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Chapitre 1

Introduction

1.1 Présentation du probléme

Les transports miscibles en milieux poreux concernent de nombreux domaines, un sec-
teur d’application important dans le contexte environnemental est 1’étude du transport
d’un polluant miscible dans I’eau au travers d’une structure poreuse naturelle. Les sources
de pollution sont d’origines diverses et souvent provoquées par les activités humaines :

— les rejets industriels souvent trés toxiques (huiles, solvants organiques, sulfates, phos-
phates, chromates, cyanures, métaux lourds, ...), ne sont pas toujours traités correc-
tement,

— les décharges ”sauvages” de déchets toxiques sont découvertes souvent trop tard et
représentent une source mal estimée,

— D'agriculture fait appel a de grandes quantités d’engrais azotés et introduit des nitrates
dans les eaux souterraines,

— l'exploitation des nappes d’eau douce communiquant avec des eaux salées peut en-
trainer la pénétration de ’eau salée et rendre les eaux non potables.

Un scénario possible de pollution est présenté sur la figure 1.1. La source étant géné-
ralement en surface, le polluant migre sous l'effet des forces gravitaires a travers la zone
non-saturée (présence d’eau et d’air dans les pores correspondant a un systéme dipha-
sique). Il atteint ensuite la nappe de I'aquifére et se dissout dans la phase aqueuse. Tous les
polluants ne sont pas totalement miscibles dans I’eau, mais font toujours I’'objet d’'une dis-
solution partielle. En particulier, une importante classe est constituée par les NAPL (Non
Aqueous Phase Liquid). Ces composés, une fois piégés dans la structure porale, jouent le
role de source de pollution au coeur méme du milieu. Seul le déplacement de la phase
dissoute est étudié ici.

Dans la zone saturée, plusieurs mécanismes sont responsables du transport du soluté :
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Chapitre 1. Introduction

- zoneinsaturée

 zonesarée

couche imperméable

FiG. 1.1: Scénario possible de pollution de la nappe phréatique

— la convection, due a 'entrainement des éléments en solution dans le mouvement du
fluide.

— la diffusion moléculaire, liée a I'agitation moléculaire.

— la dispersion hydrodynamique. C’est un phénoméne de mélange essentiellement lié a
I’hétérogénéité des vitesses microscopiques au sein du milieu poreux, quelle que soit
I’échelle d’observation. Ce mécanisme est caractérisé par un coefficient de dispersion
qui sera introduit de maniere plus exhaustive plus tard dans le document.

L’hypothése du traceur consiste a considérer que la présence d’une espéce dissoute
ne modifie ni la masse volumique, ni la viscosité du fluide. Deés lors, 1’écoulement est
indépendant de la concentration, et il est possible de découpler les équations de conservation
de la masse et les équations de conservation de la quantité de mouvement. Cette situation
correspond & des concentrations faibles, ce qui est généralement le cas dans les problémes
de pollution.

On peut citer encore d’autres secteurs d’application des écoulements miscibles. Le pre-
mier vise & déterminer les caractéristiques d’un aquifére. Un traceur est injecté dans un fo-
rage au coeur d’un aquifére, puis la réponse en concentration est enregistrée au niveau d’'un
ensemble de puits d’observation répartis sur la zone d’étude. L’interprétation des différentes
courbes de tracage révele des informations sur les directions principales d’écoulement, les
hétérogénéités présentes, la structuration générale de I'aquifére, etc. Le deuxiéme secteur
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1.1. Présentation du probléme

concerne I'exploitation d’un réservoir pétrolier. Une des techniques de récupération tertiaire
utilise la miscibilité de certains fluides avec ’huile et ’eau pour s’affranchir des problémes
rencontrés lors des écoulements diphasiques (instabilité du front de déplacement). Enfin,
ces déplacements miscibles se rencontrent trés fréquemment dans les domaines du Génie

Chimique.

Les premiéres études théoriques et expérimentales du transport par convection-dispersion
remontent aux années 50 [Aris 1956, De Josselin de Jong 1958, Saffman 1959]. Ces essais
réalisés sur des colonnes de laboratoire (de 0.1 & 1 métre), avaient pour objectif de mesurer
les caractéristiques dispersives de certains matériaux naturels. En particulier, des efforts
importants ont été consacrés a I’étude de I’évolution du coefficient de dispersion en fonction
du nombre de Péclet de pore défini par
vdy,

) (1.1)
qui traduit 'importance des effets convectifs par rapport aux effets diffusifs a I’échelle du
pore. Ces travaux, conjugués a des analyses théoriques et numériques, ont permis de mettre
en évidence les mécanismes responsables de la dispersion et de proposer des modeéles de
représentation. Ces modeles ont fait ressortir des propriétés définies a I’échelle de Darcy
comme le coefficient de diffusion effectif ou les dispersivités. Cette formulation (diffusion
plus dispersion) a l'intérét de distinguer les causes de chaque processus. La diffusion est
d’origine chimique liée a la substance considérée, alors que la dispersion est un mécanisme
hydrodynamique qui peut étre per¢u comme une caractéristique intrinséque du milieu. Ces
comportements sont maintenant bien connus et de nombreuses études permettent d’estimer
les propriétés liées & un composé et a un type de milieu poreux.

Afin d’élargir le champ d’application de ces modéles et, bien siir, d’établir un lien entre
les travaux réalisés a 1’échelle du laboratoire et les préoccupations liées aux problémes
de pollution de formations géologiques, des expérimentations sur site ont été mises en
place [Gelhar et al. 1992]. L’analyse des résultats des expériences de tracage a révélé deux
comportements principaux.

Pepore =

— Les coeflicients de dispersion estimés sont beaucoup plus importants que ceux mesurés
sur le méme type de roche sur des colonnes de laboratoire. De plus ils ne sont pas
toujours constants, mais augmentent avec la longueur de parcours et le temps de
résidence dans la structure poreuse [Dagan 1986].

— Dans certains cas, des courbes d’élution asymétriques sont rencontrées. On observe
généralement une percée précoce et une longue trainée. Ce comportement est défini
par P'adjectif non-idéal ou anormal dans le sens oul il ne peut pas étre représenté
par une équation de convection-dispersion utilisée couramment & 1’échelle de Darcy
[Brusseau 1994].

Le transport miscible peut étre étudié a différentes échelles (de la taille du pore a la taille
de I'aquifére). Le coefficient de dispersion associé a une échelle d’observation est fonction de
tous les processus diffusifs et dispersifs intervenant a des échelles inférieures. On amalgame
sous le mot générique ”dispersion” un ensemble de phénoménes mécaniques, chimiques,



Chapitre 1. Introduction

etc. opérant a des échelles complétement différentes. A 1’échelle du terrain, la dispersion
devient alors anormale, car la distribution de concentration ne suit plus une loi Gaussienne
pour des conditions d’injection classiques. Il est clair aujourd’hui, que les causes de cette
non-idéalité de la dispersion sont les hétérogénéités. Ces hétérogénéités sont de différentes
natures [Brusseau et Rao 1989], on peut citer les hétérogénéités de perméabilité, de réaction
chimique, de cinétique d’adsorption, de caractéristiques dispersives, de structuration, ...

Une notion fondamentale liée aux problémes d’hétérogénéités est la notion de mon-
équilibre. Les nombreux processus de transport intervenant a toutes les échelles exhibent
des constantes de temps caractéristique si différentes, que, localement, la concentration
n’est jamais a I’équilibre. Autrement dit, en un point de I'espace, on peut définir plu-
sieurs concentrations, aux échelles inférieures, ces concentrations sont associées a des zones
distinctes. Si ces différentes concentrations ne sont pas égales, on est en présence de non-
équilibre. L’hypothése d’équilibre local simplifie énormément la physique, cependant elle
est rarement validée dans la réalité. Il faut donc veiller a caractériser le non-équilibre et le
prendre en compte dans la modélisation.

1.2 Hétérogénéités et échelles

1.2.1 Les différentes échelles

Il est a présent reconnu que toutes les formations géologiques sont hétérogénes et pos-
sedent des propriétés qui varient suivant I’échelle d’observation. Par exemple, la porosité
est définie comme étant le rapport entre le volume poral sur le volume total. Un milieu
poreux est un milieu binaire, on lui associe une fonction indicatrice de phase par

v =1 dans les pores (1.2)
v =0 dans la phase solide

La porosité locale s’écrit comme une moyenne volumique de la fonction indicatrice de phase

=) = [ v (1.4

V étant le volume d’une sphére de rayon r. Sur un milieu poreux, la variation de la porosité
e en fonction du rayon du volume de prise de moyenne est représentée sur la figure 1.2. On
voit apparaitre les différentes échelles de représentation possibles, et surtout la notion de
V.E.R. (Volume Elémentaire Représentatif) liée a la définition de grandeurs continues sur
le domaine.

Un milieu poreux peut donc étre observé a différentes échelles en partant de 1’échelle
du pore jusqu’a 'échelle régionale. Trois échelles principales (Fig. 1.3) sont distinguées.

— L’échelle du pore (échelle microscopique) ol 1'écoulement des fluides est décrit par
I'équation de Stokes. Cette échelle est représentée par un systéme binaire (phase
fluide ou phase liquide). On admet généralement comme longueur caractéristique, le
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Hétérogénéités
microscopiques

Hétérogénéités
macroscopiques

Fic. 1.2: Evolution de la porosité en fonction du rayon du volume de prise de moyenne

diameétre moyen des pores ou le diamétre moyen des grains dans le cas d’'un milieu
non consolidé.

— L’échelle locale (échelle de Darcy) qui correspond & un bloc de milieu poreux suffi-
samment grand par rapport a la taille des pores pour pouvoir ’assimiler a un milieu
continu. Des propriétés locales telles que la porosité ou la perméabilité, sont alors
définies en tout point de I’espace. On peut voir a cette échelle apparaitre des hétéro-
généités de perméabilité.

— La grande échelle (échelle macroscopique) qui englobe un grand nombre d’hétérogé-
néités.

A Téchelle de laquifére (grande échelle), les hétérogénéités ont un caractére complexe.
Les informations obtenues sur la structure a partir de carottages sont ponctuelles, et les
études sismiques donnent des idées grossiéres sur les stratifications et les tailles des hé-
térogénéités. La construction d'une image d’une formation géologique, et I'affectation de
propriétés physiques en tout point du domaine est accompagnée d’incertitudes. Ce sont ces
incertitudes qui ont conduit certains auteurs a caractériser les hétérogénéités d’un point
de vue statistique [Matheron 1967, Dagan 1989]. En effet, les techniques géostatistiques
sont a présent couramment utilisées pour construire une image a partir des propriétés sta-
tistiques et des données ponctuelles [Deutsch et Journel 1998, Hamed et al. 1996, Journel
et Alabert 1988, Wen et Gomez-Hernandez 1998]. Notons qu’avec les données, I'image
construite n’est pas unique et qu’une infinité de solutions satisfait les conditions du pro-
bléme.

1.2.2 Le probléme de changement d’échelle

Les modeles géologiques ou géophysiques utilisés pour représenter la structure interne
d’un réservoir ou d’'un aquifére donnent une discrétisation fine constituée d’un nombre
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Prise de moyenne
a I'échelle locale

Prise de moyenne
a grande échelle

F1a. 1.3: Représentation des trois échelles du probléme



1.2. Hétérogénéités et échelles

important de mailles. La puissance actuelle des ordinateurs ne rend pas envisageable la
simulation numérique des équations de transport a l’échelle des parametres générés. Il
existe donc un décalage important entre la taille des mailles des modeles et 1’échelle de
mesure des propriétés. Il est donc nécessaire de réduire le nombre de mailles.

Ce probléme de changement d’échelle n’est pas spécifique aux écoulements en milieu
poreux. Il est propre a la modélisation de phénomeénes faisant intervenir plusieurs échelles
de description. Un exemple est la modélisation du climat a 1’échelle globale. Comment
affecter des propriétés physiques & des mailles de plusieurs centaines de kilomeétres carrés
a partir de mesures quasi ponctuelles ?

Si on désire réduire le nombre de mailles dans la simulation numérique, donc adopter des
mailles plus grandes, il faut pouvoir affecter des propriétés physiques sur la maille prenant
en compte les hétérogénéités a plus petite échelle. L’objectif du changement d’échelle n’est
donc pas de donner un outil de représentation de l'aquifére en entier, mais plutdt de
développer des modeéles macroscopiques du comportement de la maille de simulation et
définir a cette échelle les nouvelles propriétés physiques qui gouvernent le transport.

1.2.3 Structure a distribution bi-modale

Une campagne de caractérisation d’un réservoir pétrolier (Provost Upper Mannville B
Pool, Canada), a mis en évidence des structures particuliéres composées de blocs d’argile
inclus dans une matrice de sable [Bachu et Cuthiell 1990, Kramers et al. 1989]. Ces inclu-
sions ont des tailles de quelques centimétres a quelques meétres, et constituent une barriére
significative vis a vis de 1’écoulement vertical. Ces séquences argilo-sableuses modifient
complétement le comportement macroscopique et les possibilités d’extraction pétroliére.
Dans ce type de milieu, les contrastes de perméabilité sont de I'ordre de 10* & 10°. Ces
structures s’approchent de milieux binaires, cependant des situations beaucoup plus com-
plexes sont rencontrées dans la nature comme des distributions bi-modales de rayon de pore
[Durner 1994, Zurmiihl et Durner 1996/, ou de perméabilité [Desbarats et Srivastava 1991].

Le transport dans de telles structures est controlé principalement par les chemins pré-
férentiels d’écoulement ou les zones de rétention provoquant des retards a la dispersion
[Desbarats 1990]. La connectivité spatiale des valeurs extrémes (maximum et minimum) de
la perméabilité est une caractéristique primordiale pour décrire une formation géologique.
Malheureusement, la plupart des outils de génération stochastique de milieux aléatoires
sont basés sur une distribution Gaussienne des propriétés, et ne peuvent représenter des
structurations plus complexes. Ces connectivités ont été négligées jusqu’alors car elles ne
représentent pas un volume important par rapport au domaine total. Une fracture dans
le sens de I’écoulement modifie complétement le comportement vis a vis du transport,
mais sur 'histogramme des perméabilités, elle est & peine représentée [Wen et Gomez-
Hernandez 1998]. 11 est donc nécessaire dans certaines situations, d’utiliser des techniques
de génération plus évoluées capables de prendre en compte le maximum d’informations
spatiales. La méthode géostatistique choisie doit correspondre au processus physique que
I'on veut modéliser [Journel et Alabert 1988]. Si les connectivités spatiales des valeurs ex-
trémes de perméabilité jouent un role essentiel par rapport au probleme de transport, il
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Chapitre 1. Introduction

faut s’attacher a les représenter correctement, alors qu’elles peuvent étre négligées pour
d’autres problémes.

1.3 Etude bibliographique

Nous allons dans cette partie, rappeler les différentes approches utilisées jusqu’alors
pour modéliser le transport miscible dans les formations hétérogénes.

1.3.1 Théorie non-locale

Si, pour la définition de la variable considérée, des informations venant des régions
d’espace et de temps différentes du voisinage du point ot la variable est évaluée sont néces-
saires, alors la théorie est dite non-locale. Dans ce cas, on ne peut pas définir de propriétés
intrinseques attachées a un point de ’espace. Lorsque les échelles ne sont pas séparées, par
exemple pour un milieu fractal [Cushman 1991], ’homogénéisation fait obligatoirement ap-
paraitre des variables non-locales. Des études numériques [Hu et al. 1997] et expérimentales
[Ding et Candela 1996, Sternberg et al. 1996] ont réussi a mettre en évidence la non-localité
de la dispersion macroscopique pour des milieux hétérogenes particuliers.

Le développement de théories non-locales s’appuie sur une intégration de I’histoire du
déplacement du fluide & travers une structure hétérogéne. On recherche principalement
I'influence des fluctuations de vitesses vues de maniére probabiliste [Koch et Brady 1987,
Koch et Brady 1988]. Le tenseur de dispersion macroscopique est obtenu a partir d’une
convolution spatio-temporelle faisant intervenir une fonction mémoire qui prend en compte
la complexité du champ de vitesse local [Cushman 1990, Cushman et Ginn 1993]. Ces
théories purement advectives négligent la dispersion local en jugeant son effet secondaire.
Ce point a été discuté a maintes reprises, et des extensions ont été proposées [Zhang 1995,
Zhang et Neuman 1996]. L’inconvénient majeur est la difficulté d’utiliser pratiquement de
tels modeles, a cause de la définition complexe du tenseur de dispersion macroscopique.

1.3.2 Approche stochastique

La détermination de la structure du sous-sol ou d’un aquifére est une tache périlleuse.
Les techniques expérimentales (mesure sur carotte, sismique, mesure électrique, ...) ne
permettent pas de dresser une cartographie compléte d’une formation géologique, mais
donnent plutdt des informations globales et qualitatives ou précises et localisées. L’analyse
de toutes ces données conduit & définir des grandeurs statistiques liées aux hétérogénéités
(moyenne, variance, longueur de corrélation, ...). A cause du peu de renseignements acces-
sibles dans les milieux naturels, les théories stochastiques ont vu le jour. Ces approches
consistent a dire que le milieu poreux étudié est une réalisation d’un phénomeéne aléatoire.
Le mot ”aléatoire” veut simplement dire que la configuration, I’arrangement, ou les pro-
priétés vont varier d’une réalisation a ’autre, et que I'outil le plus approprié pour étudier
ces variations est le langage probabiliste. Cependant, dans la pratique, on ne dispose que
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d’une seule réalisation. Pour pouvoir utiliser ces notions probabilistes, on leur adjoint deux
hypotheses fondamentales :

— DUhypothése de stationnarité : on suppose en général que la loi de probabilité de la
propriété étudiée, sur I’ensemble des réalisations, est stationnaire dans ’espace, c’est
a dire invariante par translation.

— Dhypothése d’ergodicité : on suppose que la réalisation unique déploie dans I'espace la
loi de distribution stationnaire invoquée. Il est donc possible, & partir de I’observation
des variations des propriétés définies sur une réalisation unique, d’en déduire les lois
de distribution et de corrélation inconnues valables dans ’ensemble des réalisations
possibles (mais absentes).

Une grandeur (porosité, perméabilité, position, vitesse, ...) a I’échelle de Darcy est défi-
nie par sa valeur moyenne plus une fluctuation aléatoire décrite uniquement en terme de mo-
ments statistiques (espérance, variance, ...). Plusieurs hypothéses sur la statistique des pro-
priétés locales sont faites de fagon & rendre possible le développement théorique des équa-
tions macroscopiques. Tout d’abord, des travaux ont montré que les effets de la variation de
porosité [Warren et Skiba 1964] ou de la variation du coefficient de dispersion local [Gelhar
et al. 1979 étaient secondaires devant les effets des hétérogénéités de perméabilité. La poro-
sité est prise constante, la dispersion est considérée soit nulle dans le cas des théories pure-
ment convectives [Dagan 1984, Dagan 1988, Glimm et al. 1993, Rubin 1991], soit constante
[Fiori 1998, Gelhar et Axness 1983, Neuman et al. 1987, Matheron et de Marsily 1980]. En-
suite, une analyse des données d’un grand nombre d’aquifére [Freeze 1975] a montré que le
logarithme de la perméabilité suivait une distribution normale. Une répartition Gaussienne
est donc choisie pour la fonction aléatoire représentant le logarithme de la perméabilité,
sa fonction d’autocorrélation associée est exponentielle [Dagan 1984]. Par contre les déve-
loppements proposés ne sont valables que pour une variance faible de la distribution de
perméabilité, c’est a dire pour des milieux pas trop hétérogeénes. Si les variations de per-
meéabilité deviennent trop importantes, on voit apparaitre des phénomeénes de retard ou de
cheminement préférentiel difficiles & prendre en compte de maniére statistique.

Ces analyses théoriques ont conduit a des modéles de prédiction des macrodispersivités
(longitudinale et transversale), méme pour des milieux anisotropes. Plusieurs résultats
importants ont été mis en évidence. D’une part, la concentration moyenne ne satisfait pas
nécessairement a grande échelle une équation de convection-dispersion classique. D’autre
part, le coefficient de dispersion n’est généralement pas constant, mais augmente avec le
temps de parcours jusqu’a atteindre, dans certains cas, une valeur asymptotique.

Des comparaisons avec des études numériques sur des milieux hétérogénes aléatoires
[Bosma et Van der Zee 1995, Burr et al. 1994, Tompson et Gelhar 1990] ont contribué a
I’essor de ’approche stochastique. Entre autres, les données expérimentales recueillies sur
le site de Borden (Ontario), ont validé avec succés un modele stochastique [Graham et
McLaughlin 1991]. L’inconvénient majeur des ces équations de transport stochastiques, est
que la plupart sont basées sur des hypothéses trop restrictives afin de rendre le probléme

mathématique solvable, et ne refletent pas assez les conditions physiques réelles [Serrano
1997].
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1.3.3 Meéthode de prise de moyenne volumique

La méthode de prise de moyenne est basée sur la définition d’un opérateur de moyenne
volumique appliqué aux équations de transferts a une échelle donnée. L’objectif est de
définir les équations gouvernant le transport a une échelle supérieure et les propriétés
associées. Elle offre un outil mathématique général qui a permis de couvrir un large spectre
d’application (écoulement monophasique ou diphasique, transport, thermique, ...) depuis
sa premiére mise en forme [Slattery 1967, Whitaker 1967, Marle 1967]. Cette méthode est
basée sur les deux idées suivantes :

— la longueur caractéristique d’une échelle est trés petite devant la longueur caracté-
ristique de I’échelle suivante,

— le rayon du volume de prise de moyenne est grand par rapport a la longueur caracté-
ristique de la premiere échelle, et petit par rapport a la longueur caractéristique de
I’échelle supérieure.

Dans le cas du passage de 1'échelle locale a la grande échelle (Fig. 1.3), ces idées sont
formalisées par

Iyl < Ry < L (1.5)

et traduites par la contrainte de séparation des échelles. L’application de la méthode aux
cas de milieux a porosité variable, par exemple dans les "mushy zones”, montre que ces
contraintes ne sont pas aussi sévéres dans beaucoup de situations pratiques [Goyeau et al.
1997]. La technique de prise de moyenne a un objectif double, d’'une part, elle permet,
sous certaines hypotheéses, d’aboutir & une représentation macroscopique du phénomeéne
étudié, d’autre part, elle relie explicitement les deux échelles considérées afin de définir
complétement les nouvelles propriétés macroscopiques apparaissant lors du changement
d’échelle.

Le premier changement d’échelle (de 'échelle du pore a I’échelle de Darcy) a été ex-
tensivement traité, concernant I’écoulement monophasique [Whitaker 1986a], I’écoulement
diphasique [Whitaker 1986b] ou le probléme de transport [Eidsath et al. 1983, Quintard
et Whitaker 1993b, Quintard 1993]. Ces études ont permis de retrouver par une approche
théorique les équations de conservation de la masse ou de la quantité de mouvement a
I’échelle de Darcy qui avaient été écrites intuitivement. Ainsi, un lien explicite a pu étre
établi entre la micro-géométrie d’un milieu poreux et les propriétés locales (perméabilité,
tenseur de dispersion, ...). Dans ce travail, nous nous intéressons au passage de I’échelle
locale (échelle de Darcy) a la grande échelle (échelle de la maille de simulation).

La théorie de la prise de moyenne & grande échelle (de I'échelle locale a la grande
échelle) a été formalisée pour proposer une loi de Darcy généralisée tenant compte des hé-
térogénéités [Quintard et Whitaker 1987] et pour décrire ’écoulement diphasique a grande
échelle [Quintard et Whitaker 1988]. Les premiers travaux visant & modéliser la dispersion
macroscopique ont choisi une approche a une équation [Plumb et Whitaker 1988al. Des
termes faisant intervenir des dérivés secondes temporelles ou spatiales sont conservés dans
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I’équation & grande échelle, ce qui rend son interprétation difficile. La simplification éven-
tuelle de ces termes supplémentaires est discutée dans le cas d’un milieu stratifié [Plumb
et Whitaker 1988b]|. Dans le cas de milieux poreux présentant des zones de fluide stag-
nant, la méthode de prise de moyenne a permis la formalisation du modeéle intuitif de
”Coats & Smith” [Piquemal 1992|. Les concepts liés a une approche a deux équations ont
été abordés la premiére fois pour représenter le transfert de chaleur en milieux poreux
[Quintard et Whitaker 1993a, Quintard 1995], puis pour donner une formulation générale
des modeéles du type ”Barenblatt & Zheltov” gouvernant 1’évolution de la pression dans les
milieux fracturés [Quintard et Whitaker 1996a, Quintard et Whitaker 1996b]. Le principe
d’une approche a deux équations est d’associer deux concentrations & un méme point de
I’espace, afin de prendre en compte le non-équilibre massique pouvant apparaitre locale-
ment. Ces idées ont été reprises dans le cas du transport miscible dans les structures a
double-perméabilité [Quintard et Whitaker 1998, Ahmadi et al. 1998], les grandes étapes
du développement sont rappelées dans les parties 2.2 et 2.3.

1.3.4 Meéthode d’homogénéisation

La mise en oeuvre de la technique d’homogénéisation nécessite la définition de deux
échelles de description définies par les variables d’espace x et y, relatives a la grande échelle
L et aT'échelle des variations locales [, l,,. Au changement d’échelle est associée la grandeur
e =1,/ L, qui conduit a la relation

y = (1.6)

X
€
Les variables x et y sont considérées indépendantes, traduisant ainsi la notion de séparation
des échelles. Toute grandeur locale peut étre exprimée sous la forme d'un développement
asymptotique dont chaque terme est associé a un ordre du petit parametre ¢, traduisant les
variations & des échelles de plus en plus fines. Le processus d’homogénéisation conduit a un
systeme d’équations différentielles, dont la résolution donne les propriétés homogénéisées
[Arbogast et al. 1990, Saez et al. 1989]. Certaines similitudes peuvent étre soulignées entre
la méthode d’homogénéisation et la technique de prise de moyenne (séparation des échelles,
cellule représentative périodique, lien entre les échelles, ...) [Bourgeat et al. 1988], cepen-
dant les grandeurs macroscopiques n’ont pas la méme signification physique. L’étude du
transport miscible a été abordé avec la méthode d’homogénéisation dans le cas de systémes
"mobile-immobile” [Hornung 1997].

1.3.5 Cas des systémes a deux régions

Systéme ”mobile-immobile”

Nous avons vu dans la partie 1.2.3 que certaines formations géologiques ont des struc-
turations bi-modales, ou exhibent des géométries a double-région. Sur ce type de milieu,
dans certaines zones, en principe les plus perméables, les vitesses d’écoulement sont plus
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importantes que dans le reste du milieu, moins perméable. Intuitivement, les régions ”rapi-
des” ont été nommées “mobiles”, alors que I'adjectif ”immobile” a été associé aux régions
plus ”lentes’. Lorsque le contraste de perméabilité devient important, le fluide présent dans
les régions moins perméables peut étre considéré immobile devant le fluide s’écoulant dans
le reste du milieu. Cette distinction est bien stir associée a des suppositions sur les méca-
nismes de transport prédominant dans chaque zone. Dans la région "mobile”, convection et
dispersion sont pris en compte, alors que dans la région "immobile” le transport est essen-
tiellement diffusif. Le composé dissout pénétre dans la région ”immobile” depuis 'interface
avec la région ”mobile” uniquement sous 'effet de la diffusion moléculaire. Macroscopique-
ment, cet échange entre les deux zones est modélisé par une cinétique au premier ordre.
Le premier modele écrit pour un cas purement convectif [Deans 1963], a été étendu afin de
prendre en compte le transport dispersif [Coats et Smith 1964]

0*C oC oC oc
(1_f)80 =K ((C-C" (1.8)

ot

ou C' et C* sont respectivement les concentrations dans les zones mobiles et stagnantes,
f est la fraction volumique de région mobile et K est un coefficient d’échange de masse.
Avec une approche a deux équations, le milieu poreux hétérogéne est modélisé par deux
milieux continus homogénes en paralléle qui interagissent par échange de masse. A travers
cette formulation du probléme, I'objectif est de donner une signification physique et ma-
thématique a des phénomeénes observés sur des courbes d’élution expérimentales tels que
les percées précoces ou les longues trainées.

Les modéles a deux équations pour des systémes ”mobile-immobile” connaissent un
succes croissant. Beaucoup de travaux ont conservé cette formulation avec une cinétique
d’échange au premier ordre caractérisée par un coefficient d’échange de masse o* [Brusseau
et al. 1989, Van Genuchten et Wierenga 1976, Gvirtzam et al. 1988, Goltz et Roberts 1986b,
De Smedt et Wierenga 1979, Zurmiihl et Durner 1996]. Des travaux récents [Souadnia 1999|
ont montré que cette démarche était tres efficace pour modéliser les transports miscibles,
méme dans des milieux relativement simples et bien structurés. Ces modeéles s’écrivent :

oC; oCp, 02C,y, 0Cy,
Gim@imw + GmSOmW = @mDmW - SOmeW (1.9)
Gim@im% =a" (Cp — Cim) (1.10)

ou les indices m et im sont respectivement associés aux zones “mobiles” et ”immobiles”,
e désigne la porosité et ¢ la fraction volumique. La difficulté majeure rencontrée avec ce
type de modele est la détermination des propriétés macroscopiques. La démarche intuitive
employée ne permet pas de donner des relations explicites afin de définir les coefficients
du modeéle. En particulier, de nombreux auteurs se sont penchés sur la caractérisation du
coefficient d’échange. L’idée retenue, est de décrire finement le transport diffusif dans la
région “immobile’. Cette démarche a été adoptée en assimilant la région ”immobile” & une
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zone rectangulaire [Corréa et al. 1990, Goltz et Oxley 1991], cylindrique [Van Genuchten
et al. 1984, Goltz et Roberts 1988, ou sphérique [Parker et Valocchi 1986, Rao et al.
1980]. L’usage de géométries simples autorise une résolution analytique des phénomeénes,
et permet, aprés un processus de moyenne et une identification, de proposer une expression
explicite du coefficient de transfert de masse. Ces résultats n’ont pas un caractére général,
mais mettent en évidence les facteurs controlant I’échange entre les deux régions. Ces
différentes méthodes sont détaillées dans la partie 4.3.

Dans les situations réelles, les conditions d’écoulement, la géométrie, etc. sont beaucoup
plus complexes, et les propriétés macroscopiques sont estimées par approche inverse a par-
tir de courbes expérimentales. Cependant il est trés difficile d’estimer indépendamment les
différents parameétres intervenant dans le modéle a deux équations [Lafolie et al. 1997, Rao
et al. 1980]. Par contre, la modélisation & I’aide d’un nombre plus important de coefficients
a I'avantage d’augmenter les degrés de liberté, et ainsi de pouvoir capturer des comporte-
ments anormaux. Pour cette raison, les modéles & deux équations ont permis dans beau-
coup de situations, de représenter correctement des résultats expérimentaux obtenus sur
colonne de laboratoire [Brusseau et Rao 1989, Herr et al. 1989, Hu et Brusseau 1996, Huang
et al. 1995, Gaudet et al. 1977, Magnico et al. 1993, De Smedt et Wierenga 1979], sur site
[Goltz et Roberts 1986a, Goltz et Roberts 1988], ou a partir de simulations numériques
[Bajracharya et Barry 1997, Grisak et Pickens 1980].

Systéme ”mobile-mobile”

Les modeles développés pour les systémes ”mobile-immobile” s’appuient sur des hypo-
theses relativement fortes. Entre autres, il faut que la vitesse d’écoulement dans la région
moins perméable soit négligeable devant les vitesses de diffusion du soluté. Cette situa-
tion correspond & des structures hétérogénes ou les propriétés sont trés contrastées (par
exemple des inclusions d’argile dans une matrice de sable). Ce n’est pas toujours le cas
dans la nature, de plus, les courbes d’élution les plus anormales (escaliers) sont souvent
observées quand le rapport de perméabilité entre les deux zones n’est pas trop élevé.

Quelques travaux proposent des généralisations des modéles a deux équations valables
pour des systémes "mobile-mobile” [Dykhuizen 1990, Gerke et Van Genuchten 1993a, Gerke
et Van Genuchten 1996, Skopp et al. 1981]. Dans les deux régions, le transport convectif
et dispersif est pris en compte en écrivant

0C,, 0*C,y, oC,,
Gmsﬁmw = @mDmW — QOmeW — I (1.11)
0Cim, 0?Cipm oC;
CimPim™— g, = @imDimW - (pim‘/imW + T (1.12)

Le terme d’échange de masse I'y est défini comme la somme du flux diffusif o* (C,,, — Cy,)
décrit précédemment, plus un flux massique convectif provenant d’un déséquilibre de pres-
sion entre les deux régions. Ces modeles sont étudiés et discutés plus en détail dans la
partie 4.3.
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1.4 Objectifs de I’étude

L’objectif du présent travail n’est pas de fournir un modele de représentation du com-
portement de 'aquifére complet, mais plutot de proposer une modélisation macroscopique
du transport dans une maille de simulation et de développer les outils pour déterminer les
nouvelles propriétés physiques a cette échelle d’observation. Ainsi, le caractére hétérogeéne
de la simulation & grande échelle est conservé sur le maillage grossier utilisé pour modéliser
l’aquifére. De ce fait, le comportement anormal observé a 1’échelle de I'aquifere est la consé-
quence des hétérogénéités entre les mailles de simulation d’une part, et des hétérogénéités
prise en compte dans le modéle de représentation d’une maille d’autre part.

Différentes approches doivent étre comparées, et principalement les modeéles & deux
équations et les modeéles a une équation. Les critéres sous-jacents sont en fait la qualité de
la représentation souhaitée et surtout la présence ou non de non-équilibre massique a grande
échelle au sein du milieu étudié. Les procédures développées ici peuvent étre percues comme
des outils d’analyse des hétérogénéités permettant de prévoir le comportement global et de
faire un choix sur le type de modélisation a utiliser. Afin de remplir ces objectifs, le plan
suivant est adopté.

Apres la mise en place des équations décrivant le transport & I’échelle de Darcy et des
conditions aux limites associées, nous nous intéressons dans le chapitre 2, au développement
d’un modéle macroscopique en utilisant la méthode de prise de moyenne & grande échelle.
Une approche a deux équations conduit a une généralisation des modeles & double-régions
présentés dans 1’étude bibliographique. Ensuite deux modéles a une équation prenant en
compte le non-équilibre sont dérivés, I'un par une analyse asymptotique du modele a deux
équations, 'autre en appliquant la technique de prise de moyenne volumique. Avec les
outils mis en place, une étude compléte est menée sur un milieu stratifié bi-couche, et,
dans ce cas, les deux modeles a une équation sont comparés.

La partie 3 est consacrée au développement des outils numériques permettant la réso-
lution des problémes de fermeture et la simulation du transport & grande échelle a 'aide
du modele a deux équations. Un effort particulier est fait lors de la discrétisation des opé-
rateurs diffusif et convectif. Ces codes de calcul sont ensuite validés par une comparaison
avec des solutions analytiques obtenues sur des géométries simples.

Une étude approfondie d’un milieu nodulaire est conduite dans la partie 4. Les évolu-
tions des propriétés effectives a grande échelle en fonction des parameétres locaux (perméa-
bilité, nombre de Péclet, ...) sont discutées et comparées aux résultats proposés dans la
littérature. Des simulations a grande échelle sont validées a partir de solutions de référence
obtenues par une description fine des hétérogénéités et des processus de transport. Enfin,
le non-équilibre massique a grande échelle présent dans ce type de milieu hétérogene et le
comportement asymptotique sont analysés.

Un des objectifs de ce travail est d’explorer la possibilité d’utiliser le modéle a deux
équations et les problémes de fermeture associés en relation avec une définition géosta-
tistique des hétérogénéités. Nous traiterons, dans la partie 5, le probléme de transport
macroscopique dans des milieux stratifiés aléatoires. L’influence de la topologie locale est
étudiée, puis différentes configurations sont choisies pour discuter la validité d’une approche
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a deux équations. Dans un deuxiéme temps, des milieux aléatoires bidimensionnels sont gé-
nérés, afin d’analyser les relations possibles entre les paramétres statistiques caractérisant
le milieu et les propriétés macroscopiques associées. Des comparaisons avec des simulations
de référence permettent de juger sur la capacité du modele & deux équations & représenter
le transport a grande échelle.
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Chapitre 2

Ecoulements miscibles en milieux
hétérogeénes : systémes a deux régions

2.1 Equations a I’échelle locale

A Téchelle locale (échelle de Darcy), le transport d’un constituant miscible dans un
écoulement monophasique est modélisé par une équation de convection-dispersion [Bear
1961, Combarnous et Fried 1971, Passioura 1971]. Dans le cas d’une structure a deux
régions, une équation par région est écrite (Fig. 1.3).

enaéct)g +V- (<V>n <c)§) =V- (Df7 -V (c)ﬁ) dans la région n (2.1)
ewa é?g +V- ((v>w <c>£) =V- (DZ -V (c)ﬁ) dans la région w (2.2)

ou les grandeurs entre crochets (<C>g , (V) ...) sont des grandeurs définies a I’échelle de

Darcy issues du premier changement d’échelle (de I’échelle du pore a I’échelle de Darcy).
A Tinterface entre les deux régions, la concentration est continue et le flux massique est
conservé. Les conditions aux limites sont donc

(O = () sur Ay, (2.3)
n - (), (0] =Dy V(0)) =g (V) (02 =DL- V(@) swr Ay (24)
De plus les équations de continuité a I’échelle de Darcy sont données par

V.-(v), =0  dans la région n (2.5)

=0 dans la région w
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La condition aux limites associée est
n,, - <V)77 =n,, - (V), sur A, (2.7)

Le champ de vitesses est affecté par les hétérogénéités du systéme, et il peut étre
déterminé indépendamment du probléme de transport (hypothése du traceur). Dans tout
le développement qui suit, nous supposerons le champ de vitesse connu. Le tenseur de
dispersion local peut prendre la forme souhaitée, en principe, il dépend de la position et
de la vitesse locale. Le probléeme mathématique du changement d’échelle est indépendant
de la définition locale choisie pour les différents termes des équations de transport (Eq. 2.1
et 2.2).

2.2 Prise de moyenne a grande échelle

Le volume de prise de moyenne est indiqué dans la figure 1.3. Pour tout paramétre a
I'échelle locale (1)) , associé a la région 7, nous définissons sur le volume V,, deux moyennes
spatiales. La premiére est la moyenne régionale superficielle

{wn) == [ w,av 2.9

La deuxiéme est la moyenne régionale intrinseque exprimée par

{<¢>7,}77 = vin /V (), dV (2.9)

Ces deux moyennes étant reliées par la relation

{w,}=en{tw),} (2.10)

ol ¢, =V, /V représente la fraction volumique de la région 7.

En plus de ces relations, nous avons besoin des théorémes de prise de moyenne [Howes
et Whitaker 1985]

{vwn}=v{wn}+q [ now,is (211)

{v- Wn} =V {W)n} + V—l/A mge - (1), dS (2.12)

() - 15

car l'interface A, est fixe.
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Le principe de base est d’utiliser la décomposition spatiale de Gray [1975], qui consiste
a écrire les grandeurs locales en fonction de leur quantité moyenne et d’une déviation spa-
tiale. Cette déviation spatiale (ou fluctuation) représente la différence entre des quantités
observées a des échelles différentes.

() ={{)} +¢ (2.14)

Sous la condition r¢ < Lip) (le volume de prise de moyenne est trés petit devant une
longueur caractéristique de variation du parameétre (¢)) [Quintard et Whitaker 1994b], il
est raisonnable de considérer que

{0} =0 equivalenta  {{(w)}} = {()} (2.15)

Cette approximation permet ainsi de sortir les termes & grande échelle des opérateurs de
prise de moyenne. Dans ce travail, les déviations spatiales des différentes grandeurs sont
données par

@ ={@s} +a @l ={w} +a (2.16)
), ={w,} ¥ = e (2.17)
D; ={D;}"+D; D ={D.}*+D} (2.18)

Les grandes étapes de la technique de prise moyenne sont décrites dans cette partie;
de plus amples détails sur le développement des équations correspondant au probléme de
transport sont donnés dans la littérature [Quintard et Whitaker 1998, Ahmadi et al. 1998|.
L’utilisation des théorémes de prise de moyenne et I'application de 'opérateur de prise de
moyenne (Eq. 2.8) aux équations de transport a 'échelle de Darcy (Eq. 2.1 et 2.2) conduit
aux équations a grande échelle suivantes

dans la région 7 :

B {<c>§}"

g+ e { ) {0}
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dans la région w :

o{wp}”

cpu— =+ V- o) {@2) ]
[{D 3 ( {<c>§}“’+v—io /A wnnw”c“wdA) +{15;;-v5w}]
LV (i (o)) — V—L/A S ()& Dy v - D v {2} )aa @)

Ces équations mettent en évidence différents regroupements qui peuvent étre identifiés
dans les termes suivants .
o {0}

ot

- accumulation €nPn

n
- convection a grande échelle V - [907]{ } { g} }

D; ) {tar} + / N2 d A
- diffusion a grande échelle V. { } (gon Voo J 4, nn

+{D; - vé,}
- dispersion a grande échelle  —V - (¢, {v,¢,}")
1 B -
- échange inter-régions —V—/ n,, - (<v>77 cy— Dy Ve, —Dp -V {(@fl}") dA
) Anw

Ces équations font intervenir des grandeurs macroscopiques et leur déviations spatiales.
Par rapport aux autres problémes de diffusion, notamment ceux traités pour le passage
de I’échelle du pore a I’échelle de Darcy, on voit apparaitre des termes nouveaux comme
la déviation du tenseur de dispersion. Dans la partie suivante, des problémes de fermeture
sont mis en place, afin d’identifier les termes faisant intervenir des déviations spatiales.

2.3 Problémes de fermeture

A ce stade de 'analyse, il est important de noter que les déviations obéissent aux
équations locales. La soustraction des équations a I'échelle de Darcy (Eq. 2.1 et 2.2) aux
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2.3. Problémes de fermeture

équations a grande échelle (Eq. 2.19 et 2.20) conduit a, dans la région 7
de, - - n -~
stV (),8) + %, V{(@]} V- {F5)"
~ ~ 7 . __n
=V (D;- V&) + V- (D;- v{(e)}") - v-{D; - vé,}
-1
¥ ~ . o~ A"
e rS ((v),% =Dy v, - D - v {{e)} ) da (2.21)

Il est possible d’estimer les ordres de grandeur de chaque terme [Whitaker 1988|, en
particulier, les termes d’accumulation et de diffusion sont estimés par

9, ey
e _0{ p } (2.22)
D:q,
V- (D} V) =0 { ;’;’7} (2.23)
Y

L’équation controlant la déviation ¢, peut étre considérée comme évoluant quasi-station-
nairement par rapport aux grandeurs a grande échelle si la contrainte suivante est vérifiée
Dyt
—>1 (2.24)
enl%
L’hypothése de quasi-stationnarité revient a négliger les variations temporelles des dévia-
tions, ce qui simplifie considérablement le probléme aux limites. Ce type de contrainte a déja
été imposé a la petite échelle et a I’échelle de Darcy [Quintard et Whitaker 1993b, Quintard
et Whitaker 1994a], I’étude & posteriori montre que cette approximation est raisonnable.
Par contre cette hypothése est trés contraignante, car le développement présenté ne serait
valable que pour des temps longs. En pratique la condition quasi-statique est vérifiée pour
[Plumb et Whitaker 1988b]

D;t > 1 2.25
enl% - (2.25)

Sur la base de ces simplifications, I’équation 2.21 pour la région 7 devient
~\ | = " . o ~ n
Ve (W),a) + 9, V{@}h = v (D vE) + V- (D) v {@r})
-1
¥ ~ v e~ T U
P e ((v),% =D+ v, - D - v {(e)} ) da (2.26)
oo nw

Le probléme complet est obtenu en introduisant les décompositions spatiales (Eq. 2.16 &
2.18) dans les conditions aux limites (Eq. 2.3 et 2.4)

G =0+ ({@)5}“ - {(@5}") sur Ay, (2.27)
ny D+ Ve, +my - Dy 7 { (07}

—n,, D V&, +n,, DV {<c>ﬁ}w sur Ay, (2.28)

w
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Un raisonnement similaire dans la région w permet d’écrire
Ve (), @) + v V{(el) = v va) + v (B v {e@f})

-1 . w

+ QDVL [ ((v)w & -D.-Vi,-D.-V {<c>§} ) dA (2.29)
o) nw

Le volume de prise de moyenne doit contenir toutes les informations relatives a la structure

complete, pour cela le milieu poreux est considéré périodique et entiérement représenté par

une cellule unitaire. Les conditions de périodicité sont formulées par

G(r+1)=5r), &@+l)=ca@), i=123 (2.30)

ou les vecteurs 1; sont les vecteurs de périodicité dans les trois directions de ’espace. De
plus, les déviations spatiales sont a moyennes nulles sur le volume de prise de moyenne
(Eq. 2.15).

{ea}"=0,  {a}"=0 (2.31)

Des lors, pour résoudre le probleme a grande échelle, il est nécessaire de résoudre un
systéme d’équations composé des équations a grande échelle (Eq. 2.19 et 2.20) et du pro-
bleme de fermeture local (Eq. 2.26 a 2.31), ce qui représente une tache particuliérement
difficile. Dans le probléme de fermeture gouvernant les déviations (Eq. 2.26 a 2.31), on voit
apparaitre des termes sources responsables des fluctuations des déviations

vi{e} . vi{e} . ({@} - {wl) (2:32)

La méthode de prise de moyenne a pour objectif de proposer une solution approchée. En
reprenant les idées développées par Zanotti et Carbonell [1984], Quintard [1995], Quintard
et Whitaker [1995], Quintard et Whitaker [1996a], on recherche une solution sous la forme

& =buy - V{(05} + by V {00} 4 ({02} = {0 }) (2.33)
to =D V{2 b0 v {0} s ({102} = {e@r}) (2.34)
b

Avec ces représentations, les variables de fermeture (b, by, buw, buy, 7, 7w) doivent
satisfaire les problémes suivants

Probléme 1

Probleme de fermeture relatif & V {<c>g }n

Ve (), ban) ¥y = V- (D} Vby) + VD)~ 5, ¢,y (235

)

C.L.1 b, = by, sur A, (2.35b)

C.L.2 n,, -D; - Vb,, +n,, -D; =n,, D - Vb,, sur A, (2.35¢)
V- ((v)obuy) = V- (DS - Vby,) — ¢, cuy (2.35d)

Périodicité by, (r +1;) = by, (r) b, (r +1) =b,, (r) (2.35¢)

Moyenne nulle {by,}" =0 {bu,}* =0 (2.35f)
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2.3. Problémes de fermeture

Nous avons utilisé les vecteurs c,, et c,, pour représenter les termes de flux inter-

régions, leur expression est
1 « *
Coy = —V—/A ny - ((v), by = Dj - Vby, — D;) dA

1
o =g [ e (¥) by = DL+ V) dA
Vo S

Ils sont liés par

Cnn = —Cup

Probléme II "
Probléeme de fermeture relatif & V {<c>ﬁ }

w

V- (), Be) = V- (D) Vi) = e
CL.1 b, = by sur A,
C.L.2 n,, - D; - Vb, +n,, D} =n,, D} Vb,, sur A,
V- ((v), buw) + ¥, = V- (D, - Vb,,) + V-D — ¢, cue
Périodicité by, (r+1;) = by, (r) by, (r+1;) = by, (r)
Moyenne nulle {b}"=0 {b,,}“=0

Pour ce probléme, les deux vecteurs constants sont définis par
1 *
Cpw = _V_OO/A n,, - ((V)77 b,, —Dj - Vbnw) dA
nw
1
Cow = +—/ n,, - ((v), bu, — D - Vb, —D])dA
Voo Ja,.

ils sont liés entre eux par

an = —Cuw

Probléme 111 " ;
Probleme de fermeture relatif a ({(c}ﬂ } — {(c)ﬂ } )

w g
V- ((V)grn) = V- (D;; - Vry) = %7104*
C.L.1 Ty =71, +1 sur A,

C.L.2 n,, D} -Vr,=n,, D Vr, sur A,
V- ((V)urw) =V (D} - Vi) + ¢, 0"

Périodicité 7, (r+1) =7, (r) ry (r+1) =r,(r)

Moyenne nulle {rn}"=0 {ro}* =0

(2.36)

(2.37)

(2.38)
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avec les relations

* 1 *
o = v /AW n,, - ((V)77 r, — Dy - Vrn) dA
1
= +—/ n,, - ((v), ro—D}-Vr,)dA (2.44)
Voo Ja,.

Plutot que de travailler directement avec les variables r,, et ,,, il est préférable de définir
de nouvelles inconnues pour s’affranchir de la condition aux limites discontinue donnée par
I’équation 2.43b

=r, S =Ty +1 (2.45)
Le dernier probléme de fermeture est transformé en

Probléme II1

V- ((v)ysy) =V - (D} - Vs,) — ¢, (2.46a)
C.L.1 Sp = Su sur A, (2.46b)
C.L.1 n,, -D; Vs, =n,, D Vs, sur A, (2.46¢)
V- ((v)wsn) = V- (DY - Vs,,) + ¢ ta* (2.464)
Périodicité sp(r+1)=s,(r) S (r+1) =s,(r) (2.46e)
Moyenne nulle {s,}" =0 {su}'=1 (2.46f)
avec
* 1 *
o = A /AW n,, - ((V)77 sy — Dy - Vsn) dA
1

= +—/ n,, - ((v), s, — D - Vs,)dA (2.47)

Voo Ja

2.4 Les équations a grande échelle
En substituant les déviations spatiales des concentrations par les représentations pro-

posées (Eq. 2.33 et 2.34) dans les équations macroscopiques obtenues par les théorémes de
prise de moyenne (Eq. 2.19 et 2.20), nous obtenons dans la région 7
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2.4. Les équations a grande échelle

et dans la région w

0{()]

w

wawT} t Pu {<V>w}w -V {<C>g}w
v fd ({2} = {@2))] v v {02} — w9 {102)
_v. [Dj;; v {<c>§}w} +V- [Dj;; v {@f}n} _a ({(@f}w - {@)5}") (2.49)

Les propriétés effectives a grande échelle intervenant dans les équations précédentes
sont données explicitement en fonction des variables de fermeture par

Dy = ¢n {D;; I+ Vbyy) - anm]}n (2.50)
D:]*w = ©n {DZ : Vbnw - ;nbnw}n (251)
D7, = o {D - (I+ Vbyy,) — Vubuy}” (2.52)
D::;] = Puw {DZ : wan - wawn}w (253)
Uy = —Uwy = Gy (2.54)
Uyw = —Upw = Cuw (255)
d, = ¢, {vys, — D} - Vs, }" (2.56)
d, = v, {Vus, — D - Vs, }” (2.57)

L’ensemble des trois problémes de fermeture et des définitions précédentes (Eq. 2.50 a
2.57) propose une méthode de calcul direct des propriétés effectives a grande échelle. L’in-
térét de la technique de prise de moyenne volumique est en effet d’aboutir & un modeéle ma-
croscopique et a des relations explicites permettant de passer d’une échelle a ’autre. Cette
approche déterministe est basée sur une définition locale des hétérogénéités entiérement
décrites par une cellule unitaire périodique. Cette hypothése de périodicité peut paraitre
assez restrictive si on s’intéresse a des formations géologiques naturelles. Pour d’autres
processus physiques, la méthode de prise de moyenne a donné d’excellents résultats méme
pour des milieux désordonnés (milieux non périodiques) [Ahmadi et Quintard 1996]. Dans
ces situations, la cellule unitaire doit étre représentative du milieu réel, c’est a dire contenir
le maximum d’information topographique (fraction massique, histogramme des propriétés,
longueur de corrélation, arrangements, ...).

Le modele a deux équations proposé dans ce travail (Eq. 2.48 et 2.49) a la méme struc-
ture que les modeles existant jusqu’alors (modele type ”Coats & Smith”, modeéle ”mobile-
immobile” ou modele ”"mobile-mobile”). On retrouve bien deux équations de convection-
dispersion pour chaque région faisant intervenir un terme d’échange décrit par une cinétique
au premier ordre. Ce modeéle peut donc étre vu comme une généralisation de tous les mo-
deéles a double-porosité décrits dans la littérature. Par contre, on voit apparaitre certains
coefficients supplémentaires (termes de couplage convectif, termes de couplage dispersif).
Le prix a payer pour obtenir une représentation plus précise est un nombre élevé de pa-
rametres dans le modéle macroscopique. Nous verrons par la suite dans quelles conditions
certains termes peuvent étre négligés.
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La théorie de prise de moyenne volumique n’est pas limitée au cas des variations dis-
crétes des propriétés physiques du milieu considéré, mais s’applique également aux varia-
tions continues. Cet aspect a été documenté lors de ’étude de I’écoulement monophasique
dans un milieu hétérogeéne [Quintard et Whitaker 1987].

2.5 Comportement asymptotique

Une analyse tri-dimensionnelle complete des moments associés & un modéle & deux
équations a déja été proposée [Zanotti et Carbonell 1984]. 11 est montré qu'un modeéle
a deux équations converge asymptotiquement vers un modéle & une équation, et il est
possible d’obtenir une expression du coefficient de dispersion asymptotique global. Une
analyse similaire a été présentée dans le cas du transport miscible [Ahmadi et al. 1998]
dans une structure stratifiée, dans ce cas, certains coefficients a grande échelle sont nuls.
Nous proposons ici de reprendre ce résultat préliminaire en considérant cette fois-ci le
modele complet (tous les coefficients du modele & deux équations).

Un probléme mono-dimensionnel de transport est étudié, le modele & deux équations
s’écrit alors

)P ! . w
en@n# + (v = gy — dy) % {<C>5} + (U + dy) 82 {<C>'B}

= Divga {10} + Dz {102} o ({en)' = {2} ) oo

AN y ;
GWSO“’M + (00 — Ut — o) % {<C>g} + (tgy + do) % {(@5}

o 2 {0y o D (@) - o (L) - {03)) @)

ol ne sont pris en compte que les composantes longitudinales de chaque tenseur ou vecteur

(0o = ({(V)o}) g ---)-
Une impulsion de concentration, représentée mathématiquement par une fonction Dirac,
est injecté a t = 0 dans un milieu infini. Les conditions aux limites sont les suivantes

lim {<c>§}" —0 lim {«;)ﬁ}w —0 (2.60)

r—+o00 r—+00

Afin de suivre le déplacement du traceur dans un repére mobile, le changement de
variable suivant est considéré

vt

A

(2.61)
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les équations a grande échelle deviennent

o)? ! . w
en@n# + (”n 6779077% = Uy — dn) aiX {<C>§} + (Uow + dy) iX {< Vo }

0
g ) e ) o () - {e)) e

= 0 {0y o 2 {es) - ({0} - {0)) e

Les moments spatiaux d’ordre n correspondant aux champs de concentration macrosco-
piques sont définis par

iy = / e L) ax (2.64)

—0o0

fom = / e {(@f}}w dX (2.65)

—0o0

L’intérét de la méthode des moments est de supprimer la variable d’espace en intégrant les
équations sur tout le domaine. Ainsi, en multipliant par X™ les équations 2.62 et 2.63, et
en intégrant par parties, les différents moments apparaissent

8ﬂn,n —n (7)77 _ 67];07]}’1%
€
+n(n = 1) Dy -2+ n(n = 1) Difpun-2 = o (Hnn — pun)  (2.66)

= Upny — dn> Py =1 + 1 (Yoo + dy) pon—1

8 w.n €w u)/UT‘
€wPu /(;z; =n (7)w - {i} — Upw — dw) Hwm—1 +n (unn + dw) Hnn—1

(= 1) D2 + 10 = DDtz — 0 (o — i) (2.67)

Ces équations doivent étre résolues de maniére récursive en partant de 1'ordre zéro.

Moments d’ordre 0
Le moment d’ordre zéro peut étre interprété comme la quantité totale de traceur présent
dans une région du systéme. Pour n = 0, le systéme précédent est simplifié en

a *

npn gt = =0 (10 = o) (2.68)
8/1/“‘)7 *

g = =0 (o = in) (2.69)
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La solution générale de ce systéme différentiel est donnée par

. €
{e} Hn,0 = €nPnGn0 + €wPufw,0 + €Xp <_04 13 7{ ) ) €uPuw (gn,O - gw,O) (2.70)
€nPnlwPuw
. €
{6} P 0 = €EnPndno + €wPuww,o + EXP <_04 t { } > €n¥n (gw,O - gn,O) (2'71)

ou gy o0 et g.o, sont les conditions initiales. L’addition de ces deux équations conduit a

{6} Ho = €nPnlin,0 + €wPuwlw,0 (272)
= €Pngn0 + €wpuguo = Cte (2.73)

ol la porosité a grande échelle est définie par
{e} = vney + vuen (2.74)
Alors, les limites des deux premiers moments sont égales

tllm fino = tllm foo = Gn@nun,O{“’}ﬁwgpwuw,O = 1 (275)
—00 —00 €

C’est a dire pour des temps assez longs

€n (;077 €wPu

t ==
> o {e)

(2.76)
les quantités totales de traceur dans chaque région sont égales, ce qui ne correspond pas
forcément a un équilibre des deux concentrations en tout point. Cette condition temporelle
définit le début du régime asymptotique. Donc, lorsque ’échange massique entre les deux
régions est faible (a* petit), un temps plus important est nécessaire pour atteindre le régime
asymptotique.

Moments d’ordre 1
Les positions moyennes des deux fronts de concentration sont obtenues en analysant
les moments d’ordre un. Pour n = 1, les termes convectifs interviennent

Opin 1 €1 P Uy .
€n¥n 8;7 = <“n - % — Uy — dy | piy0 + (U + dn) Moo — @ (Nn,l - Mw,l) (2.77)

a,uz.u,l €EwPuwUp *
ot = <1w - {6} — Uy — dy | P + (um? + dw) Hno — & (,Uw,l - :uml) (2'78)

€wPuw

L’addition de ces deux équations conduit a

a,ul . 8/%7,1 a,uw,l
leh 50 =g at

€EnPnUy €uPuwUp
= (1)77 — % + du) — dn> Hn.0 + (Uw — ? + dn - dw) Hw,0 (280)

+ €wpu (2.79)
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Le comportement asymptotique est tel que

lim ({6 %) = (vy + vy — V) o (2.81)

t—o0

Le repére mobile mis en place (se déplacant a la vitesse V) doit permettre de suivre le
déplacement des fronts. Il faut donc qu’asymptotiquement, le moment moyen d’ordre un
soit nul. La vitesse de référence qui satisfait cette condition est

Uy = Uy + U, (2.82)

€0y Uy €0 PV €wPuln — EnPnl
_ Y _ 2.
(=) == (- 5") 5 (283)

En conséquent, le systéme différentiel gouvernant les moments d’ordre un admet comme
solution générale dans le domaine asymptotique

: €nPnfn T €Pufo | €uPulto [ €wPulny — EnPrly
! —— L 1 ww T 284
oo Ht {e} + o {e} ( {e} + (u umv)) (2.84)

: €EnPnfn + €oPufo  €Pnio [ €wPuly — €nPnUy
lim p, = == - 1 o — 2.85
i Hert {e} o {e} ( {e} + (u “nn)) (2.85)

En soustrayant ces deux derniéres relations, une remarque intéressante peut étre faite.

M (1 — pron) = % (q"%vn{e}e”%v“’ + (U — um,)) = Cte (2.86)
La différence entre la position des deux fronts dans chaque région tend vers une valeur
constante. C’est & dire, dans le régime asymptotique, les deux fronts se déplacent & des
vitesses égales, et sont décalés spatialement. On voit que ce décalage, caractérisant en un
sens le non-équilibre, est fonction bien sir de la différence de vitesse dans chaque région,
mais aussi du coefficient d’échange de masse o*. L’écart entre les deux fronts est d’autant
plus important que I’échange est faible.

Moments d’ordre 2

Les moments d’ordre deux traduisent I’étalement du traceur. L’objectif & ce stade est
donc de regarder si il est possible de caractériser simplement 1’étalement moyen des deux
fronts. Pour n = 2, les équations contrdlant les moments deviennent

Ot 2 €nPn U
€nPn 8;7 + 2 (Un — n{:} — Uy — dyy | pyg1 + 2 (U + dy) pwn

= 2D; im0 + 2D prus0 — @ (pi2 — prur2) - (2.87)

ou,, € P Ur
€wPuw /gt,2 + 2 </Uw - {i} — Upw — dw> Hew,1 + 2 (unn + dw) :U’W,l

= 2D w0 + 2D:<)>:7/’L7I,0 — " (pw — NU,Q) (2.88)
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L’addition de ces deux équations permet de supprimer le terme d’échange ot interviennent
les moments d’ordre deux. Ce qui conduit a

Oug €0 Puly — EnPnUs
{6} at _2< {6} +(dw dﬂ) ﬂn,l

€EoPUn — € Vw
-2 < 14 n 779077 + (dw _ dn)) 'qu

{e}
+2(D+ D) pino +2 (D2 + D) puo (2.89)

En utilisant les limites des deux premiers moments déterminées précédemment, il est pos-
sible d’obtenir simplement

. 6M2 *k *k *k Hk
tllgl) <{€ W) - 2/,60 [Dnn + DWW + DWW + DWW}

2t [ €uPuly — EnPyt Py = 9Pyl
d, —d wo — 2.
+ 2 ( S (d - d,) T (s ) ) (290)

La dérivée temporelle du moment d’ordre 2 est une mesure de 1’étalement relativement a
la position moyenne du front, et correspond a la définition du coefficient de dispersion.

Dy 10ul L
o2 (9252 avec iy, = ,M_(QJ (2.91)

Donc, I'écriture d’'un modele & une équation est possible sous la forme

o LUk gy UL THG) (2.92)

avec

()} =v+v=({&),}) +E@LD, (2.93)

D = Di+ DI+ Dt + Do +

1 [ €wputy — €l ) <€w9"w“n — &Pnle
- + (d, — d,) + (U — Uy (2.94)
ar ( {e} ! {e} "

Nous avons donc montré dans cette partie que, pour des temps assez longs (Eq. 2.76),
le modele a deux équations converge vers un modéle a une équation prenant en compte
le non-équilibre. Associé a ce modele, une expression explicite du coefficient de dispersion
asymptotique est proposée. Dans la partie suivante d’autres approches sont étudiées afin
de construire des modeles & une équation.
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2.6 Modéle & une équation

Dans le développement du modeéle a deux équations, nous avons tenu compte de la
condition de non-équilibre massique a grande échelle écrite sous la forme

CHER(CH (2.95)

Sous certaines conditions (échange trés rapide entre les deux régions), les deux concentra-
tions associées a chaque zone sont toujours égales. Cette situation particuliére correspond
a I’hypothése d’équilibre local, elle est caractérisée par

{n} ={wi} ={©’} (2.96)

Dés lors, les deux équations du modele (Eq. 2.48 et 2.49) peuvent étre simplifiées en les
ajoutant, afin d’obtenir un modeéle & une équation a équilibre local

(@ 28Dy vy = v (0 v ) (2.97)

avec
D;, =D, + D, + Dy, + D7, (2.98)
w n
(W)} = oAW1 + o0 { (), } (2:99)
{6} = Putu T Ppey (2'100)

Ce modele a une équation est obtenu trés simplement a partir du modéle & deux équa-
tions, mais fait appel & une hypothese tres forte (hypothése d’équilibre local). Par la suite,
nous verrons, dans le cas du milieu stratifié¢ (partie 2.7) et dans le cas du milieu nodulaire
(partie 4.6), que I’équilibre local est rarement satisfait. Notre objectif, a ce stade, est d uti-
liser la méthode de prise moyenne pour développer un modéle & une équation qui ne fait
pas appel a I'hypothése d’équilibre local.

Le volume de prise de moyenne V,, est hétérogene, et ne correspond pas nécessairement
a un systéme a double-région, des variations continues des propriétés locales sont acceptées.
A Téchelle de Darcy, une équation de convection-dispersion valable dans tout le domaine
est écrite, ou la vitesse (v) et le tenseur de dispersion D* dépendent de la position

e%?ﬂ +V- (<v> <c>ﬂ) ~-V. (D* v <c>ﬁ) (2.101)

Les grandeurs a grande échelle sont définies sur le volume V,, . La porosité a grande
échelle est donnée par

(e} = — / edV (2.102)
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Sur un volume hétérogeéne, la concentration macroscopique C* est obtenue & 1’aide d’une
moyenne pondérée par la porosité. L’intérét de cette nouvelle définition est de pouvoir tenir
compte des variations de porosité existant a l'intérieur du volume de prise de moyenne, la
notation adoptée suit celle utilisée dans le cas d’un déplacement multiphasique en milieu
hétérogéne [Quintard et Whitaker 1988, Quintard et Whitaker 1990]. Généralement, les
effets des variations de porosité sont considérés secondaires par rapport aux conséquences
des hétérogénéités de perméabilité [Dagan 1984, Gelhar et Axness 1983, Giiven et Molz
1986]. Nous pensons que cette simplification est trop forte, le modeéle développé ici autorise
des variations quelconques de porosité dans le domaine. Nous rappelons que le modéle a
deux équations proposé dans ce chapitre, n’est valable que pour un systeme a double-milieu
dans lequel chaque région est homogeéne.

1

{e <c>ﬂ} =7 /V K (@) dV = {e} C* (2.103)

D’une maniére similaire, une vitesse interstitielle a grande échelle est définie par

{e <v>ﬂ} —{e} U (2.104)

Afin d’appliquer la technique de prise de moyenne, nous introduisons les déviations spatiales
associées aux grandeurs moyennes

& =c*+C (2.105)
v =U"+U (2.106)

Alors en utilisant les équations 2.103 et 2.105, nous avons

{etr’t={e(c"+C)} = e (2.107)

Une approximation au premier ordre permet d’extraire les grandeurs a grande échelle (telle
que C*) de 'opérateur de prise de moyenne. Ce type de simplification est discuté en détail
par Quintard et Whitaker [1994c|, Quintard et Whitaker [1994d], Quintard et Whitaker
[1994Db], Quintard et Whitaker [1994e]|, Quintard et Whitaker [1994f]. Nous obtenons donc

{6(7} ~0 (2.108)
{efj} =0 (2.109)

On trouve ici une caractéristique des problémes de fermeture qui se retrouve dans
d’autres situations, par exemple le traitement du transfert de chaleur proposé par Moyne
et al. [1999]. La prise de moyenne & grande échelle de 1’équation de transport a I’échelle
locale conduit a

% +V- (U +v-{0c) =v. (0} ver + {D7. v} (2110
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2.6. Modele a une équation

L’équation gouvernant la déviation de la concentration est obtenue en introduisant les
déviations spatiales dans I’équation de transport écrite a I’échelle de Darcy, nous avons
ac*  aC

e+ V- (e V)P C* 4 e (v’ (7) —V.(D*-VC)+V-(D*-VC) (2111)

€

La moyenne & grande échelle de la porosité {e} est supposée constante. La soustraction
de I’équation 2.110 a I’équation 2.101 aboutit a

St (v- ({D*} VO + {D*-vé}) U . VO -V {eﬁé})
+e<v>ﬁ-v(o*+é) —V.(D*-VC*) + V- (D" VC)

Cette équation est réécrite sous la forme

oc  ~ s = € _
e +eU- VO +e(v) -V(J—{E}V-{GUO}
€

* ~ — * o . * . * _ i . * . ~
—V.(D*-VC)+V (D vc)+<1 . )v (D7} vC) = 5@ ({D vc})
(2.112)
ou la déviation spatiale du tenseur de dispersion est définie par
D = D* — {D*} (2.113)

Les équations 2.110 et 2.112 doivent étre résolues simultanément pour fournir une so-
lution compléte du probléme, cependant ceci représente une tache difficile. Les mémes
hypothéses que celles énoncées dans la partie 2.3 (séparation des échelles, quasi-staticité
des déviations) permettent de simplifier le probléme local qui devient

U-VC* +e(v)’ - VC=V. (D*-vé) +V- (ﬁ-vo*) (2.114)
La fermeture du probléme est obtenue en cherchant une solution sous la forme
C=b*-VC* (2.115)
La variable b* doit alors satisfaire le probléme de fermeture suivant

Probléme de fermeture

e(v)’.Vb*+eU=V.(D*-Vb*)+V-D (2.116)
Périodicité ~ b*(r +1;) = b*(r) (2.117)
Moyenne nulle {eb"} =0 (2.118)
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Les deux termes sources dispersifs sont les fluctuations de vitesses et les variations
locales du tenseur de dispersion. Le milieu est bien siir toujours représenté par une cellule
unitaire périodique. En introduisant la représentation de la déviation choisie dans I’équation
2.110, ’équation a grande échelle suivante est obtenue

(e 886: L {(V)}-V{C} = V- (D™ . V) (2.119)

dans laquelle le tenseur de dispersion a grande échelle est donné par
D* = {D* (Vb* +1) — eﬁb*} (2.120)

La forme générale du modeéle & une équation obtenue ici est identique a celles déri-
vées par I'analyse asymptotique d'une part (Eq. 2.92), et par I'hypothése d’équilibre local
d’autre part (Eq. 2.97). Les grandes différences résident dans les expressions des tenseurs
de dispersion associés, et la physique sous-jacente. Dans les parties suivantes, ces différentes
expressions sont comparées.

2.7 Un exemple simple : le milieu stratifié bi-couche

Dans cette partie, nous présentons une analyse compléte d’un systéme stratifié bi-couche
présenté figure 2.1. Cette géométrie est la plus simple représentation des hétérogénéités
existant en milieu naturel, cependant son comportement macroscopique est caractéristique
d’un systéme a double-porosité. Nous verrons en effet que les systémes stratifiés, ou les
régions lentes et rapides sont connectées d’un bout a l'autre de la cellule, mettent en
évidence les comportements les plus anormaux. De plus, la simplicité géométrique de ce
systéeme offre la possibilité de mener des développements analytiques et d’obtenir des ca-
ractéristiques macroscopiques de maniére exacte. Pour ces raisons, les milieux stratifiés
ont été trés souvent étudiés d’un point de vue expérimental [Leroy et al. 1992, Pickens et
Grisak 1981, Sternberg et Greenkorn 1994, Thorbjarnarson et Mackay 1997], numérique
[Chin 1987, Lake et Hirasaki 1981], ou théorique [Dagan 1990, Gelhar et al. 1979, Gupta
et Bhattacharya 1986, Giiven et Molz 1986, Marle et al. 1967, Plumb et Whitaker 1988b,
Valocchi 1989).

La premieére étape consiste a réaliser des simulations numériques du transport a ’échelle
locale sur un maillage fin. Ces expériences numériques servent ensuite de référence afin
de controler la qualité des solutions a grande échelle obtenues avec le modele a deux
équations. Ces simulations locales ont été effectuées a 'aide des codes MODFLOW et
MT3D [Zheng 1994]. Les méthodes numériques employées sont détaillées dans la partie
4.4. Les caractéristiques locales du milieu poreux étudié sont données dans le tableau 2.1,
les dispersivités sont égales dans les deux régions. Un exemple de champs de concentration
bi-dimensionnel pour ¢ = 3.10° s est présenté dans la figure 2.2. Cette figure montre que
le mode de transport prédominant dans chaque strate est la convection. La dispersion
longitudinale ne joue pas un roéle trés important, par contre la dispersion transversale est
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réegion w

région n

F1G. 2.1: Milieu stratifié bi-couche

le seul vecteur d’échange entre les deux régions. A partir de ces champs de concentration
locaux, un processus de moyenne spatiale (par section verticale) donne les champs de
concentration expérimentaux a grande échelle.

Dimensions l, =1, (m) L/l, =L/,

1 10
Propriétés locales K, (10712 m?) K, (1071 m?)

10 0.1

€n €w

0.4 0.25

ay (m) ar (m)

0.1 0.01
Ecoulements ({<v>n}") (10-6 m/s) | ({(v),}), (1076 m/s)

1 0.1

Tableau 2.1 : Propriétés locales du milieu stratifié

Ensuite, les problémes de fermeture pour le modéle & deux équations sont résolus analy-
tiquement (voir partie 3.1.5), les expressions explicites des propriétés macroscopiques sont
alors

(D). = @n (D}),, (2.121)
(DZ)ze = ¢ (DL) s (2.122)
(DZ),, = (D}L),, =0 (2.123)
L 12 (D;),, (D),
RN (% (D), + #n (D:Jyy) (2124)

Le systéme d’équations décrivant le transport macroscopique est donné par les équations
2.62 et 2.63. Les méthodes numériques associées a la résolution de ces équations sont
décrites dans la partie 3.2.
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1.0

0.5

0.0

10.

F1G. 2.2: Champ de concentration dans le milieu stratifi¢ & t = 3.10° s

Les champs de concentration a grande échelle issus du modéle théorique sont confrontés
aux résultats des expériences numériques sur la figure 2.3. Nous obtenons un trés bon accord
avec une erreur relative inférieur a 10%. La courbe correspondant au comportement d’une
représentation & une équation est calculée comme une moyenne des concentrations dans
chaque région pondérée par les porosités (Eq. 2.103)

w

enen {05} + o {10}
{e}

Cette courbe est caractéristique de la réponse anormale d’un milieu hétérogéne, et ne peut
pas étre obtenue a l'aide d’une équation classique de convection-dispersion. La prise en
compte du non-équilibre de masse dans la modélisation macroscopique est indispensable,
une approche a deux équations semble étre le bon compromis pour décrire le transport
dans un milieu aux propriétés contrastées. Généralement, dans les structures stratifiées, le
mécanisme de transport prioritaire est la convection. Un modeéle type ”Coats & Smith” ou
”mobile-immobile” ne peut pas représenter correctement le comportement macroscopique
dans cette situation.

L’analyse de ces résultats met en évidence le fait que le coefficient de transfert de
masse a* est en principe sous-estimé par le modéle théorique. Les approximations numé-
riques ne peuvent pas expliquer le décalage observé. Par contre, sur des problémes similaires
[Grangeot et al. 1994], il a déja été observé que le modele théorique obtenu par la méthode
de prise de moyenne volumique sous-estimait le flux inter-régions aux temps courts. L’hy-
potheése de quasi-staticité (Eq. 2.25) prise en compte lors du développement des problémes
de fermeture correspond a un processus de transport établi, donc & des temps longs. Ce
n’est pas le cas ici, et la déviation observée s’estompe lorsque le temps augmente. Bien
que les conditions d’application ne soient pas rigoureusement respectées, le modele a deux
équations propose une bonne description du transport macroscopique, acceptable dans la
plupart des situations pratiques.

Le comportement asymptotique d’un systéme stratifié bi-couche a été extensivement
étudié. L’application de la méthode des moments [Aris 1956] sur les équations de transport
a ’échelle locale permet de montrer que, pour un temps suffisamment long, la concentration

moyenne peut étre décrite par une équation de convection-dispersion de la forme [Giiven
et al. 1984, Lake et Hirasaki 1981, Marle et al. 1967, Valocchi 1989].

(g 2y 240 2 L0) 2.126)

C* =

(2.125)

Ox < Ox?
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1 -
T région n/w (exp.)
1 équation (exp.)
0.8 1 — région n/w (théo.)
[}
>
g
€ 0.6 -
s
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c
§e
5 0.4
s
i
0.2 1
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x /L

F1G. 2.3: Champs de concentration & grande céhelle dans le milieu stratifié a ¢t = 3.10° s

Le coefficient de dispersion asymptotique est donné par

] [0), - ()] e

n (ln + lw)2 (6779077%9%)2
2
12 (6779077 + €upu)

Des expérimentations réalisées dans le régime asymptotique sont en treés bon accord
avec le modele proposé ci-dessus [Marle et al. 1967]. Notre objectif est de comparer le com-
portement asymptotique du modele a deux équations a ces résultats. Le systéme retenu
est identique au précédent, seul sa longueur est modifiée (L/l, = L/l, = 1000), de facon
a augmenter le temps de résidence du traceur. Sur la figure 2.4 sont dessinées les dérivées
par rapport au temps de la concentration d’effluent a la sortie du milieu. Les deux modeéles
(moyenne du modele & deux équations, modeéle a une équation de Marle et al. [1967]) coin-
cident exactement pour des temps longs. Le modele a une équation a équilibre local donne
une trés mauvaise représentation de I’étalement du front de concentration. La différence
des vitesses de transport convectif et le faible échange de masse entre les deux régions sont
responsables du non-équilibre, les résultats présentés ici montrent que ces deux processus
physiques sont les principales causes de dispersion a grande échelle.

En reprenant I'analyse directe du comportement asymptotique du modele a deux équa-
tions développée dans la partie 2.5, le coefficient de dispersion longitudinal asymptotique
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of(c)}/o

10

modele a 2 équations
(moyenne)
modeéle a 1 équation
(Marle et al.)
modele a 1 équation \
(équilibre local)

5 -

O a / T \

0.E+00 1.E+08 2.E+08 3.E+08 4.E+08 5.E+08

t(s)

Fic. 2.4: Comportement asymptotique de différents modéles macroscopiques

dans le cas d’un systéme stratifié bi-couche est

*ok *ok *ok 1 GWQOWUW _ 677S077UW ?

En introduisant les expressions des propriétés macroscopiques (Eq. 2.121, 2.122 et 2.124),
nous obtenons une expression analytique identique a celle proposée par des travaux an-
térieurs [Marle et al. 1967, Giiven et al. 1984, Valocchi 1989]. Ainsi, le modéle a deux
équations donne asymptotiquement exactement le comportement déduit d’une analyse di-
recte a ’échelle de Darcy. De plus, le coefficient de dispersion asymptotique dépend du
coefficient d’échange a*. En conséquence, la présente comparaison avec les résultats de
Marle et al. [1967] sert de validation du modele & deux équations, et montre que I'expres-
sion explicite du coefficient de transfert de masse (Eq. 2.124) proposée par la théorie de
prise de moyenne est exacte.

2.8 Modéle a une équation et comportement asymp-
totique

Nous avons vu dans les parties précédentes que différentes approches (prise de moyenne,
comportement asymptotique, ...) conduisent a des modeéles a une équation. Pour chacun, la
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méme définition est utilisée pour la porosité macroscopique {¢}, et la vitesse macroscopique
{(v)}. Par contre, trois expressions différentes du coeflicient de dispersion & grande échelle
sont obtenues (Eq. 2.92, 2.97 et 2.119). En premier lieu, le modéle & une équation obtenu
par l'intermédiaire de la condition d’équilibre local donne comme coefficient de dispersion

(i) s = #n (D7) 1 90 (D) (2.130)

Ce coefficient peut étre obtenu a partir du coefficient de dispersion D%’ en supposant o*
trés grand, ce qui est cohérent avec 'hypothese d’équilibre local qui suppose les échanges
entre strates trés rapides. L’étude réalisée dans la partie précédente montre que ce modele
donne une trés mauvaise représentation dans les situations de non-équilibre. On compare
ci-dessous les deux modeéles & non-équilibre afin de préciser leurs domaines d’application.

La résolution analytique du probléme de fermeture associé au modéle a une équation a
non-équilibre (voir partie 3.1.5) conduit a Pexpression explicite du coefficient de dispersion
longitudinal dans le cas d’'une géométrie stratifiée (Fig. 2.1)

2 2
i (ln + 1) (6779077%9%)
12 (6779077 + ew‘zpw)z

i ] [0, (o) e

Cette expression correspond exactement au coefficient de dispersion obtenu par une analyse
asymptotique a ’échelle de Darcy (Eq. 2.128) et a celui tiré du comportement asympto-
tique du modele a deux équations. Ce premier résultat semble indiquer que le modeéle a
une équation a non-équilibre présenté dans ce travail permet d’obtenir directement le com-
portement asymptotique du modele & deux équations. Ceci est confirmé par des études
numériques sur des milieux & double-perméabilité quelconques (voir partie 4.2.1). Les deux
modeles a une équation obtenus par la méthode de prise de moyenne a grande échelle sont
équivalents. La conséquence pratique importante est qu’il n’est pas nécessaire de résoudre
tous les problémes de fermeture du modeéle a deux équations si I'on n’est intéressé que par
le comportement asymptotique.

Afin d’argumenter et d’étendre cette premiére conclusion, d’autres comparaisons sont
présentées ici. Dans un travail de Giiven et al. [1984], analyse asymptotique développée
par Marle et al. [1967] est élargie a des géométries stratifiées plus complexes. Les milieux
choisis sont invariants suivant la direction de ’écoulement, la perméabilité évolue dans la
direction perpendiculaire selon un loi linéaire ou parabolique (Fig. 2.5). La dispersion &
I’échelle de Darcy est prise soit constante

cas n°1 D, = Cte Dy = Cte (2.132)
soit proportionnelle a la vitesse par 'intermédiaire de deux dispersivités oy, arp
cas n°2 Dr = arv, Dr = arv, (2.133)
Le coefficient de dispersion longitudinal macroscopique est écrit sous la forme

(D™) 4 ={Dr} + i {va}
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1 1
i b
h a h b
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F1G. 2.5: Profils de perméabilité étudiés :  (a) profil linéaire (b) profil parabolique

afin de distinguer l'influence de la dispersion a I’échelle de Darcy ({D*} = {D.}) et un
terme de dispersion supplémentaire (a}*{V,}) provoqué par les fluctuations du champ de
vitesse. Cette écriture a ’avantage de faire ressortir une dispersivité macroscopique aj*,
conséquence des hétérogénéités.

Sur les mémes profils de perméabilité, le probléme de fermeture associé au modeéle & une
équation a non-équilibre est résolu analytiquement. La prise en compte des simplifications
apportées par une géométrie stratifiée conduit au probléme suivant

% (DTagybm> = (vy — {vz})

La porosité est prise constante. Pour les deux profils de perméabilité étudiés, le champ
de vitesse est déduit immédiatement. La valeur de V, suivra une évolution linéaire ou
parabolique en fonction de la coordonnée y. Ensuite I’expression du coefficient de dispersion
longitudinal a grande échelle (Eq. 2.119) est transformée en

(D**)xx ={D"} + {vabs }

Donc la dispersivité macroscopique peut étre exprimée sous la forme

*k {Umbﬂc}
op = (0.} (2.134)

Les dispersivités macroscopiques a;* correspondant aux différentes situations sont pré-
sentées ci-dessous

Dy =Cte | Dy = apu,
1 b {v, 1 A2
profil linéaire 0 ;T) i oy
2 h*{u, 1A
profil parabolique 1—05# Ton
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Ces résultats sont identiques a ceux présentés par Giiven et al. [1984]. Ces études
préliminaires suggérent que le modéle a une équation & non-équilibre offre la possibilité
d’obtenir directement le comportement asymptotique d’'un probléme général de transport
miscible a travers une structure poreuse hétérogéne quelconque.

Deux résultats importants sont présentés dans ce chapitre. Bien stir, aucune démons-
tration n’est proposée, mais d’aprés les études analytiques et numériques effectuées, il
semblerait que ces conclusions soient justes.

— Le modéle a une équation déduit du comportement asymptotique du modéle & deux
équations (partie 2.5) et le modéle o une équation & non-équilibre (partie 2.6) sont
1dentiques.

— Le modéle a une équation o non-équilibre permet d’obtenir le coefficient de dispersion
asymptotique associé & un milieu hétérogene quelconque.
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Chapitre 3

Méthodes numériques

3.1 Résolution des problémes de fermeture

Dans le but de calculer les coefficients de transport macroscopiques associés a un milieu
hétérogene, les trois problemes de fermeture présentés dans la partie 2.3 doivent étre résolus
numériquement sur une cellule unitaire périodique représentative de la structure considérée.
Des intégrales des solutions apparaissent comme des termes sources dans les équations de
conservation (Eq. 2.35a, 2.39a et 2.43a). Ces problémes intégro-différentiels peuvent étre
évités en introduisant un changement de variable. Par exemple, pour le probléme I, la
décomposition suivante est utilisée

b7777 = bl?? + B[ncwn bwn = b[u.J + B[WCM7 (31)

L’intérét principal des cette décomposition est d’utiliser la propriété de périodicité
des variables de fermeture et le fait que le terme intégral c,,, est constant sur la cellule
unitaire. Les deux nouveaux problémes de fermeture obtenus sont similaires aux problémes
de départ, cependant, dans ce cas, les termes sources sont des constantes connues. Ici, les
vecteurs by, et by, doivent satisfaire

Probléme Ia

V- (<v>n bln) +v,=V- (D} Vby)+V-D: (3.2a)

C.L.1 b, =by, sur A, (3.2b)

C.L.2 n,, - D, - Vb, +n,,-D; =n,, D} Vb, sur A, (3.2¢)
V-({(v),bn)=V- (D] -Vby,) (3.2d)

Périodicité by, (r+1)=Dby,(r) br, (r+1;) =byp, (r) (3.2¢)

Moyenne nulle 0={bn}+{bn} (3.2f)
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Ensuite By, et By, sont solutions du probléme suivant

Probléme Ib

V- (), Br) = V- (D} VBr) +¢,!
C.L.1 B, = Br., sur A,
C.L.2 n,, - D;; VB, =n,, D) VB, sur A,
V- ((v),Br,)=V-(D,-VBL) - ¢,
Périodicité By, (r+1) = By, (r) B, (r+1;) = By, (r)
Moyenne nulle 0={B,}+{Bn}

Finalement les conditions de moyenne nulle sur les variables b,, et b, (Eq.

permettent de déterminer c,,, par la relation

R L (O LW
T By T (B

Une décomposition similaire est introduite pour le probleme II

by, = b + B by, = brr + BriwCho

Probléme Ila

V- (¥),bim) = V- (D - Vby,)
C.L.1 brm = b sur A,
C.L.2 n,, - D;; - Vb, =n,, - D} - Vb, + n,, - D sur A,
V- ((v),brw) + Vo=V (D} Vby,) + V-Dj
Périodicité b (r+1) =by, (r) b, (r+1) = by, (r)
Moyenne nulle 0= {by}+{br}

Probléme IIb

V- (), Big) = V- (D} VBi) — ¢,
CL.1 Brry = Brr sur A,
C.L.2 n,, D} - VB, =n,, D} VB, sur A,
V- ((v), Biw) =V - (D} - VBi) + ¢,
Périodicité Bir, (r+1;) = By, () Brr, (r +1) = By, (v)
Moyenne nulle 0={Bim}+{B}

46



3.1. Résolution des problémes de fermeture

De meéme, les relations sur by, et by, (Eq. 2.39f) imposent

o — Abm}” _ A{bmy}”
™ {Bw}” {Brr,}"

(3.8)
Dans le cas du probléme III, un nouveau changement de variable sur s, et s, conduit a
Sp =Sy 0" S, =S8, (3.9)

Le probléeme de fermeture associé est

Probléme I1la

V- ((V)gsm) =V - (D} - Vsp) — ¢, (3.10a)

C.L.1 Sin = SIw sur Ay, (3.10b)

C.L.2 n,, - D; - Vsp =n,, D Vs, sur A, (3.10c)

V- ((V)wsw) =V - (D - Vs,) + ¢! (3.10d)

Périodicite  sp, (r +1) = sp, (v) S1w (r+1) = s, (v) (3.10e)
Moyenne nulle {srm}"=0 (3.10f)

L’obtention de ces champs scalaires modifiés sy, et sy, donne la possibilité de déter-
miner directement le coefficient de transfert de masse avec la relation

1
o (3.11)

~ )

Suite aux décompositions effectuées, les problémes Ib, IIb, IITa sont identiques. Les
champs scalaires Bj,, B, Brm et B, peuvent étre déduit explicitement a partir de
la résolution numérique du probléme IIla. Finalement, pour déterminer ’ensemble des
coefficients effectifs a grande échelle associés a une cellule donnée, seulement trois problémes
différentiels classiques doivent étre résolus (Problémes Ia, IIa, IIla).

Les trois problémes sont similaires, faisant intervenir un terme convectif et un terme
diffusif. On recense différentes méthodes de résolution des équations aux dérivées partielles
(différences finis, volumes finis, éléments finis). La méthode de discrétisation doit vérifier
deux exigences principales [Urgelli 1998 :

— le respect local du principe de conservation de la masse par la méthode;

— la bonne précision du calcul des flux, méme pour des milieux fortement hétérogénes
présentant des discontinuités importantes des propriétés physiques.

Les deux parties suivantes détaillent I'intégration numérique de chacun de ces deux
termes.
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3.1.1 Intégration du terme diffusif

Pour représenter physiquement la dispersion hydrodynamique a 1’échelle de Darcy, la
formulation de Bear [Bear 1961] a été adoptée

VU5

D;j; = (ar [v| + D) &; + (ar, — ar) (3.12)

V]

ou Dj; est un coefficient du tenseur de dispersion D*, v; est une composante du vecteur
vitesse v. Dans cette définition, la dispersion locale D* dépend non-linéairement de la
vitesse locale v par I'intermédiaire de deux dispersivités ay et ar, et d'un coefficient de
diffusion effective D¢//. Ce coefficient représente le phénomeéne de diffusion moléculaire
isotrope et prend en compte la tortuosité du milieu & I’échelle du pore. Cette formulation
conduit a un tenseur de dispersion complet. Dans ce cas, un schéma classique a 5 points
(7 points en 3-D) ne peut pas prendre en compte leffet des termes extra-diagonaux du
tenseur de dispersion. Pour obtenir une bonne approximation de I'opérateur diffusif, 9
points de discrétisation (27 points en 3-D) sont nécessaires. De plus, les schémas & 9 points
accroissent généralement la précision et réduisent les effets d’orientation du maillage. Urgelli
[Urgelli 1998] compare deux schémas différents sur deux maillages (diagonal et parallele),
et met en évidence un effet d’orientation du maillage trés net avec un schéma a 5 points,
qui est supprimé avec un schéma a 9 points.

En conséquence, un nouveau schéma numeérique localement conservatif, respectant la
continuité du flux est implémenté ici. Cette méthode, basée sur une formulation aux vo-
lumes finis, a été présentée pour la premiére fois par Edwards et Rogers [1994] pour la
prise en compte des tenseurs de perméabilité complets dans la résolution des équations de
Darcy. Dans le but d’expliquer clairement les différentes étapes pour parvenir au schéma
final, un développement en deux dimensions est présenté ici.

Pour obtenir un probleéme continu d’une seule inconnue sur toute la cellule, on s’intéresse
a la variable de fermeture s, définie par

. { sy dans 7 (3.13)

S1. dans w

La formulation aux volumes finis de 'opérateur diffusif V- (D* - V) s’écrit sous la forme de
I'intégrale de ce terme sur le volume de controle V' correspondant a une maille. La frontiére

48



3.1. Résolution des problémes de fermeture

de cette maille est notée OV.

o[V =5 f D) ds -
(D2, (11/2,5) 52 (1 1/2,5) = Diy (i = 1/2,5) 5 (i = 1/2,5)

ox ox
# D0 4 1/2,0) g (4 1/2.0) = D5, (= U2.0) 5 (1= 1/2.9)
+ %(Dz (0,5 +1/2) 5 0s — (i, +1/2) = D}, (i, — 1/2)§ (i,j—1/2)

+ Dy, (w+1/2)ay(w+1/2) Dy lid = 1/2) 5 13 = 1/2)) (3.14)

Un maillage cartésien régulier est utilisé, les inconnues scalaires s sont positionnées au
centre des mailles. Les coefficients de dispersion sont supposés continus a l'intérieur de
chaque maille, et peuvent varier de fagon importante aux interfaces a cause des hétérogé-
néités. La difficulté engendrée par la discrétisation d’un tenseur complet est la nécessité de
connaitre le gradient de s suivant les deux directions aux interfaces. Pour parvenir a cet
objectif, chaque maille est subdivisée en quatre parties (Fig. 3.1), sur lesquelles on impose
une variation linéaire de I'inconnue s. C’est a dire, sur chaque quart de maille, des gradients
constants de la variable recherchée sont définis par

s=Az+By+C (3.15)
0s 0s

A= B=— 1
O oy (3.16)

Ces gradients peuvent étre explicités a l'aide des inconnues au centre des mailles s; ;,
et des inconnues aux interfaces sy, Sig, S3g, ... Dans la zone 1 de la maille dessinée dans
la figure 3.1, nous avons

88 - 451'7]' + S1g — 281]\[

~ oz 3 dx (3:17)
_ 0Os 48” 281 + SN

3.18

8y 3 dy (3.18)

Avec ces expressions générales du gradient (Eq. 3.17 et 3.18), les conditions aux limites
(Eq. 3.10b et 3.10c) sont explicitées aux interfaces pour un groupe de quatre mailles (Fig.
3.2). La premieére condition aux limites (3.10b) (continuité de la variable de fermeture aux
interfaces) est prise en compte implicitement en introduisant la méme inconnue a Uinterface
de deux mailles adjacentes (sy, Ss, Sg, Sw)-

La deuxiéme condition aux limites (3.10c) est écrite

) 0s 0s 0s 0s

au point N et S : Dma + nya Dma + Dyy—— ay (3.19)
) 0s 0s 0s 0s

au point E et W : Dyaca + Dyy8 DW% + Dyya—y (3.20)
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‘I T SSE Saw
N
3 4
S3s Sas
&
Sl 'j
s 1N 1 2 S 2N
I
v —
S1e Sow
le S
|‘ o >

F1a. 3.1: Positionnement des inconnues sur une maille

En utilisant les formulations du gradient (Eq. 3.17 et 3.18) et une expression de la
dispersion locale valable en tout point, les quatre conditions aux limites précédentes de-
viennent (la quantité e est choisie trés petite, elle a pour role d’indiquer de quel coté de
I'interface est calculé le coefficient de dispersion)

au point N :

. . 428y — Sw — Si—1.4 . . dsy +si—1j — 25w
1 1 —1,J 1 1 )J
Dy (l —2 76— Z) _3 dx Dmy (Z 2 €7 Z) 3 iy

4sp+si;—2s
3 dx

3 dy

= Duw (i =5 +¢.] 1) Ny Dy (i e - ) N T

(3.21)

au point S :
4289 — Sy — Si—1.i— 428w — Sg — Si_1.i—
. 1 . 3 S w i—1,7—1 . 1 3 w S i—1,7—1
Duw(i-3-€6j—1)3 T + Doy (i-3-65-1)3 "
48E+8i,j—1_255 428E—SS—82'7]'_1

:Dwz(i_%—i_e’j_%)g dr
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3.1. Résolution des problémes de fermeture

Aj

S. .

Si-1 &
SN

i

SW SE »
Ss

Si1j-1 1

Fi1G. 3.2: Positionnement des inconnues pour 1’écriture des conditions aux limites

au point E :

4 ii1— 2
Dyz(i_ij_%_G)_SE_*—S,]l -

s L 4285 — S5 — 841
+ Dy (i—3.0-3-¢3 -

3 dx 3 dy
dsg+s;;—2s , Asy + S —2s
= L1 BT % N 1. 1 N+ S, B
—DW(Z_Z’J_EJFG)g d; +Dyy(l—zd—§+€)§ d;
(3.23)
au point W :
. . 4 285’ — SWw — Si_1.-1 ] ' 4 28W S — S 141
3 1 , 3 L 7
DW(Z_Z’j_i_G)g dx . +Dyy(z_17]_§_€)§ dy J
. . 428N_5W_5i—17' . . 45N+5i—17'_28W
R N

(3.24)

Ce systéme de quatre équations met en relation les quatre inconnues aux interfaces (sy,
Ss, Sg, Sw), avec les quatre inconnues aux centres des mailles (s; j, Si—1, Sij—1, Si—1,-1)-
L’ensemble des conditions aux limites pour les quatre mailles concernées peut étre mis sous
la forme matricielle suivante

817] SN

Si—1,5 Ss
S, = 7 S; = 3.25
Sij—1 ! SE ( )

Si—1,5—1 SW
M, -S; =M - S¢ (3.26)
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F1c. 3.3: Découpage d’une maille pour un probléme tri-dimensionnel

Une inversion analytique de ce systéme d’équations donne la possibilité d’exprimer direc-
tement les inconnues aux interfaces en fonction des inconnues aux centres des mailles

S;=A-S¢ avec A= (M;) ' Mg (3.27)

Ces relations sont ensuite utilisées pour expliciter les gradients (Eq. 3.17 et 3.18), qui
interviennent dans la formulation aux volumes finis de Uopérateur diffusif (Eq. 3.14). Fina-
lement, 9 mailles (la maille correspondant au volume de controle, et les 8 mailles adjacentes)
sont nécessaires pour discrétiser correctement le terme diffusif.

F(Sigy Sic14s Siv1,js Siyj1y Si-1j-15 Sid1,j—1, Si 1, Si1j+1, Sitlj+1) = K (3.28)

Une démarche similaire peut étre extrapolée aux systemes tridimensionnels. Les cel-
lules du maillage sont partagées en huit régions (Fig. 3.3). L’écriture des conditions aux
limites conduit & un systéme a 12 équations (Eq. 3.26), qui doit, dans ce cas, étre résolu
numériquement.

3.1.2 Intégration du terme convectif

La seconde difficulté rencontrée dans la résolution des problémes de fermeture repose
sur 'approximation du terme de convection. Lorsque la convection est importante (grand
nombre de Péclet), les différents schémas numériques existants ont pour particularité d’in-
troduire soit de la diffusion numérique, soit des oscillations. La diffusion numérique modifie
la forme de la solution tandis que les oscillations générent des solutions non physiques (par
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3.1. Résolution des problémes de fermeture

exemple une solution négative pour la concentration dans le cas du déplacement d’un front).
La discrétisation du terme de convection
0s

L (3.29)

par un schéma d’ordre un correspond a la discrétisation d’un schéma centré du deuxiéme
ordre du terme [Bruneau 1989

: (3.30)

Pour annuler la diffusion numérique introduite par un schéma décentré du premier
ordre, un terme de correction locale est ajouté dans ’équation initiale. Le nouveau schéma
obtenu est du deuxieéme ordre et correspond a la discrétisation de I’équation

V- ((v)s) +V-(E-Vs) = V- (D*-Vs) (3.31)
[elwul 0
e[ =5 o] .

Lorsque la dispersion physique est assez importante, €, prend la valeur %w (6—21”’ pour £,),
ce qui correspond exactement & la dispersion artificielle du schéma initial. Au contraire,
lorsque la dispersion physique du probléme devient faible, il faut veiller & conserver une
équation globale elliptique (ou parabolique). Pour vérifier cette condition, les valeurs propres

du tenseur de dispersion final (Eq. 3.33) doivent étre positives ou nulles (Eq. 3.34 et 3.35).

D;c;c — & ’<V>x‘ D:c :|
D*—E= Y 3.33
{ Dye Dyy — ey [(V)yl ( )
Ce qui conduit aux inégalités suivantes
(Daw = 2 |(v)al) + (Dyy — 2, [(v)y]) > 0 (3:34)
(Dae — €2 [{V)2]) (Dyy — &y ’<V>y‘) = DyyDy, 20 (3.35)

Ces deux relations ne sont pas suffisantes pour déterminer un couple de coefficients
correctifs (g4, £,). Nous avons choisi de maximiser le produit ¢, X g, pour contraindre la
solution. Une recherche dichotomique simple permet, pour chaque cellule du maillage, de
déterminer la correction locale & ajouter aux équations de conservation des probléemes de
fermeture.

Finalement, la discrétisation du terme convectif avec un schéma décentré amont anti-
diffusé conduit a

i, Sl Viy1/2,5 >0
+’U'+1 2.4 ? . )
1 v§dx _1 I sy 81 Vit1/2,) < 0
ViJy O oz v Sij Sl v;_1/25 <0
—Vi-1/2,5 .
Eg
+ (61’)2 |: 'l)i+1/27j‘ (SiJrLj - 3i7j) - 7)2'_1/27]'} (S'i,j — Sifl,j)] (336)
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Une écriture équivalente est possible dans les autres directions de 1’espace.

3.1.3 Calcul des propriétés macroscopiques

Le systéme linéaire final est résolu avec une méthode itérative de relaxation (méthode
SOR : Successive Over Relaxation) qui a été choisie a cause de sa compacité, notamment
en 3D. Globalement, le schéma présenté ici est d’ordre deux lorsque la correction de la
diffusion numérique est maximale, ce qui correspond & un nombre de Péclet de maille
inférieur & deux. En pratique, avec la formulation de la dispersion locale en fonction de la
vitesse proposée (Eq. 3.12), nous obtenons de bons résultats méme pour des nombres de
Péclet de cellule (Eq. 4.2) éleves.

La deuxiéme étape consiste & calculer les propriétés effectives a grande échelle a partir
des champs scalaires et vectoriels des variables de fermeture. En utilisant les relations
entre les inconnues aux interfaces et les inconnues aux centres des mailles (Eq. 3.27), et
les formulations des gradients locaux (Eq. 3.17 et 3.18) définies au paragraphe précédent,
il est possible de calculer en tout point du milieu considéré les gradients des variables de
fermeture. Les coeflicients macroscopiques du modeéle a deux équations (Eq. 2.50 a 2.57)
sont alors obtenus directement a partir de moyennes spatiales faisant intervenir les variables
de fermeture.

3.1.4 Adimensionnement des équations

Dans la suite du travail, les équations et les résultats présentés sont adimensionnés.
L’intérét d’une telle démarche est de mettre en évidence les nombres sans dimension qui
controlent le transport macroscopique et de dégager ainsi les caractéristiques locales indé-
pendantes. Par exemple, pour une étude de sensibilité (voir partie 4.2), il est indispensable
de connaitre les parameétres a I’échelle locale qui ont une influence sur les propriétés a
grande échelle. Dans un premier temps, I’adimensionnement des problémes de fermeture
est détaillée ici. Le point de départ est 1'équation gouvernant la variable de fermeture by,
du probléme Ia (Eq. 3.2a)

v (<v>77 bh,) +¥,=V-(D;-Vby,) +V D (3.37)

L’adimensionnement est réalisé a I'aide du coefficient de diffusion effective D¢//, de
la taille de la cellule périodique représentative du milieu hétérogene [, de la vitesse de
référence V,, calculée étant la norme de la vitesse moyenne a grande échelle

vm = [{{v)}] (3.38)

Afin de rendre la cellule unitaire, un changement de variable d’espace est pris de la forme

(3.39)

_X
Y=
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3.1. Résolution des problémes de fermeture

Donc les opérateurs de dérivations par rapport a la variable d’espace initiale x s’écrivent
maintenant

1
V=7V (3.40)

L’équation 3.37 devient

b _ D; _ b D;
Vy - <<V>77 %) +v,=V,- <T" : Vy%> + V- Tn — @, e (3.41a)

Il est ensuite possible de faire apparaitre le coefficient de diffusion D®// et la vitesse de
référence U en multipliant Péquation précédente par [/ D!

<V>77 Uml b[n 677 Uml D;; 'b[77 ]5;);
Vy . ( Um DeffT) + aDeff = Vy . (Deff . VT> —+ Vy . Teit (342)

Dés lors tous les termes de cette équation sont des quantités sans dimension, on identifie
ainsi
) . ., (V)
— Une vitesse adimensionnée —
Um,

— Un nombre de Péclet a grande échelle ou nombre de Péclet de cellule

Ul

Pe:Deff

(3.43)

En utilisant la formulation de la dis-

— Un tenseur de dispersion adimensionnée

Delf’
persion a ’échelle locale donnée par 'équation 3.12
* eff ViU
D}, = (ar |v|+ D7) 6 + (o — ar) v (3.44)
nous obtenons
D;; ar | v | vyl o ar\ 22 g ]
Y T m L T\ vm vm Um
=\ o perr T 1) % (— - —) 4
Delt ( I v, | DIT + > it ] ; o | Deft (3.45)
donc
D ar | v oy WYL
Y T L T\ Vm Om
= (SF | Pet 1) oy + (S5 - OF) i p 4
Der7 (z om e+>ﬂ+ Y (3-46)

m

, . . . . e . . , ap ar
Cette écriture fait ressortir des dispersivités adimensionnées T et —.

l
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L’objectif de I'adimensionnement est de dégager des nombres caractéristiques et les
parameétres indépendants. Ainsi, dans notre cas, les problémes de fermeture sont controlés
par le nombre de Péclet a grande échelle, les dispersivités adimensionnées et le champ
de vitesse normalisé. Un traitement similaire est appliqué aux équations du probleme Ib.
Finalement la solution globale du probléme I est elle aussi donnée sous forme adimensionnée
par

Buy et by (3.47)
[ [
A partir de ces champs de variable de fermeture, les propriétés effectives & grande échelle
sont calculées explicitement. Par exemple, le tenseur de dispersion principal pour la région
n est écrit

D, = ¢y {D; (I+Vby,) — annn}n (3.48)

L’opérateur de prise de moyenne ne fait pas intervenir la taille de la cellule, par contre
l'opérateur gradient devient

*k * b ~ !
D = ¢, {D77 : (I + vy—;"> —~ annn} (3.49)
Cette expression est transformée en
D** D* b v b, )"
o _ n_ m \ _ Vn m
Deif — P {Deff <I+ Vv ) o DT } (3:50)

ol tous les termes participant dans cette relation sont adimensionnés.
De méme le coefficient convectif u,,, est donné par

1 . .
u,, = _V_/A 1. (), by — Dj - Vb, — D;) dA (3.51)
oo nw

puis mis sous la forme

3 . b, L\ 1dA
um7 = —V—oo Anu nnw . <<V>77 b"l"l - D77 . VyT - D77> zl—Q (352)
ensuite
DT 3 (V) vml by, Dy b,, D; Y dA
=2 e (B S ) T 6
L’expression final de u,,, est
Uy I <V>n by, D;; by, D;; dA
/e o [ —2 et — -V, — — 3.54
U, PeVu Ja,, T U, “7 Deff 7Y Deff ] 2 (3.54)
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3.1. Résolution des problémes de fermeture

D’une maniére analogue, tous les coefficients intervenant dans le modéle a deux équa-
tions sont mis sous forme adimensionnelle. Ainsi les propriétés effectives a grande échelle
sont écrites

*k *k *% *ok
D7777 D“-”Y ]:)”I“-J wa

Deff  Deff  Deff  Deff (3.55)
Empe Zenpe HZwp, Dewp, (3.56)
/Um /Um ’[)m rUm

a*l? d, d,
Derf o e e (3.57)

Par la suite, on a tout intérét a effectuer le méme type de transformation vis a vis des
équations de transport a grande échelle. Le but est de retrouver dans le modeéle a deux
équations, les coefficients adimensionnés présentés ci-dessus. L’équation macroscopique dé-
crivant le transport dans la région 7 est

o)y ' n n
LA S R S
=g, ({@n} = {@})] - wn- v {0} —un- v{@2}"

~-v. [D;;;; v {(@5}"} +V. [D;;;; v {(@f)}w} Py ({(@5}" - {(@f}w) (3.58)

Le changement de variable est introduit dans les opérateurs de dérivation, puis I’équation
est multipliée par [?/ D!

po{in}

{<V>n} Pe . Vy {<c>ﬁ}n

@D ot TP o "
_v,. {d_mp ({102} - {<c>g}“)] ~Bmpe gy (@} - 22 e vy {102}
=9y [ @) v | o v {0} - oo ({1} = {2))
(3.59)
Ainsi, on voit apparaitre un temps adimensionné défini par
f:f? (3.60)

Dans la suite du travail, nous ne travaillerons qu’avec des quantités adimensionnées, car
les résultats présentés ont ainsi un caractére plus général. De méme, les simulations locales
et macroscopiques sont effectuées dans le nouvel espace temporel défini précédemment.
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A
Y
Iy
Vi
region n | v
n
0 >
X
Vi

région va

-

F1G. 3.4: Milieu stratifié bi-couche

3.1.5 Résolution analytique pour des géométries simples : Vali-
dation des codes de calcul

Dans le but de valider les codes de calcul mis en place, une résolution analytique des
problémes de fermeture sur une géométrie simple est proposée dans cette partie. Vu la com-
plexité des équations, seules des géométries stratifiées peuvent étre abordées. Nous consi-
dérons un systéme bi-dimensionnel périodique suivant la direction y, et uniforme suivant
z (Fig. 3.4). Afin de faire apparaitre les termes extra-diagonaux du tenseur de dispersion,
la direction de I’écoulement est quelconque par rapport a la stratification. Le rapport des
vitesses paralleles a la stratification v, /v,, (selon la direction x) est proportionnel au rap-
port des perméabilités dans chaque région, la composante normale a la stratification v; de
la vitesse est identique dans chaque strate. Les épaisseurs de chaque strate sont notées [,
ly-

Seules les étapes de calcul du probléme ITla (Eq. 3.10a & 3.10f) sont présentées ici,
le traitement des autres problémes étant similaire. L’uniformité de la cellule suivant la
direction z, impose qu’aucune grandeur ne dépende de la variable x. Dans ces conditions
les variables de fermeture peuvent s’écrire

sip=fy)  sw=29) (3.61)

Les deux équations de continuité dans chaque région (Eq. 3.10a et 3.10d) sont alors
simplifiées sous la forme

af .. &f 1

’l)ia_y (Dn)yy a—y2 — E (362)
Jg . 0% 1

’Uia—y = ( W)yy 8—y2 + Z (363)
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3.1. Résolution des problémes de fermeture

En posant

(% lu)

(DZ)yy

;1
Pe, = T et

(D;),,

ces deux équations différentielles admettent des solutions simples dépendantes de deux
constantes

Pe, = (3.64)

1/ 1 1
——(——_Y4ia+B vy .
10 =5 (g~ L+ A By (L5 )) (3.65)

1 1 Y y 1
g(y)_W<Pew+lw+Aw+BweXp (leeu,)) (3.66)

La prise en compte des conditions aux limites (Eq. 3.10b et 3.10b) et de la condition
de moyenne nulle (Eq. 3.10f) permet la détermination des quatre constantes A,, A,, B,,
B,,. Sur une cellule stratifiée, ces conditions supplémentaires sont données par

B.C.1 fly=0)=g(y=0) (3.67)

B.C1  fly=1l)=9gy=-L) (3.68)

BC2 (D)) ‘;—g (y=0)=(D2),, g—z (y = 0) (3.69)
Moyenne nulle / io ' f(y)dy =0 (3.70)

Sur la base des équations 3.65 et 3.66, les quatre relations précédentes sont mises sous
forme matricielle
o1

7 Pe

O = =

1
Pe, !
n

SuR S wV N
€ -3

€

1 n
Ple77

Pe,

1

(3.71)

1
Pe,,
1
Pe,
1
Pe,
1
2

— +
Pe,

Les quatre coefficients (4,, B,, A, B.,) sont déterminés en inversant numériquement ce
systéme linéaire. Méme si cette étape est réalisée numériquement, la démarche globale est
analytique car elle donne les variations exactes des variables de fermeture. L’obtention des
expressions explicites des propriétés macroscopiques en fonction des parametres locaux est
possible mais complexe. Lorsque la composante de vitesse perpendiculaire aux strates v;
est nulle (cas du milieu stratifié¢ étudié dans la partie 2.7), une inversion analytique autorise
I'écriture explicite des coefficients a grande échelle (Eq. 2.121 a 2.124).
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Chapitre 3. Méthodes numériques

Connaissant les variables de fermeture (Eq. 3.65 et 3.66), il est possible de calculer les
propriétés effectives a grande échelle associées au probléme IIT données par

o=y (3.72)
/ :_l 9(y)dy
y= lna y l"6
(dy), = (Dﬁ)zy/ ) 8;; y  (dy),=0a"(D;), /0 8;; (3.73)

@y, =, [T Ha @, —am, [T Pa e

y=—ly,

Pour la comparaison avec les solutions numériques des problémes de fermeture, le choix
des parametres locaux est (les dispersivités sont identiques dans les deux régions)

l,=03 1,=07 (3.75)
v, =100 v, =1 v; =10 (3.76)
ap =01 ar=001 DJ'=1 DI =05 (3.77)

La résolution numérique a été effectuée pour deux raffinements différents du maillage
dans la direction y (I'un avec 50 mailles, 'autre avec 10 mailles). Les figures 3.5, 3.6, 3.7
présentent les confrontations entre solutions analytiques et solutions numériques pour les
problémes I et III. Avec une discrétisation suffisante, ’erreur générée par la résolution nu-
mérique est quasiment nulle (écart maximum inférieur a 0.5%). Méme avec un raffinement
médiocre (10 mailles), les variations de chaque variable sont assez bien représentées.

L’étude des propriétés macroscopiques calculées (Tableaux 3.1 et 3.2) fait ressortir la
différence entre les deux maillages. Sur certains coefficients (par exemple (d,), ou (uy),),
les écarts observés sur les courbes précédentes sont amplifiés.

| Analytique | Numérique (50mailles) | Numérique (10 mailles)

o 35.29 32.29 31.14
(d,). 0.9821 1.034 2116
(d,), 2.297 2.283 2.090
(d.), —0.09821 —0.09839 — 1018
(d.), —1.641 ~1.639 —1.581

Tableau 3.1 : Propriétés effectives a grande échelle issues du probléme II1
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3.1. Résolution des problémes de fermeture

Analytique 29
¢ Numérique (50 mailles)
Numérique (10 mailles) JRT T IN
Q’ e 1.5 -
* *
» N
b 4
0’ X
g 14
b 4
b 4
4
v 0.5 -
b 4
b 4
4 *
. “ y
r E 2 T T O T ’ 1
o7 0.5 -0.3 -0.1 01 =, 0.3
-0.5 -
Fi1c. 3.5: Evolution de s dans I’épaisseur du milieu
| Analytique | Numérique (50 mailles) | Numérique (10 mailles)
(D;). 3.200 3.200 3.195
(D) 0.1473 0.1473 0.1495
vy
(D;).. 0.06296 0.06280 0.05072
(D;n)... 0.06296 0.06302 0.06396
(D). 0.008795 0.008797 0.008813
(DZ),, 0.3436 0.3437 0.3430
(DZ),, 0.02057 0.02057 0.02061
(DZ) . 0.1469 0.1470 0.1467
(uy), 0.9821 0.9761 0.8393
(uy), 2.297 2.282 1.962

Tableau 3.2 : Propriétés effectives a grande échelle issues du probléme I

Malgré ces quelques remarques, cette comparaison montre que les méthodes de résolu-

tion mises en place donnent, en quelques secondes, de trés bonnes valeurs approchées des
propriétés effectives a grande échelle. La structure étudiée dans cette exemple est simple,
cependant les résultats présentés montrent que 50 mailles dans une direction suffisent pour
représenter correctement les variations des variables de fermeture au travers d’une hétéro-
généité.
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F1a. 3.7: Evolution de (b,), dans I’épaisseur du milieu
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3.2. Simulation avec le modele & deux équations

3.2 Simulation avec le modéle a deux équations

Afin de simuler le transport a grande échelle & 1'aide du modéle a deux équations (Eq.
2.48 et 2.49), nous avons développé une procédure numérique résolvant les équations a
grande échelle, sur un milieu homogénéisé. Cette partie présente briévement les techniques
employées.

En premier lieu 'opérateur de transport complet est décomposé en trois opérateurs
indépendants. Pour la région 7, nous avons

caprae 2} 4 Lot — iy — ] 5%2{<c>§ V' 4y - o TLae) =0 @)

e {5} = Doz (@i} + D {2} (3.79)
vpngr {0} = = ({1} = {0}) (3.50)

Les deux équations convectives dans chaque région (Eq. 3.78 pour la région 1) sont
couplées. Elles peuvent s’écrire sous la forme d’une équation tensorielle de convection avec

0 0
5C+V5-C=0 (3.81)
n
()
o=\ f, >g . (3.82)
C w
1 1
. (nvn — Uy — dy) p (dy — tnw)
V= %n 1 ] 1 n¥n ] (3.83)
E ( w uwn) 0P (ng’l)w — Upw — w)

Ce systéme peut étre découplé en utilisant une diagonalisation de la matrice V (Eq.
3.84). Cette décomposition conduit & deux équations de convection classiques et indépen-
dantes (Eq. 3.85), chacune est associée a une vitesse caractéristique (A) et une concentration
caracteéristique (R™'C). Les vitesses convectives de chaque région sont alors différentes des
vitesses a grande échelle, les modifications apportées par les coefficients u et d, prennent
en compte une partie du couplage et du transfert de masse entre les deux régions.

V =RAR™ (3.84)
d d
5 (R'C) +Ao- (R7'C)=0 (3.85)

Les deux équations obtenues sont résolues a ’aide d’un schéma du second ordre. Ce
schéma est construit avec une formulation explicite au second ordre de I'opérateur convectif
[Tackacs 1985], sur lequel est implémenté un nouveau limiteur de flux adapté au probléme
de transport [Bruneau et al. 1996, Fabrie et al. 1995|. Pour les équations de diffusion
couplées (Eq. 3.79 pour la région 7) un #-schéma est utilisé. La valeur de 0 est choisie
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Chapitre 3. Méthodes numériques

légérement supérieur a %, correspondant & la méthode de Crank-Nicholson. Enfin, une

procédure implicite permet de résoudre le terme d’échange entre les deux régions (Eq. 3.80).
La condition de CFL pour chaque région est imposée par les équations de convection, tandis
que les pas de temps peuvent étre différents lors de la résolution des différents termes de
lopérateur de transport. Le schéma global est finalement d’ordre deux avec une dispersion
numérique négligeable.
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Chapitre 4

Etude des milieux nodulaires

4.1 Choix de la représentation géométrique

Ce travail a pour but d’étudier I'influence des hétérogénéités locales sur le comportement
macroscopique. De nombreuses configurations géométriques peuvent étre choisies, tout en
conservant une structure a double-région. Différentes raisons nous ont conduit & prendre
une représentation nodulaire.

— Une cellule nodulaire présente des hétérogénéités bi-dimensionnelles et constitue un
élargissement du cas stratifié étudié dans la partie 2.7. A partir de ces deux types
d’hétérogénéités, on pressent qu’il est possible d’obtenir une large plage de com-
portements macroscopiques car les différents processus physiques responsables de la
dispersion anormale peuvent étre mis en évidence (convection prioritaire dans I'une
ou l'autre des régions, diffusion lente dans des zones isolées, échange entre les deux
régions faible ou élevé, ... ).

— Dans ce cas, la résolution des problémes de fermeture et des équations macroscopiques
est obligatoirement numérique. Cette étude peut alors servir de validation des codes
de calcul mis en place et du modeéle théorique, pour toutes géométries comportant
deux régions homogenes distinctes.

— Des analyses expérimentales sur des prélevements ont révélé 'existence, dans les
formations géologiques réelles, de structures présentant des inclusions moins per-
meéables de formes plus ou moins cylindriques non connectées [Bachu et Cuthiell
1990, Desbarats 1990, Kramers et al. 1989]. Dans ce genre de structure (agrégats
d’argile dans un milieu constitué principalement de sable), le contraste de perméa-
bilité est trés important. Cependant, dans la pratique, les comportements les plus
anormaux sont rencontrés lorsque le rapport de perméabilité entre les deux régions
est plus faible.
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F1G. 4.1: Cellule unitaire nodulaire

4.2 Etude des propriétés effectives a grande échelle

Dans cette partie, les évolutions des propriétés a grande échelle pour une cellule no-
dulaire (Fig. 4.1) sont étudiées pour différentes configurations locales. L’objectif de cette
analyse est de dégager l'influence respective des parameétres locaux (nombre de Péclet,
rapport de perméabilité, dispersivités, géométrie) sur le comportement macroscopique. La
dispersion locale est modélisée par la formulation de Bear (Eq. 3.12), a l'aide de deux
dispersivités o, ar, et d’'un coefficient de diffusion effective D¢//. Pour limiter le nombre
de parametre, le rapport des dispersivités longitudinale et transversale est choisi constant
avec comme rapport

Qjp,
— =10 4.1
- (41)

Le nombre de Péclet de cellule, ou nombre de Péclet & grande échelle est défini par

Ul

Pe = Teff avec ici vy, = [{(V)}| = {(V)}), (4.2)

La résolution des trois problémes de fermeture pour une cellule nodulaire discrétisée
sur un maillage 50x 50, nécessite environ une a cing minutes de temps CPU avec un Pen-
tium 200 MHz. En conséquence, une étude assez fine des variations peut aisément étre
réalisée. Des exemples de champs solutions des problémes de fermeture sont représentés
sur les figures 4.2 & 4.4. Seules les composantes suivant la direction de I’écoulement sont
calculées. L’influence du nodule moins perméable apparait trés clairement, car il modifie
complétement le champ des déviations, donc la répartition de concentration.

66



4.2. Etude des propriétés effectives a grande échelle

F1G. 4.2: Représentation des variables de fermeture (b,,), et (b,y) sur une cellule nodu-
laire (Probleme I)

S

R

E. o
AR
\\\\\3\\5\

L
Wi,
T
S

F1G. 4.3: Représentation des variables de fermeture (by.)_ et (b..), sur une cellule nodu-
laire (Probléme IT)
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Chapitre 4. Etude des milieux nodulaires

F1G. 4.4: Représentation des variables de fermeture s, et s, sur une cellule nodulaire
(Probleme III)

4.2.1 Comparaison entre le modéle a une équation et le modéle
asymptotique

Dans la partie 2.8, nous avons montré que le modéle & une équation a non-équilibre et
le modéle a une équation issu du comportement asymptotique du modéle a deux équations
sont, équivalents dans le cas d’une géomeétrie stratifiée. Afin d’apporter des éléments de ré-
flexion sur ce point, les études numériques menées dans cette partie permettent de comparer
les coefficients de dispersion associés a chaque modele dans différentes cellule nodulaires.
Dans le tableau suivant, sont présentés quelques résultats du calcul de ces coefficients.

Nombre de Modéle asymptotique Modeéle a une équation
Péclet a non-équilibre

D7 (D),

0.1 1.010 1.010

1 1.107 1.106

10 2.708 2.646

100 48.11 47.91

1000 1800 1804
10000 56930 57010
100000 751100 751700

Dans toutes les autres configurations étudiées, les résultats sont identiques, c’est a
dire les écarts entre les deux coefficients sont inférieurs a 1% et sont liés aux erreurs
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F1G. 4.5: Dispersion longitudinale a grande échelle dans la région 7 en fonction du nombre
de Péclet pour différentes dispersivités

numériques engendrées par la résolution des problémes de fermeture. Une étude numérique
exhaustive sur un trés grand nombre de cas ne peut pas tenir de lieu de démonstration
rigoureuse, cependant il semblerait que les deux modéles & une équation soient réellement
équivalents. Cette remarque est trés importante et constitue une des conclusions majeures
de ce travail. Si on s’intéresse uniquement au comportement asymptotique du transport
dans une structure hétérogéne, un seul probléme de fermeture est a résoudre.

Par la suite, seules les variations du coefficient de dispersion associé au modeéle a une
équation & non-équilibre sont étudiées, les résultats concernant le coefficient de dispersion
asymptotique étant identiques.

4.2.2 Influence du nombre de Péclet

Les figures 4.5 a4 4.8 montrent les évolutions de différentes propriétés macroscopiques
en fonction du nombre de Péclet et des dispersivités locales. Un comportement classique
est observé pour la dispersion et le coefficient d’échange. C’est & dire, pour les nombres
de Péclet faibles, le transport est uniquement diffusif. Le coefficient de dispersion longi-
tudinale normalisé est donc légérement inférieur & 1, mettant en évidence une tortuosité
macroscopique. Le coefficient de transfert de masse est constant ne dépendant que du flux
diffusif inter-région. Lorsque le nombre de Péclet augmente, deux effets sont conjugués.
D’une part la dispersion locale est plus importante (voir la formulation choisie Eq. 3.12),
d’autre part, des effets dispersifs macroscopiques apparaissent dus aux fluctuations du
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F1G. 4.6: Coefficients u,, et u,. en fonction du nombre de Péclet pour différentes disper-
sivités
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Fic. 4.7: Coefficient de transfert de masse en fonction du nombre de Péclet pour différentes
dispersivités
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4.2. FEtude des propriétés effectives a grande échelle

champ de vitesse. Dans cette partie de la courbe, on observe donc une croissance linéaire
des propriétés macroscopiques.

Sur la figure 4.6, sont représentées les évolutions des coefficients convectifs complémen-
taires (u,,), et (u,.),. La normalisation par la vitesse macroscopique (v, = ({(v)}),) per-
met d’évaluer I'importance relative de ces coefficients dans les équations a grande échelle.
Pour les valeurs extrémes du nombre de Péclet (régime diffusif et régime dispersif), ces
deux propriétés ont une importance négligeable devant les autres termes du modeéle & deux
équations. Le coefficient (u,,)  atteint un maximum (5% de la vitesse moyenne globale)
pour les valeurs intermédiaires du nombre de Péclet, ce qui semble étre faible. Cependant il
faut souligner le fait que, dans la région lente, ot la vitesse moyenne régionale intrinseque
peut étre petite, ces coefficients convectifs complémentaires peuvent avoir une influence
significative en terme de convection. Toutefois, si le nombre de Péclet local est petit, ceci
ne doit pas influencer le résultat car les termes de diffusion sont alors prépondérants.

Pour les coefficients de dispersion et d’échange de masse, une dépendance asymptotique
linéaire (~ Pe') est toujours observée pour les grands nombres de Péclet. Il est important
de remarquer que ce type de comportement dépend en partie des définitions choisies pour

— la dispersion locale (Eq. 3.12). Cette formulation propose une dépendance linéaire
de la dispersion par rapport au nombre de Péclet local. Un grand nombre d’études
théoriques et expérimentales ont mis en évidence des évolutions différents (~ Pe’7,
~ Pe'? ~ Pe? ...) [Douglas et Gordon 1989, Edwards et al. 1991, Koch et Brady
1985]. Des modifications peuvent étre aisément faites dans les codes de résolution des
problémes de fermeture pour prendre en compte des comportements différents.

— le nombre de Péclet a grande échelle. La formulation du nombre de Péclet choisie
(Eq. 4.2) ne fait intervenir que la partie diffusive constante D¢/ de I’expression de
dispersion locale (Eq. 3.12). En réalité, lorsque la vitesse augmente, le coefficient de
dispersion total (diffusion et dispersion) croit aussi.

Le coefficient de dispersion du modeéle a une équation & non-équilibre est représenté sur
la figure 4.8. Les valeurs trouvées ici sont environ 10 & 50 fois supérieures aux coefficients de
dispersion correspondant au modéle a deux équations. Dans un systéme a double-porosité,
I’étalement total du traceur est beaucoup plus influencé par le non-équilibre que par les
effets diffusifs et dispersifs liés a chaque région. Une nouvelle fois, une dépendance linéaire
en fonction du nombre de Péclet est observée pour des nombres de Péclet élevés. Ce com-
portement particulier permet de définir une dispersivité longitudinale & grande échelle o*
par

(D™),, = al v, (4.3)

Cette dispersivité longitudinale macroscopique rapportée a la dispersivité longitudinale
locale est représentée sur la figure 4.9. De nombreuses études expérimentales [Graham et
McLaughlin 1991, Huang et al. 1995, Sternberg et Greenkorn 1994| sur colonne de labora-
toire ou sur site, ont mis en évidence deux phénomeénes majeurs. D’une part, les dispersi-
vités mesurées a une échelle supérieure a celle de Darcy sont beaucoup plus importantes
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Fic. 4.8: Coefficient de dispersion longitudinale a grande échelle du modeéle & une équation
en fonction du nombre de Péclet pour différentes dispersivités
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F1c. 4.9: Dispersivité longitudinale a grande échelle en fonction du nombre de Péclet pour
différentes dispersivités
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que les dispersivités locales (d’un facteur pouvant aller a plus de 1000). D’autre part, la
dispersion macroscopique dépend de ’échelle d’observation. En général, les observations
montrent que la dispersion a grande échelle (c’est a dire la macro-dispersivité) augmente
avec la distance parcourue par le traceur, avant d’atteindre, dans certains cas, un régime
asymptotique ou les propriétés macroscopiques restent constantes.

Certains travaux ont développé des modeéles a une équation basés sur une équation de
convection-dispersion classique, ot le coefficient de dispersion est une fonction du temps.
Cette dépendance est en principe caractérisée par une approche inverse sur des résultats
expérimentaux. Il a été montré [Berkowitz et Scher 1995, Matheron et de Marsily 1980] que
dans le cadre d’'un modéle & une équation, cette solution n’a pas de justification physique
et ne peut étre vue que comme une astuce de calcul.

Des études stochastiques ou déterministes [Dagan 1986, Gelhar et al. 1992, Giiven
et al. 1984, Logan 1996, Matheron et de Marsily 1980, Pickens et Grisak 1981] ont tenté
d’expliquer cette dépendance de la dispersion par rapport a I’échelle d’observation. Une des
interprétations est que le traceur transporté doit avoir rencontré toute la gamme d’hété-
rogénéité possible avant d’atteindre un régime permanent ou asymptotique. Par exemple,
pour un milieu aléatoire avec une faible variance de perméabilité, Dagan [Dagan 1984]
propose 10 longueurs de corrélation comme distance d’établissement du régime asympto-
tique. Par contre, dans ces analyses, les différentes échelles rencontrées par le fluide ne
sont pas clairement identifiées. Au niveau d'un aquifére, plusieurs échelles (supérieures a
celle de Darcy) coexistent. Lorsque le fluide traverse une structure géologique réelle de
grande dimension, il ne cesse de rencontrer de nouvelles hétérogénéités et de nouveaux
ordres de grandeur de perméabilité. En conséquence, le coefficient de dispersion global
semble augmenter sur toute la longueur de 1’étude. On rappelle ici que notre préférence
va & une vision ou la modélisation ultime de I'aquifére reste hétérogéne, pour laquelle une
formulation effective homogéne n’est pas recherchée car le plus souvent inefficace.

Dans le travail présenté ici, la dispersivité macroscopique calculée (Fig. 4.9) est de la
méme maniére supérieure a la dispersivité locale (d'un facteur de 1 a 500). Par contre, pour
une configuration donnée (nombre de Péclet, contraste de perméabilité, ...), les coefficients
de dispersion macroscopique calculés sont uniques et constants. En effet, nous nous intéres-
sons a des systemes hiérarchisés périodiques avec des échelles distinctes et séparées. Dans
ces conditions, toutes les informations concernant le milieu étudié sont contenues dans la
cellule unitaire. Donc lorsque le fluide a traversé la premiére cellule, il a rencontré toutes
les variations de perméabilité existantes, et les caractéristiques dispersives n’évoluent plus.
De plus, I’évolution apparente du coefficient de dispersion associé & un modéle a une équa-
tion provient de l'impossibilité de représenter correctement le non-équilibre avec un tel
modele. Nous rappelons que le coefficient de dispersion global présenté ici correspond au
comportement asymptotique.

4.2.3 Influence des dispersivités locales

Les évolutions des propriétés macroscopiques ont été calculées pour différentes valeurs
des dispersivités locales. Leur influence n’est sensible que pour les grands nombre de Péclet,
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lorsque les vitesses deviennent importantes. L’augmentation des dispersivités (longitudinale
et transversale) a pour effet d’accroitre localement les coefficients de dispersion, donc le
flux diffusif massique a I'interface entre les deux régions. En conséquence, les coefficients
de dispersion & grande échelle dans chaque région et le coefficient de transfert de masse
évoluent dans le méme sens que les dispersivités (Fig. 4.5 et 4.7).

Le comportement du coefficient de dispersion du modeéle & une équation est un peu
différent (Fig. 4.8). Pour des nombres de Péclet inférieurs a 500, un raisonnement similaire
permet d’expliquer 'influence des dispersivités locales sur 'augmentation de la disper-
sion macroscopique. Par contre, pour des nombres de Péclet supérieurs a 500, les résultats
exhibent une variation inverse. En effet, 'augmentation de la dispersion locale tend a
favoriser ’échange de masse entre le nodule et la matrice (augmentation de o* sur la fi-
gure 4.7), donc a réduire le non-équilibre entre les deux régions. Cette homogénéisation
de la concentration entre la zone lente et la zone rapide a tendance & diminuer les effets
dispersifs macroscopiques. Ce type de comportement est généralement observé lorsqu’on
veut affecter un coefficient de dispersion unique & une région hétérogeéne, ou si des fluc-
tuations importantes du champ de vitesse apparaissent. Dans ’expression explicite de la
dispersion macroscopique (Eq. 2.50), le terme {—vb} est prépondérant. Dans le cas pu-
rement convectif, certaines zones peuvent n’étre balayées que tardivement, provoquant un
étalement important du front de concentration. La diffusion a I’échelle de Darcy permet
d’atteindre ces zones plus tot.

A partir d'un modeéle macroscopique stochastique [Dagan 1984 formulé dans le cas
purement convectif, des travaux théoriques [Fiori 1998| et numériques [Burr et al. 1994],
ont permis de montrer que la prise en compte de la dispersion locale a pour effet de diminuer
la dispersion & grande échelle. Ces analyses confirment nos résultats qui sont résumés par :
lorsque la dispersion a 1’échelle de Darcy est faible, dispersion locale et dispersion a grande
échelle n’évoluent pas dans le méme sens

Finalement, la figure 4.9 montre que le gain de dispersivité lors du changement d’échelle
est d’autant plus important que la dispersivité locale est faible. Les comportements ma-
croscopiques les plus anormaux (dispersion non-Fickienne) correspondent aussi a de faibles
dispersivités locales ou a de grandes hétérogénéités (c’est a dire ay /I petit). Gelhar et al.
[1992] présente une analyse détaillée d’un ensemble important d’expérimentations réalisées
a ’échelle de I’aquifére. Dans certaines situations le rapport de la macro-dispersivité sur la
dispersivité locale peut étre bien supérieur a 1000.

4.2.4 Influence du rapport de perméabilité

Le troisiéme paramétre influencant considérablement les propriétés a grande échelle est
le rapport de permeéabilité entre les deux régions (k,/k,). En effet, la notion d’hétérogé-
néité est principalement basée sur une variation spatiale de la conductivité hydraulique.
Les figures 4.10 & 4.13 présentent les variations de certains coefficients macroscopiques en
fonction du contraste de perméabilité. Dans la plupart des systémes géologiques, la région
discontinue (nodules) a une perméabilité plus faible que la région continue (matrice). De
plus, le non-équilibre apparait principalement lorsque la région rapide est bien connectée,
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un modele a deux équations n’est pas nécessaire lorsque k, < k,. La zone de plus grand
intérét correspond a k,/k, > 1, tandis que les résultats pour k,/k, < 1 sont ajoutés ici,
pour une meilleure compréhension des phénomenes physiques qui controlent le transport
macroscopique.

Toutes les propriétés mettent en évidence un comportement similaire, elles tendent vers
une limite constante lorsque le contraste de perméabilité devient important (k,/k, < 0.01
ou ky/k, > 1000). Cela semble confirmer I'idée que les caractéristiques hydrauliques du
milieu n’ont aucune influence sur le comportement a grande échelle en dehors de la zone
0.01 < k,/k, < 1000. En effet, lorsque le rapport de perméabilité est élévé, le champ
de vitesse reste identique dans la région rapide car la région lente apparait alors comme
un obstacle imperméable, alors que le transport est essentiellement diffusif dans la région
lente.

Si ky/k, < 1, 'écoulement est contraint de passer au travers des nodules, et le flux
convectif participant & 1’échange de masse entre les deux zones est important. En consé-
quent sur la figure 4.12, le coefficient o* est élevé pour de faibles rapports de perméabilité.
Au contraire, si k,/k, > 1, ’écoulement a tendance a contourner les nodules et les consé-
quences sont

— un faible coefficient d’échange de masse contrélé uniquement par le flux diffusif inter-
régions.

— un coefficient de dispersion dans la région 71 élevé du a une tortuosité macroscopique
plus importante.

Les valeurs des coefficients de dispersion de couplage (D}) . = (D5 )2e sont présentées
sur la figure 4.11. Comparés aux autres coefficients de dispersion (Djy)z. et (DX,)zz, ces
parametres jouent un role important dans certaines gammes de contraste de perméabilité.

Ces termes de couplage ne sont donc pas a négliger dans le modéle a grande échelle.

4.2.5 Influence de la géométrie

La géométrie nodulaire est bien stir conservée. Ici, le diamétre du nodule, donc la
fraction volumique de la région lente, est modifié. En régle générale, 'augmentation de la
taille du nodule a pour principal effet d’accroitre la tortuosité du milieu en perturbant le
champ de vitesse. Les coefficients de dispersion évoluent donc dans le méme sens. D’un
autre coté, la surface d’échange est supérieure, ce qui favorise 1’échange entre les deux
régions. Il faut souligner que l'influence de la taille de I'inclusion sur le comportement
macroscopique n’est pas clairement percue sur ces courbes. Dans le cas d'un systéeme a
deux régions ou les fractions volumiques sont conservées, le coefficient d’échange (Fig.
4.12) évolue en 1/d* dans le régime diffusif (d étant la taille de I'hétérogénéité). On ne
retrouve pas cette tendance ici, car la modification des fractions volumiques (¢, et @)
dans les équations de transport a grande échelle (Eq. 2.48 et 2.49) change I'importance
relative de chaque coefficient. Ce point est détaillée dans la partie 4.6 ou 'influence de la
géométrie sur le non-équilibre est étudiée.

77



Chapitre 4. Etude des milieux nodulaires
4.3 Comparaison avec les résultats de la littérature

4.3.1 Systéme ”Mobile-Immobile”

A travers la résolution des problémes de fermeture, une méthode explicite de calcul des
propriétés macroscopiques est proposée. De nombreux chercheurs ont travaillé en particulier
sur la détermination du coefficient de transfert de masse o, qui semble poser beaucoup
de problémes [Van Genuchten et Dalton 1986, Gerke et Van Genuchten 1993b, Parker
et Valocchi 1986, Rao et al. 1980]. Dans le cadre des modéles a4 deux équations valables
pour les systémes ”mobile-immobile”, une idée est de décrire finement le transport dans
la zone immobile par une équation de diffusion. Les géométries considérées sont simples
(rectangulaires, cylindriques, sphériques, ...) de fagon & pouvoir écrire le probléme aux
limites simplement. Par exemple, en considérant un agrégat sphérique de rayon b moins
perméable inclus dans une matrice trés perméable, I’évolution de la concentration dans la
région immobile (agrégat) est gouvernée par une équation de diffusion sphérique du type

8Ca Dzm 8 3ca
= o ) (44)
Co (r=0)=0Cp, (4.5)

Autour de cette description, il est possible de construire un modeéle & deux équations, en
prenant pour la concentration macroscopique associée a la région immobile Cj,,,, la moyenne
spatiale de la concentration dans I'agrégat c,. Ce modeéle s’écrit donc

1 310,
Cim = v VcadV = i recedr (4.6)
oC; 0Cpm, 0?Cp, 9Cy,
CimPim =5~ + EmPm=g = @mDmW - @mvm—ax (4.7)

Pour les configurations étudiées (inclusions rectangulaires, cylindriques ou sphériques),
le probleme de transport complet décrit précédemment admet une solution analytique. Le
développement de cette solution, obtenue en appliquant une transformée de Laplace, est
présentée a plusieurs reprises dans la littérature| Van Genuchten et Wierenga 1976, Van Ge-
nuchten et al. 1984, Goltz et Roberts 1986b, Parker et Valocchi 1986]. Le méme systéme
peut étre modélisé en représentant 1’échange entre les deux régions avec une cinétique du
premier ordre (coefficient de transfert de masse a*)

oC; oC,, 0*Cry 0Cy,

Gim%mw + GmSOmW = @mDmW - SOmeW (4.8)
OCim, .
Gim%mw =a" (Cp — Cim) (4.9)

Des techniques mathématiques similaires sont utilisées pour déterminer la solution analy-
tique de ce probléme. En faisant certaines approximations, les deux modéles donnent les
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mémes évolutions temporelles des concentrations macroscopiques C,, et C;,,. L’identifica-
tion des solutions analytiques conduit & des relations explicites des coefficients d’échange
associés aux différentes géométries. Ils sont écrits sous la forme

or = L (4.10)
ol ©;, est la fraction volumique de la région immobile, D;,, est le coefficient de diffusion
effectif dans la zone immobile. Les parameétres b et (3, dépendent de la géométrie et sont
définis par

aggrégat rectangulaire =3
(b : demi-épaisseur de la strate) B
aggrégat cylindrique B8
(b : rayon du cylindre) B
aggrégat sphérique B=15
(b : rayon de la spheére

Notre objectif, alors, est de déterminer le coefficient d’échange donné par les problémes
de fermeture dans des situations identiques, afin de comparer ces différentes approches.
I1 faut donc résoudre le probléme de fermeture IIla (Eq. 3.10a a 3.10f) sur les géomé-
tries utilisées. Les différentes hypotheses faites dans le développement précédent et leurs
implications sur les variables de fermeture sont les suivantes.

— Le transport dans l'agrégat est uniquement diffusif, donc (v), =0, et le coefficient
de diffusion D,,, est constant sur tout le domaine.

— Dans la région mobile, le transport (convectif ou diffusif) est suffisamment rapide

pour considérer que, a I’échelle d’une cellule unitaire, la concentration est uniforme
m

et égale a sa valeur moyenne C,, = {(c}i} . Ceci se traduit par une déviation

spatiale de la concentration nulle ¢,, = 0, donc les variables de fermeture associées
A ¢y, (Eq. 2.33) prennent la valeur zéro en tout point du domaine. Ceci est vrai en
particulier pour s,,.

Finalement, la solution dans la région mobile est immédiate, et le probléme de fermeture
se résume a une équation de diffusion dans la région immobile

0=V (DimVsim)+ > (4.11)
Sim =0 sur l’interfacezzes deux régions (4.12)
Sim (r +1;) = Sim (1) périodicité (4.13)
avec
S (4.14)

= {Szm}zm



Chapitre 4. Etude des milieux nodulaires

Pour chaque géométrie considérée, le probléme doit étre écrit en coordonnées cartésiennes,
cylindriques ou sphériques. L’équation de diffusion prend une forme générale en utilisant
un indice de dimension n qui vaut 1 pour la géométrie stratifiée, 2 pour la géométrie
cylindrique, 3 pour la géométrie sphérique. La dimension 2b désigne la taille de I'inclusion.
C’est a dire, la demi-épaisseur de la strate ou le rayon des cylindre et sphére valent b. Avec
ces notations, le probléme de fermeture associé a la variable s s’écrit

D, 0 0 1
_wm 7 (n—1) 7 — _
D) 9y (r 87"Szm> o (4.15)
Sim(r="0)=0 (4.16)
0

Cette derniére équation est issue des conditions de périodicité et de symétrie de la cellule
unitaire. La solution de cette équation différentielle en tenant compte des conditions aux
limites est

1
im = ———— (b* — 1? 4.18
i 277902szm ( ' ) ( )
Le coefficient d’échange est alors donné par la relation générale
1
af (4.19)

B %fob r(n=Yg; dr

Pour les trois configurations (en fonction de n), Pexpression de a* est

o = n(n + 2)7 (420)
Le coefficient d’échange peut donc étre mis sous la forme

Les valeurs du facteur de forme [ sont résumées dans le tableau suivant

inclusion rectangulaire (n =1) | # =3
inclusion cylindrique (n =2) | =38
inclusion sphérique (n = 3) B =15

En analysant ces résultats, plusieurs remarques émergent

— Pour la géométrie stratifiée, on retrouve bien les résultats présentés dans la partie
2.7, en considérant le coefficient de diffusion infini dans la région mobile.

— Les deux approches présentées dans cette partie donnent exactement le méme résul-
tat. Ceci valide encore une fois le modeéle proposé pour la détermination des proprié-
tés macroscopiques, car les problémes de fermeture conduisent a la méme expression
qu’une description fine des processus associée & une résolution temporelle.
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4.3. Comparaison avec les résultats de la littérature

— Dans des travaux précédents [Grangeot et al. 1994, Rao et al. 1980], il a été montré que
dans le cadre d’'une représentation de ’échange par une cinétique au premier ordre, le
coefficient de transfert o, n’est pas constant. Il diminue rapidement pour les temps
courts avant d’atteindre une valeur asymptotique. Pour prendre en compte ce phé-
nomeéne certains auteurs proposent des formulations différentes du terme d’échange
pour les temps courts et les temps longs [Dykhuizen 1990], ou choisissent une valeur
moyenne constante [Rao et al. 1980]. Les expressions calculées ici ne correspondent
pas a la valeur asymptotique, mais fournissent directement la valeur moyenne qui
permet de représenter au mieux le comportement macroscopique.

— Dans le cas purement diffusif développé ici, les caractéristiques de la région mobile
n’interviennent qu’a travers la fraction volumique ;,,,, qui traduit la fréquence d’ap-
parition des inclusions.

— On voit ainsi clairement I'influence de la taille de 'hétérogénéité qui intervient au
carré. Ce résultat peut facilement étre extrapolé a des géométries quelconques, ou des
structures aléatoires. Lorsque le contraste de perméabilité est trés grand pour assimi-
ler le milieu & un systéme ”mobile-immobile”, le coefficient d’échange est inversement
proportionnel a la taille de I'inclusion moins perméable.

Les expressions du coefficient d’échange proposées ici et dans la littérature sont un bon
moyen d’estimation a priori. L’approximation ”mobile-immobile” est bonne dans certains
milieux réels, par exemple une structure de masses argileuses enfermées dans une couche de
sable peut exhiber des rapports de perméabilité trés élevé. Par contre, dés que le contraste
des propriétés diminue, ou lorsque des effets dispersifs apparaissent, les expressions pré-
sentées ici ne sont plus valables. Pour s’en convaincre, il suffit de regarder les figures 4.7
et 4.12 qui montrent I'influence des propriétés locales. La technique de prise de moyenne
propose ainsi une méthode générale de détermination des propriétés effectives a grande
échelle, qui est une extension des techniques existantes.

4.3.2 Systéme ”Mobile-Mobile”

Le coefficient d’échange o* tel qu’il est déterminé dans la partie précédente ne prend en
compte que le flux diffusif inter-région. Il est bien évident que pour les systémes ”mobile-
mobile” | ou le transport advectif est présent dans chaque région, le flux massique convectif
interfacial n’est plus négligeable. On peut le voir sur la figure 4.12, ou lorsque le rap-
port de perméabilité devient inférieur a 1, ’écoulement est contraint de traverser les no-
dules, et le coefficient d’échange devient trés élevé. Pour généraliser les modeéles ”mobile-
immobile”, certains auteurs ont écrit un modéle & deux équations sous la forme [Gerke et
Van Genuchten 1993b, Gerke et Van Genuchten 1996]

oC,, 0?C,, oC,,
emPm gy = PmDm g — pmVmg " — L (4.22)
0Cim 0*Cim aC;
CimPim =5~ = QpimDimW - SOimV;'mW + I (4.23)
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Fi1G. 4.14: Milieu nodulaire

Le flux massique inter-région est donné par

Cmaw(Pm_-Pi ) Sle>-sz

Fsza*(Cm—C'i )+{
ou P, et P, sont les pressions macroscopiques associées a chacune des régions, et ay,
est un coefficient d’échange qui caractérise I’écoulement au travers de 'interface entre les
deux régions. Le terme ajouté permet en effet de prendre en compte un flux convectif.
Cependant, si on considére un écoulement permanent établi, ce qui est le cas dans la
plupart des problémes rencontrés au niveau de 'aquifére, les pressions macroscopiques
sont égales. Cette expression ne permet donc pas de représenter le flux massique échangé
entre les différentes zones. L’expression du coefficient d’échange massique obtenue par la
méthode de prise de moyenne (Eq. 2.44), quant a elle, prend bien en compte les deux
modes de transport (convectif et dispersif) pour calculer le flux massique interfacial. Par
contre, il resterait a évaluer la validité de cette expression du flux inter-région lorsque des
effets d’écoulement instationnaires se produisent (écoulements faiblement compressibles
par exemple).

4.4 Expériences numériques

Le modéle a deux équations associé aux problémes de fermeture doit permettre de pré-
voir des courbes de percée ou des champs de concentration macroscopiques sans parametre
ajustable. Afin de tester cette capacité, des expériences numériques, basées sur une des-
cription fine des hétérogénéités et sur la simulation des équations locales de transport, ont
été réalisées. Ces solutions de référence sont ensuite comparées aux résultats du modéle
théorique.

La géométrie considérée est dessinée sur la figure 4.14. Un maillage 100 x 1000 a été
utilisé. Les simulations numériques sont conduites de facon a s’approcher d’une expérience
de tracage miscible sur une colonne de laboratoire. La cellule est confinée, des conditions
de flux nul sont imposées sur les surfaces supérieures et inférieures. Un gradient de pression
macroscopique constant est imposé entre les faces droite et gauche par

z=0: (p) = P (4.25)
r=1L: (py=0 (4.26)
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A Tinstant initial, un échelon de concentration est introduit en z = 0. Les conditions
nitiales et les conditions aux limite suivantes sont choisies

0 (@0 (4.27
z=0: (c)=1 (4.28)
x=1L: (%1 () =0 (4.29)

Cette derniére condition intervient dans l’expression du flux dispersif. Les propriétés du
milieu nodulaire a 1’échelle de Darcy sont données dans le tableau 4.1. Les dispersivités
sont identiques dans les deux régions. Toutes les grandeurs sont normalisées par rapport a
la taille de la cellule unitaire I et au coefficient de diffusion effectif D*// (voir partie 3.1.4).
Le temps adimensionné est défini par

Deff
t =t (4.30)
Dimensions d/l L/l
0.6 20
Propriétés locales ky/ k.,
100
€n €w
0.4 0.25
CYL/Z OéT/l
0.02 0.002
Vinl
Ecoulement Pe = el
1000

Tableau 4.1 : Propriétés locales du milieu nodulaire

4.4.1 Meéthodes numériques

Les solutions locales sont obtenues a l'aide de deux codes industriels : MODFLOW
et MT3D [Zheng 1994]. Le premier logiciel, MODFLOW, résout I’équation de Darcy a
partir d’un maillage cartésien définissant localement les hétérogénéités. La perméabilité est
représentée par un coefficient k, correspondant a un tenseur diagonal isotrope. Le champ
de vitesse en régime permanent ainsi calculé, est utilisé comme donnée pour le probléme de
transport. Le deuxiéme logiciel, MT3D, résout itérativement une équation de convection-
dispersion afin de suivre 1’évolution du champ de concentration dans le milieu hétérogéne
considéré. Un schéma mixte Eulérien-Lagrangien est introduit en décomposant 1’opérateur
de transport en deux termes. Le terme dispersif est résolu explicitement & partir d’un
schéma aux volumes finis. Le terme convectif pose en général plus de probléme (diffusion
numérique des schémas du premier ordre). Un effort important a été fait en utilisant
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F1G. 4.15: Champ de concentration dans le milieu nodulaire pour t* = 3.10~3
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F1G. 4.16: Champ de concentration dans le milieu nodulaire pour ¢* = 5.1073

une méthode des caractéristiques qui a la particularité de ne causer qu'une treés faible
dispersion numérique. Le principe est de suivre le déplacement convectif d’un ensemble
de particules réparties également sur l’ensemble du domaine. Une méthode de Runge-
Kutta au quatriéme ordre est choisie pour résoudre I’équation différentielle correspondant
a l'opérateur de convection, ce qui permet une détermination précise de la position de
chaque particule. Une gestion dynamique du nombre de particules est intégrée, autorisant
la suppression dans les zones d’accumulation et un ajout dans les zones soumises a de fortes
fluctuations de vitesse.

Des exemples de champs de concentration obtenus lors des simulations sont présentés
dans la partie suivante.

4.4.2 Interprétation des champs de concentration

Les résultats des expériences numériques sont présentés sur les figures 4.15 a 4.17 a
trois instants distincts. On peut suivre le déplacement du traceur de gauche & droite et
faire ressortir les phénomenes physiques responsables de la dispersion anormale.

Dans la matrice, plus perméable, le transport est essentiellement convectif et tres ra-
pide. La diffusion & ’échelle de Darcy ne joue pas un role déterminant. Par contre, on voit
apparaitre des effets dispersifs macroscopiques dus aux fluctuations du champ de vitesse a
I'intérieur d’'une méme région. Les zones situées entre les nodules, ou la vitesse est faible,

2, 1.0

m E 0.5

oD il 0.0
F1G. 4.17: Champ de concentration dans le milieu nodulaire pour ¢* = 7.1073
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retardent le transport et provoquent un étalement important du front de concentration.
Ce comportement est pris en compte dans le calcul des propriétés a grande échelle par I'in-
termédiaire du terme {—v,b,,}" (Eq. 2.50). On comprend ainsi que la définition de région
rapide (ou lente) basée sur des notions de perméabilité n’est pas adéquate. La disposition
des différentes régions les unes par rapport aux autres est un facteur primordial. Ici, ces
zones inter-nodules devraient appartenir a la région ”lente” afin de mieux représenter les
fronts de concentration. Une telle remarque a été effectuée pour le premier changement
d’échelle [Souadnia 1999] ou le comportement anormal observé pour un treillis régulier de
cylindres a été attribué a l'effet des zones stagnantes derriére les cylindres. Le point concer-
nant l'identification des régions est abordé dans la partie 5.3.4 lors de ’étude des milieux
aléatoires.

Les deux modes de transport (convection et diffusion) sont en compétition lors du
remplissage des nodules. Le champ de vitesse est assez uniforme, donc les coefficients de
dispersion a grande échelle associés a la région moins perméable sont en général beaucoup
plus faible que ceux correspondants a la région "rapide”. Par contre I’échange interfa-
cial prédominant est responsable de I’étalement important observé sur les figures 4.18 et
4.19. Macroscopiquement, les inclusions jouent le role de zones de rétention du traceur,
et provoquent les longues trainées généralement observées sur les courbes expérimentales
d’élution.

Ces simulations offrent la possibilité de comprendre les processus physiques & 1’échelle
de Darcy provoquant le non-équilibre & grande échelle. Il faut alors rappeler que I'objectif
initial est d’avoir des solutions de référence pour la validation du modeéle a deux équa-
tions. Habituellement, les courbes d’élution (ou de percée) sont utilisées pour comparer
des comportements macroscopiques, car ce sont les informations les plus précises et les
plus simples & obtenir a l'issue d’une expérience de tragage miscible sur colonne ou sur
site. Par contre, ce type de comparaison n’est pas le plus discriminant visuellement. Dans
notre cas, les expériences sont réalisées numériquement, donc nous avons acces a toutes les
informations nécessaires a une analyse plus précise. Ainsi, la connaissance des champs de
concentration dans le milieu pour tout instant ¢, permet d’accéder aux concentrations a

w

n w
grande échelle {(c}'g } et {(c}'g } en appliquant un processus de prise de moyenne sur les
champs solutions

{<c>§}n=vin /V (&) av = L : iz<c>§ (i, 7) (4.31)

{02 = [ @'ar = =35 ) (432

Le volume de prise de moyenne est une cellule unitaire nodulaire (Fig. 4.1) se déplacant
sur 'ensemble milieu considéré (Fig. 4.14).

A Tissue de cette convolution spatiale, le probléme de transport est uni-dimensionnel
suivant la direction de I’écoulement car toutes les informations locales suivant les directions
transversales sont moyennées.
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F1G. 4.18: Profils de concentration macroscopique dans le milieu nodulaire pour t* = 4.1073

4.5 Comparaison entre les résultats expérimentaux et
théoriques

Les figures 4.18 et 4.19 montrent les comparaisons entre les profils de concentration
issus des expériences numériques et ceux déterminés par le modele théorique. La courbe en
pointillé est calculée par une moyenne des concentrations pondérée par les porosités (Eq.
2.103). Elle correspond a la solution que devrait donner un modéle a une équation pour
représenter correctement le transport dans une structure hétérogéne. Ce profil est carac-
téristique de la dispersion anormale (dispersion non-Fickienne). On comprend alors, qu’en
présence de non-équilibre, 'utilisation d’une équation classique de convection-dispersion
est une mauvaise approximation. Les approches a deux équations ont I’avantage de rajou-
ter des degrés de liberté dans le modéle, offrant ainsi la possibilité de capturer la plupart
des comportements anormaux.

On peut remarquer que les résultats numériques sont sujets a des fluctuations de lon-
gueur comparable a la taille de la cellule unitaire. Ce phénoméne a été observé [Prat 1989,
Prat 1992] dans plusieurs contextes équivalents. Il est possible de construire des fonctions
de pondérations [Quintard et Whitaker 1994c] dans 1'opérateur de prise de moyenne per-
mettant de lisser ces courbes. Toutefois, ceci n’est pas appliqué ici, les courbes observées,
malgré ces fluctuations, permettent de se représenter clairement ce que seraient les profils
de concentration a grande échelle associés.
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F1G. 4.19: Profils de concentration macroscopique dans le milieu nodulaire pour t* = 6.1073

La corrélation entre les expériences numériques et les prédictions numériques est treés
bonne. Avec une complexité relativement faible, le modele & deux équations est capable de
représenter de maniere trés correcte le comportement macroscopique vis a vis du transport
dans une structure a deux régions, et ceci sans parameétre ajustable. D’autres comparaisons,
non présentées ici, ont été effectuées sur des arrangements nodulaires différents, et a chaque
fois les confrontations avec les simulations numériques sont excellentes. La conclusion de
cette étude est la validation du modele & deux équations et des problémes de fermeture
associés.

4.6 Condition de non-équilibre local

Le principe de non-équilibre local est basé sur la nécessité de conserver les termes

n w
le développement du modéle. Si ce terme de déséquilibre devient négligeable devant les
variations de concentrations, alors I’approche a deux équations ne présente plus d’intérét,
et une modélisation a une équation suffit. Afin d’étudier I'importance et les conditions de

n w
relatifs a la différence de concentration entre les deux régions {(c>ﬁ } — {(c)'g } dans
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Fic. 4.20: Evolution du non-équilibre dans un milieu nodulaire pour différents contrastes
de perméabilité

non-équilibre, un critére de non-équilibre est défini par

o [y oy o s

Ce critére correspond & l'intégration du non-équilibre sur tout le domaine d’étude & un
instant donné. La simulation du modéle a deux équations sur un milieu nodulaire quasi
semi-infini (10° cellules unitaires) autorise le calcul du critére © pour des temps trés courts a
trés longs, afin d’étudier le comportement asymptotique du non-équilibre. Plusieurs évolu-
tions sont présentées sur la figure 4.20. Les rapports de perméabilité choisis sont supérieurs
al (k,/k, > 1) pour faire apparaitre le non-équilibre, et inférieur a 1000 (k,/k, < 1000)
car au dela de cette limite, nous avons montré dans la partie 4.2.4 que les caractéristiques
hydrauliques n’avaient plus d’influence sur le comportement macroscopique. Les propriétés
a ’échelle de Darcy du milieu sont

d
Pe = 1000 %£:01 %fzam T=06  6=e=03 (4.34)

Pour les temps courts, ce critére est contraint par les conditions initiales choisies (voir
partie 3.2), imposant

Ot*=0)=0 (4.35)
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Fic. 4.21: Evolution du non-équilibre dans un milieu nodulaire pour différentes dispersivi-
tés locales
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Fic. 4.22: Evolution du non-équilibre dans un milieu nodulaire pour différents diameétres
de nodule
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Dans chaque configuration, le milieu est suffisamment long pour que les conditions aux
limites en x = L n’aient aucune influence sur les résultats présentés (milieu semi-infini).

D’apreés la figure 4.20, le non-équilibre est d’autant plus important que le contraste de
perméabilité est élevé. Ce sont en effet les différences entre les temps caractéristiques de
chaque processus de transport (exacerbées quand le rapport de perméabilité augmente) qui
provoquent les effets de retard observés sur les champs de concentration (Fig. 4.15 a 4.17).
Inversement, lorsque le contraste tend vers 1, le milieu devient homogene et 1’équilibre local
est possible. Les résultats présentés figure 4.21 montrent les évolutions du non-équilibre
pour différentes valeurs des dispersivités locales. Ces courbes viennent conforter les idées
développées dans la partie 4.2.3. Une forte dispersion & I’échelle de Darcy homogénéise
la concentration entre les deux zones, donc réduit le non-équilibre. Pour des valeurs trés
faibles (ar/l = 0.005), approchant le cas purement convectif, les effets du non-équilibre
sont maximums. Les effets d’une modification de la taille de I'inclusion sont clairement
percus sur la figure 4.22. [’échange de masse entre les deux régions diminue lorsque le
diametre de I’hétérogénéité augmente (méme si le coefficient d’échange o* n’évolue pas
dans le méme sens sur la figure 4.12).

Pour les temps longs, les figures 4.20 a 4.22 montrent que le non-équilibre tend vers
zéro. Quelle que soit la configuration locale, asymptotiquement, ’équilibre entre les deux
régions est vérifié. Ces simulations numériques confirment les résultats théoriques obtenus
dans la partie 2.5. Nous avons montré qu’au bout d’un temps de parcours suffisamment
grand, les deux fronts de concentration avancent a la méme vitesse, c’est a dire I’écart
moyen 6 entre les deux reste constant. Sur la figure 4.23 sont représentés les deux fronts de
concentration dans chaque région a deux instants différents dans le régime asymptotique.
I1 est clair que les effets dispersifs toujours présents ont tendance a augmenter 1’étalement
de ces deux fronts, donc a réduire localement 1’écart entre les concentrations dans chaque
région. Le critére de non-équilibre (Eq. 4.33) est donc contraint par

lim ©(t*) = 0 (4.36)

t—oo

Ainsi, pour les temps longs, le modéle a deux équations ne présente aucun intérét et le
comportement macroscopique peut étre convenablement représenté par un modeéle & une
équation. Le fait d’obtenir asymptotiquement I’équilibre entre les deux régions inviterait
donc a choisir un modeéle & une équation a équilibre local (Eq. 2.97). Cette déduction est
complétement fausse (voir partie 2.7 et figure 2.4) car dans un processus de transport, 1’état
d’un systéme a un instant donné, dépend de toute I’histoire du déplacement du traceur a
travers la structure étudiée. Un fort déséquilibre dans la zone pré-asymptotique provoque
une importante dispersion macroscopique, méme si asymptotiquement 1’équilibre massique
est atteint. La prise en compte de I’hypothése d’équilibre massique a grande échelle ne
doit pas étre la conséquence d’une observation a un instant précis, mais étre le résultat
d’une étude de la structure poreuse, des conditions d’écoulement, des fluides en présence,
... La résolution des problémes de fermeture et le calcul des propriétés effectives a grande
échelle peuvent étre vue comme des outils d’analyse. La confrontation des deux coefficients
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FiG. 4.23: Représentation du non-équilibre dans le domaine asymptotique

de dispersion a grande échelle correspondant aux modeéles a4 une équation (coefficient de
dispersion associ¢ au modéle a non-équilibre (D**)_ de 'équation 2.120, coefficient de
dispersion avec équilibre local (D:;‘)m de 'équation 2.98) permet d’identifier clairement
les situations ou ’hypothése d’équilibre local n’est plus validée.

Avec la configuration étudiée dans cette partie, le non-équilibre devient négligeable au
bout de 103 & 10° cellules nodulaires. Il est peu probable, lors d'une simulation numérique
macroscopique, d’obtenir des mailles comportant un si grand nombre d’hétérogénéités.
De plus, les structures géologiques réelles mettent en évidence de nombreuses échelles
imbriquées. Une zone assez grande pour contenir au moins 10% inclusions moins perméables
(type cellule nodulaire) ayant des caractéristiques voisines a donc peu de chance d’exister.
Par contre, avec des configurations différentes (nombre de Péclet plus faible, dispersivités
plus élevées, ... ), le régime asymptotique peut étre atteint beaucoup plus rapidement. Le
choix entre un modeéle & deux équations et un modele & une équation dépend donc de
la distance a laquelle on veut la réponse, des caractéristiques du milieu considéré, de la
précision demandée, ... Cette difficulté ne peut donc pas avoir de réponse & priori, mais
doit faire 'objet d’une étude préliminaire dans chaque cas particulier.
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Chapitre 5

Application aux milieux aléatoires

5.1 Introduction

Les structures géologiques sont, en général, tres hétérogenes et comportent des varia-
bilités spatiales complexes sur plusieurs échelles d’observation. Cette variabilité des pro-
priétés échappe, en principe, a une description précise. Compte tenu de cette incertitude,
il est souvent approprié de caractériser les milieux poreux hétérogénes de fagon statistique
[Dagan 1989, Matheron 1967]. Dans cette conception, on suppose que le milieu considéré
est une réalisation appartenant a un ensemble de Borel tel qu'une propriété, comme la per-
méabilité, obéisse a une certaine statistique. L’hypothese d’ergodicité est prise en compte
pour que I’étude d’un milieu donné ait quelque pertinence, ainsi, les propriétés statistiques
sont déterminées en identifiant moyenne d’ensemble avec moyenne spatiale. Pour étudier
les propriétés d'un écoulement dans un milieu poreux hétérogéne, un milieu ”synthéti-
que” compatible avec les informations statistiques disponibles est généré. Afin d’obtenir
des résultats statistiquement significatifs, il faut effectuer des simulations pour différentes
réalisations et prendre ensuite la moyenne. Ces réalisations de structures géologiques sont
en général construites sur des grilles hautes résolutions. Idéalement, cette résolution est
liée directement a la taille des carottes sur lesquelles les propriétés locales sont mesurées.
Nous devons donc faire appel a des techniques de changement d’échelle pour nous ramener
a des tailles de mailles raisonnables pour des études numériques & 1’échelle de 'aquifere.

Avec I'objectif d’utiliser le modéle & deux équations et les problémes de fermeture asso-
ciés en connection avec les outils géostatistiques de génération de structure géologique, cette
partie est axée sur ’étude des milieux aléatoires. Dans un premier temps, des géométries
stratifiées non-corrélées sont analysées. Puis, quelques applications aux milieux aléatoires
bidimensionnels spatialement corrélés et des résultats préliminaires sont présentés dans une
deuxiéme partie.
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5.2 Milieu stratifié aléatoire

5.2.1 Présentation du probléme

Dans cette partie, un milieu parfaitement stratifié est étudié, dans le cas particulier
ou l’écoulement est parallele aux strates. Ce type de milieu est une idéalisation de la
plus élémentaire des structures hétérogenes rencontrées dans la nature. L'intérét porté a
cette représentation dans la littérature est bien évidemment lié a la présence de stratifi-
cations géologiques dans les formations sédimentaires [Thorbjarnarson et Mackay 1997],
bien que l'existence de milieux stratifiés sur de grandes distances horizontales soit peu
probable. Cependant, méme dans cette situation idéalisée, plusieurs aspects du probléme
de dispersion n’ont pas été complétement analysés, et ne sont toujours pas compris [Chin
1987, Communar 1998, Ippolito et al. 1994, Lake et Hirasaki 1981, Leroy et al. 1992, Pi-
ckens et Grisak 1981, Plumb et Whitaker 1988b]. Ce type d’étude permet une approche
heuristique, car le milieu stratifié est suffisamment simple pour dissocier et identifier les
différents processus physiques qui participent au transport. Par exemple, la partie convec-
tive n’intervient pas dans 1’échange de masse entre strates, qui est uniquement influencé
par la diffusion transversale. De plus, la simplicité géométrique autorise des développe-
ments analytiques relativement poussés, comme le calcul explicite des moments associés a
la concentration macroscopique, méme pour des profils de perméabilité complexes [Gelhar
et al. 1979, Giiven et al. 1984, Giiven et Molz 1986, Matheron et de Marsily 1980, Marle
et al. 1967, Valocchi 1989).

Dans le cadre de la méthode de prise de moyenne volumique et du modeéle a deux
équations, I’étude d’un milieu bi-couche (voir partie 2.7) est étendue ici en considérant que
chaque région initialement homogéne est maintenant constituée d’un ensemble de strates de
caractéristiques différentes. Cette approche a pour but d’introduire une dimension aléatoire
dans notre étude déterministe, et de préparer la seconde partie, ot le modéle a deux
équations est utilisé en relation avec une définition statistique des hétérogénéités.

La cellule stratifiée considérée (Fig. 5.1) est constituée de n strates de différentes per-
méabilités. Chaque strate est d’épaisseur e, I’ensemble formant une structure de hauteur /.
Le milieu est uniforme suivant la direction x, et périodique suivant la direction z de période
les n strates. Le milieu n’est pas corrélé spatialement, c’est a dire, chaque strate est homo-
gene et choisie indépendamment des strates voisines. Pour conserver des caractéristiques
bi-modales et rester dans le champ d’application d’'un modéle & deux équations, la géné-
ration des cellules se fait a partir d’une fonction de densité de probabilité de perméabilité
bi-modale (Fig. 5.2). A l'aide de cette loi, une limite est fixée et deux régions distinctes
peuvent étre identifiées. On définit simplement en fonction de la valeur de la perméabilité,
les strates appartenant a la région "rapide” (n) et celles appartenant a la région ”lente”
(w). Nous négligeons dans cette partie les variations de porosité.

L’écoulement est parallele aux strates, donc le vecteur vitesse local (v), dans la strate
peut étre représenté par sa seule composante suivant x, v;. De méme les vitesses moyennes
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F1c. 5.1: Cellule stratifiée aléatoire
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Fic. 5.2: Fonction de densité de probabilité de perméabilité bi-modale
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a grande échelle dans les deux régions (7 et w) sont écrites

({o0}) =v et ({0 = (5.1)

La formulation de Bear (Eq. 3.12) est conservée pour la définition de la dispersion locale.

5.2.2 Résolution des problémes de fermeture

D’une maniére analogue au milieu bi-couche (voir 3.1.5), les problémes de fermeture
sont ici aussi résolus analytiquement. Le probleme a grande échelle est unidimensionnel
(Eq. 2.58 et 2.59), les coefficients nécessaires sont donc

D). (D)e (D), (D), o (5.2)
W)y (W), (), (W), (dy),  (du), (5.3)

Seules les composantes suivant  ((byy,),, (buw),s (Pnw),, (buwy),) des solutions des pro-
blemes I et II sont & déterminer. Nous développerons, dans cette partie, la procédure de
résolution du probléme I (Ia et Ib), un traitement similaire pouvant étre appliqué aux
autres problémes. Les variables de fermeture sont écrites sous la forme

_ | (bgy,), dansn [ By, dansn
b_{ (br,), dans w b= By, dans w (54)

A cause de l'invariance du milieu suivant la direction z, les dérivées partielles des
variables par rapport & x sont nulles. Les inconnues b et B sont des fonctions de la seule
variable z. En conséquence, les simplifications suivantes sont prises en compte

V- ({(v);b) =0 V-(Dj-Vb):(aTvi+Deff)g—Z (5.5)
V- ({(v),B)=0 v-(D;f-VB):(aTvﬁDeff)%%f (5.6)

Pour le probléme Ia et Ib, les équations de conservation dans 7 (Eq. 3.2a et 3.3a) et w
(Eq. 3.2d et 3.3d) se résument a

0?b v; — v, dans
4 eff\ 2~ _ i n n
(apv; + DY) 552 { 0 dans w (5.7)
0*B —p~1 dans
. eff — 907] n
(arv; + D) = = { o dansw (5.8)

Les expressions générales des variables de fermeture en tout point du milieu stratifié sont
déduites directement de ces équations différentielles sous la forme

22

A, B; 5.9
2 (aro; + Do) AT (5:9)

b=1, (v; — vy,)

po(te_1n z
Yo o) 2(aqpv; + DeIT)
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L’indicateur de phase 1, (ou 1,) vaut 1 dans la région n (ou w) et 0 dans la région w (ou
n). Les quatre constantes (A;, B;, C;, D;) sont différentes pour chaque strate, ce qui fait
4n inconnues pour ce probléme. La prise en compte des conditions aux limites nous permet
d’écrire 2n conditions de continuité a I'interface de chaque strate (Eq. 3.2b et 3.3b), 2(n—1)
conditions de continuité du flux diffusif aux interfaces (Eq. 3.2¢ et 3.3c) et 2 conditions de
moyenne nulle sur Pensemble de la cellule (Eq. 3.2f et 3.3f). Il est donc possible de former
un systeme linéaire de dimension 4n ayant pour solution les 4n constantes intervenant
dans les expressions 5.9 et 5.10. L’équation 3.4 permet de construire la solution générale
du probléme I en écrivant

z=l
bd
b= (Pm), dans Com = ——/ZO i (5.11)
" (by.), dans w “n z=l '
Bdz
z=0
b L( ) + L _ Ly Z + (Ai + coyCi) z + (B + cunDi)
= V; — U Con| — — — i T Cunli) 2 i T Conl/i
K K K "\po /] 2(apv; + DeIT) K !

(5.12)

Les variations de la variable de fermeture b, dans I’épaisseur de la cellule sont représen-
tées par des arcs de paraboles continus entre eux (Fig. 5.3). La convexité (ou la concavité)
de chaque arc dépend de la région (1 ou w) a laquelle appartient la strate, et aussi du signe
de la déviation de la vitesse (v; —v,), qui caractérise le fait que la strate est rapide ou non.

Ensuite, les propriétés effectives a grande échelle sont calculées a partir des expressions
littérales de la variable de fermeture (Eq. 5.12)

D** ZZI [ oszZ-—l—Deff)e— (Ui_vn)/—('n
D** lZl [ 7)1—%,)/

z=(i—1)e

z=te

bndz] (5.13)

z=te

bndy] (5.14)

Finalement, la calcul de toutes les propriétés macroscopiques associées a une cellule stra-
tifice aléatoire se résume a la résolution de 3 systémes linéaires de faible dimension. Par
exemple, dans le cas d’une cellule composée de dix strates, I’ensemble des calculs ne dépasse
pas le dixieme de seconde.

Comme application du développement présenté ci-dessus, un premier résultat intéres-
sant concerne I’évolution des coefficients de dispersion a grande échelle en fonction des
dispersivités locales (Fig. 5.4). Nous rappelons que les dispersivités locales sont choisies
telles que ‘;—z = 0.1. Pour de faibles valeurs des dispersivités (o < 107%), le tenseur de
dispersion locale est isotrope et égal a D®//1, c¢’est pourquoi les coefficients macroscopiques
sont constants. Lorsque les dispersivités croissent (1072 < ay, < 1), le flux diffusif (controlé
par la dispersivité transversale) entre les strates augmente aussi. Ainsi, cet échange de
masse entre les différentes strates d’'une méme région tend a homogénéiser la concentra-
tion, donc a réduire I’étalement du front de concentration. En conséquence, le coefficient de

97



Chapitre 5. Application aux milieux aléatoires

1E-10 ®
4
1E-11
2
1E-12 0
-2
1E-13 Perméabilité (m?2)
-4
— by,
1E-14 N
z /1

F1G. 5.3: Evolution de b, dans I’épaisseur du milieu

dispersion longitudinal passe par un minimum pour «;, ~ 0.1. Pour les grandes valeurs de
dispersivité, le terme de dispersion longitudinale locale (a,v;) devient prépondérant, et la
dispersion macroscopique croit linéairement. Dans cette situation, le front de concentration
est complétement homogénéisé entre les différentes strates, mais tres étalé.

Ce genre de comportement (passage par un minimum pour des valeurs intermédiaires
des dispersivités) se retrouve souvent lorsque 1’on veut attribuer un coefficient de dispersion
unique a une région hétérogeéne ou si le champ de vitesse est treés perturbé. Ces résultats
confirment ’analyse faite dans la partie 4.2.3, ol les mémes tendances sont observées.

5.2.3 Influence de la topologie sur le comportement & grande
échelle

Dans un processus de changement d’échelle, toutes les informations locales (géométrie,
propriétés, ...) sont moyennées de fagon a représenter par quelques coefficients un ensemble
de mécanismes physiques complexes. Ces mécanismes sont en principe trés sensible a la
topologie locale, c’est & dire a la disposition relative des zones "lentes” et "rapides” par
rapport a la direction de I’écoulement. Par exemple, dans le cas d’un milieu stratifié bi-
couche, l'orientation des strates par rapport a la vitesse moyenne du fluide peut modifier
complétement le comportement macroscopique. Un écoulement paralléle aux strates met
en évidence un non-équilibre important (voir partie 2.7), alors qu’avec un écoulement per-
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Fic. 5.4: Evolution des dispersions macroscopiques et du coefficient d’échange en fonction
des dispersivités locales

pendiculaire aux strates, un comportement de milieu homogéne est observé. Dans cette
étude sur les milieux stratifiés aléatoires, il est intéressant de regarder 'influence d’une
modification de la topologie locale sur le comportement & grande échelle.

Avec cet objectif, une cellule aléatoire a été générée sur laquelle des permutations
séquentielles ont été effectuées. L'intérét de cette démarche est de montrer qu’avec un méme
ensemble de strates (statistique identique lors de la génération), différents comportements
macroscopiques peuvent étre observés. Tous les arrangements possibles avec les dix strates
de départ sont formés, puis sur chaque nouvelle cellule, toutes les propriétés effectives a
grande échelle sont calculées. Ce genre d’approche n’est possible qu’avec une résolution
analytique, donc rapide, des problémes de fermeture.

La démarche décrite précédemment a été appliquée a trois cellules différentes. La prise
en compte de tous les résultats permet de tracer la distribution de la dispersion longitudi-
nale (Fig. 5.5) et du coefficient d’échange de masse (Fig. 5.6). La plage de variation totale
du parameétre considéré est donnée en abscisse, et la fréquence d’apparition en ordonnée.
Les résultats montrent que ces coefficients peuvent varier sur plus de deux décades sur
simple modification de I'arrangement local. Des comportements macroscopiques trés dif-
férents sont observés. Pour les trois cas étudiés ici, les distributions se ressemblent, leurs
étalements sont voisins.

Une deuxiéme information importante est donnée par la connaissance de la géométrie
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locale pour les valeurs extrémes des coefficients étudiés. Ainsi pour les valeurs maximums et
minimums de la dispersion longitudinale (Fig. 5.7) ou du coefficient de transfert de masse
(Fig. 5.8), les champs de perméabilité du cas n°3 sont représentés. Les deux régions n et w
(forte et faible perméabilité) ne sont pas indiquées, mais se distinguent aisément.

La configuration a (Fig. 5.7) a tendance a homogénéiser le front de concentration dans
la région rapide, donc a réduire le coefficient de dispersion longitudinale a grande échelle.
Inversement, pour la cellule b, la région rapide pourrait étre représentée par deux ou trois
fronts distincts. Pour prendre en compte ce contraste a I'intérieur d’'une méme zone, la
dispersion macroscopique doit étre élevée.

Les deux configurations obtenues pour les valeurs limites du coefficient de transfert de
masse sont classiques. Dans la situation b (Fig. 5.8), la surface d’échange entre les deux
régions est beaucoup plus importante et la dimension caractéristique pour la diffusion
transverse plus petite, donc le coefficient d’échange a* est plus élevé. Cette observation est
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F1G. 5.9: Milieu stratifié aléatoire

vérifiée par le calcul analytique de la partie 2.7. Le coefficient d’échange pour un systéme
bi-strate est proportionnel a 1/e? (e étant Pépaisseur d’une strate). En approchant les deux
configurations de la figure 5.8 par deux systémes bi-couche, un rapport de 25 serait trouvé
entre les valeurs maximum et minimum. Le rapport obtenu avec des cellules aléatoires est
légerement supérieur (= 30), car le flux diffusif inter-région est plus important pour la
géométrie b (Fig. 5.8) ou les perméabilités autour de l'interface A,, sont plus contrastées.
Afin d’illustrer les conclusions de cette partie, les comportements a grande échelle ob-
tenus pour les quatre configurations étudiées ici sont présentés dans la partie suivante.

5.2.4 Comparaison avec les expériences numériques

De maniére analogue aux résultats présentés pour le systéme nodulaire, des comparai-
sons entre des expériences numériques et les solutions obtenues avec le modéle théorique
ont été réalisées. Les expériences numériques sont issues de simulations des équations de
transport a 1’échelle de Darcy sur un maillage fin effectuées avec les codes industriels
MODFLOW et MT3D [Zheng 1994]. Les caractéristiques adimensionnées du milieu strati-
fie utilisé (Fig 5.9) et des conditions d’écoulement sont données dans le tableau 5.1.

L
Géométrie C_o01 =10
Oé]L 047]“
Dispersivités T = 0]_ T = 00].
il
Ecoulement Pe = e 1000

Tableau 5.1 : Caractéristiques du milieu stratifié aléatoire

Le temps adimensionné est défini par

Deff
I2

=t (5.15)

Du point de vue numérique, un maillage 100 x 1000 a été choisi pour réaliser les simula-
tions locales de fagon a représenter correctement le processus de dispersion transversale (10
mailles par strates) et a conserver un pas d’espace égal dans les deux directions (6z = 6y).
L’obtention du champ de concentration a t* = 10~3 nécessite une vingtaine d’heures de
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temps CPU. D’un autre coté, avec le modéle & deux équations, 100 mailles suivant la di-
rection x ont permis de faire les simulations macroscopiques, le temps de calcul n’excédant
pas deux secondes.

Les quatre configurations géométriques mises en évidence dans la partie précédente sont
reprises ici afin de discuter les capacités du modele a deux équations dans des conditions
trés différentes. Les deux premiéres situations étudiées correspondent au cas oul (D;;;;)m
est minimum (Fig. 5.10) et au cas ou o* est minimum (Fig. 5.11). Pour les deux tests,
les comportements macroscopiques sont similaires, une seule comparaison des champs de
concentration & grande échelle est donc présentée sur la figure 5.12. Les deux simulations
a 'échelle de Darcy (Fig. 5.10 et 5.11) montrent bien que les deux régions plus regrou-
pées interférent peu entre elles. La surface d’échange est minimale dans ce cas. Ces deux
agencements locaux correspondent assez bien aux capacités du modeéle a deux équations,
les hétérogénéités de chaque zone sont capturées bien que de la dispersion anormale soit
présente dans chaque région. On peut voir sur la figure 5.12 que le coefficient d’échange est
sous-estimé par les problémes de fermeture. Une remarque similaire a été formulée pour le
milieu stratifi¢ bi-couche (voir partie 2.7).

Les simulations locales correspondant aux deux derniéres configurations sont représen-
tées sur la figure 5.13 lorsque (Dj;;;)m est maximum et sur la figure 5.14 pour o* maxi-
mum. Dans les deux cas I’échange de masse est beaucoup plus important car les épaisseurs
moyennes de chaque région sont plus faibles. Sur la figure 5.13, la région rapide (région
n) est partagée en trois zones distinctes, avec des vitesses moyennes de déplacement de
front sensiblement différentes. Deés lors, pour représenter 1’étalement observé a I'intérieur
de cette région, le coefficient de dispersion longitudinale doit étre tres élevé. En réalité,
plusieurs équations sont nécessaires pour mieux représenter ces trois fronts, c’est un cas
typique ot I'on voit apparaitre de la dispersion anormale & 'intérieur d’une méme région.
La configuration ou o est maximum (Fig. 5.14) exhibe quasiment un comportement de
milieu homogene, les strates appartenant aux deux régions n et w se distinguent & peine.
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Dans ces deux situations, les comparaisons entre les expériences numériques et les
prédictions théoriques réalisées avec le modele a deux équations (Fig. 5.15 et 5.16) ne sont
pas satisfaisantes. On peut remarquer que la conservation de la masse n’est pas vérifiée avec
les simulations du modéle a deux équations, les champs de concentration macroscopiques
théoriques semblent progresser a des vitesses plus élevées. Cette déviation n’est pas une
erreur intrinséque au modele a deux équations, mais est une erreur numérique. En effet,
pour ces deux cas, les coefficients de dispersion longitudinale des deux régions sont élevés.
La simulation numérique d’une équation de convection-dispersion avec une forte dispersion
pose généralement des problémes, car les conditions aux limites prises ici

enz=0: {@)5}": {<c>§}“’:1 (5.16)

perturbent le flux massique entrant en 'augmentant artificiellement. En conséquent, la
quantité de traceur pénétrant a I'entrée du milieu n’est pas la méme lors de la simulation
a D’échelle locale et de la simulation a grande échelle. Il faudrait comparer les solutions
obtenues loin des limites du milieu, pour pouvoir conclure objectivement sur la qualité de
la prédiction théorique. Les propriétés effectives a grande échelle fournies par les problémes
de fermeture peuvent correspondre parfaitement au systéme étudié, méme si les résultats
présentés ici ne valident pas cette possibilité.
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5.2.5 Modéle a n équations

Le comportement macroscopique de certaines configurations s’aveére étre mal représenté
par une approche a deux équations, une alternative possible est d’adopter une approche
multi-équations. En reprenant des idées développées dans le cas d’un modeéle a trois équa-
tions destiné aux problémes d’ébullition en milieu poreux [Petit et al. 1996], la méthode
de prise de moyenne est employée pour aboutir & une modélisation a n équations, n étant
le nombre de strates de la cellule unitaire. On comprend bien que ce développement n’est
possible pratiquement que dans le cas stratifié, ou les interfaces sont clairement identifiées
a priori. Seules les grandes étapes de la méthode de prise de moyenne exposées dans la
partie 2.2 ne sont données ici, par contre, les simplifications apportées par la géométrie
stratifiée sont détaillées.

Le probléme a I’échelle locale s’écrit

d <C>z~ﬁ BY) _ * Jé; .
i +V- <<V>z <c>2) -V. (Di -V <C>z) dans la strate 4 (5.17)
() = (), eni+ % (5.18)
x * 1
n; 1 (Di -V <C>f) =01 ( HERAY <C>f+1) en v+ B) (5.19)
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Dans cette partie, la moyenne régionale intrinseque est exprimée par

1

Wy =5 [ whav (5:20

La géométrie particuliére étudiée ici permet de déterminer a priori le champ de vitesse. En
utilisant la formulation de la dispersion locale donnée au chapitre 3 (Eq. 3.12), nous avons

V; arLv; + Dz-eff 0 0
(v),=10 D} = 0 arv; + DY 0 (5.21)
0 0 0 orv; + fof

Des lors, ces quantités locales sont constantes dans chaque maille. Avec la définition de la
moyenne régionale intrinséque choisie (Eq. 5.20), les déviations spatiales de la vitesse et
du tenseur de dispersion sont nulles. Il est donc possible d’écrire

{W}) =, (D} =D; (5.22)

Ensuite, la déviation spatiale de la concentration dans la strate 7 est donnée par
() = {<c>.ﬂ} v avee  {&Y =0 (5.23)

Dans le cas d’un milieu stratifié périodique, la cellule unitaire minimale permettant de
représenter complétement le systéme est une cellule unidimensionnelle de direction z. Les
conditions de périodicité suivant les trois directions de ’espace appliquées a la déviation
de la concentration imposent

0
26}:0% 251-:0 donc Ve; = 00

o 5 (5.24)

92"

Les théorémes de prise de moyenne (Eq. 2.11, 2.12 et 2.13) prennent une forme par-
ticuliere dans le cas d’une géométrie stratifiée. En effet, les interfaces entre régions sont
clairement identifiées, la strate 7 est contact avec la strate 7 + 1 a U'interface A, 1 et avec
la strate ¢ — 1 a I'interface AF%. De plus les normales a l'interface sont obligatoirement

0 0
n,=k=|0 n_y=-k=| 0 (5.26)
1 ~1

De méme, les intégrales volumiques sont en fait des intégrales linéaires, et les aires inter-
faciales sont concentrées en des points. L’applications des théorémes de prise de moyenne
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aux équations locales de transport (Eq. 5.17) aboutit &

90@ 9l {@rf |+ 5 (o], - [mer], )
=v- oi- (ev {©@} +etvar)| + 3+ ([or v, - [prver] )
(5.27)

Dans cette équation, trois simplifications peuvent étre effectuées. Tout d’abord, il faut
remarquer que le produit scalaire k- (v), est nul, car '’écoulement est paralléle aux strates.
Ce qui s’écrit

k- [<v>i <c>fL+1 =0 k- [<v>i «;)ﬂ L, =0 (5.28)

Cette remarque traduit le fait que le flux massique convectif interfacial est nul, donc
I’échange entre deux strates voisines est uniquement la conséquence des effets diffusifs
transversaux. Ensuite, en utilisant la décomposition spatiale de (c)'f (Eq. 5.23), il est pos-
sible d’écrire

([DZ‘ V()] T D; -V ()] ) (5.29)

—D:- ({v {<c)f}i + ve;] L [V {(@f}i + V’@] ) (5.30)

=D; - (IValyy —[Vé],y)  car [V{<c>f}’} 1=[V{<c>f}z}i_% (5.31)

=

17—

Nl—

Finalement, le terme macroscopique {V¢; }2 est invariant dans la direction x, en conséquent
V- {V&} =0 (5.32)

Dans ces conditions 1'équation a grande échelle (Eq. 5.27) devient

GiwiTy + V- {%’ (V)i {@f}z}

_v. {%Di v {(c)i } } +2.D; - ([v@]% - [Vci]ifé) (5.33)

Tous les termes de cette équation sont des quantités a grande échelle ou des déviations
spatiales. Seuls les vitesses et les tenseurs de dispersion sont pris indifféremment a ’échelle
locale ou a grande échelle, étant données les relations 5.22. A ce stade, il faut rappeler
que pour un systéme multi-strates, nous obtenons n équations a grande échelle similaires
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a ’équation 5.33. Pour évaluer les termes contenant les déviations spatiales des concentra-
tions, il faut développer les problémes de fermeture. L’équation différentielle controlant ¢;
est obtenue en soustrayant 1’équation a grande échelle (Eq. 5.33) a 1’équation locale dans
la strate correspondante (Eq. 5.17), ce qui donne

~ fl
65+ V- [(v), 5] =V (D - vE) - &

k-D;- ([VEZ-]H% - [va]i,%) (5.34)

Des hypothéses similaires a celles faites lors du développement du modeéle a deux équa-
tions (voir partie 2.3) sont prises en compte. On considére que le probléme est quasi-
stationnaire au sens évoqué au chapitre précédent si la contrainte suivante est vérifiée

Drt

62€i

> 1 (5.35)

Ce qui revient a négliger les variations temporelles de la déviation de la concentration dans
le probléme local. Les décompositions spatiales sont aussi introduites dans les conditions
aux limites a I'interface entre les strates. Le probléme local gouvernant les déviations ¢; est
alors donné par

V- [(v),&] = V- (D; - V&) - £k D - (19, — Ve, ) (5.36a)
-z g Vs 1
¢ = Ciy1 + <{(c>i+1} {(c)Z } ) en 7 + 5 (5.36b)
k- (D! V&) +k- <D; v {<c>f }) (5.36¢)
B 5 1 |
= k- (I);+1- Vﬁz+1)—+»k- (F);+1- V7{<C>T+1} > en 1+ 5 (5.36d)
Périodicite ¢ (r+1) =¢ (r) (5.36e)
Moyenne nulle (&Y =0 (5.36f)

A ce stade, de nouvelles simplifications sont possibles en considérant les particulari-
tés d’'une géométrie stratifiée (vecteur vitesse perpendiculaire & la direction z, tenseur de
dispersion diagonal) et la condition de dérivée nulle de la déviation (Eq. 5.24). On obtient

V-[{v);cal=0 (5.37)
k- (D; v {(@f}i) =0 (5.38)
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Le probleme local devient finalement
-1

Dans la strate i 0=V-(D; -Vg) — Pi k. D; - ([V’@-]H% - [V@]i_%) (5.39a)

l
. _ i+1 % . 1
G =Tt + <{<c>f+l} - {@)5} ) eni+ (5.39b)
_ N 1
k- (D} V&) =k (D}, V1) eni+ g (5.39¢)
Moyenne nulle (&Y =0 (5.39d)
Périodicité Citn =G (5.39)

Le probléeme complet est obtenu en écrivant ces cing équations pour les n strates de la cellule
unitaire. Les termes sources provoquant les variations des déviations sont les différences
des concentrations macroscopiques. La méthode de prise de moyenne propose de chercher
une solution au probléme sous la forme

am Yo ({er ) - {ey) (5.40

dans laquelle 7;; sont les variables de fermeture. En remplacant dans le probléme local
(Eq. 5.39a a 5.39e) la déviation ¢; par son expression donnée ci-dessus, nous obtenons un
ensemble de n problémes de fermeture correspondant chacun a un terme source. Tous les
problémes sont similaires.

Probléme n°j

. 8 J+1 8 J
Probleme relatif au terme source {(c) ; +1} — {(c} p }

Dans la strate i 0=V-(D;-Vry) —p; oy (5.41a)
1
Tij = Tit1,5 + (5” en 1 + 5 (541b)
1
k- (D;k . V?”Z’j) =k- (D;_l . Vri-l-l,j) en i+ § (541C)
Moyenne nulle {ri;}' =0 (5.41d)
Périodicité Titnj = Tij (5.41e)
avec les relations

* k *

aij = 7 . Dz . ([V?"”]H_% - [Vr”]z_%) (542)

Ici encore, le probléme de fermeture n°j complet comprend n fois les six équations précé-
dentes, ce qui permet d’identifier n? coefficients d’échange massique a;;. La dimension du
probléme est réduite en remarquant que

Y ay=0 (5.43)
i=1
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Pour obtenir une forme fermée des équations a grande échelle (Eq. 5.33), il suffit de
substituer les déviations ¢; par leur représentation (Eq. 5.40), ce qui donne

Gi%a{;;zi}i +V- <90i (v); {@f}i)
_v. (gpiD;‘ v {<c>f}i) + Z:a;fj <{<c>§+l}j“ _ {<c>f}j) (5.44)

Dans la situation particuliere d’un systéme bi-strate (n = 2), on retrouve exactement le
modele a deux équations et les expressions des propriétés a grande échelle données dans
la partie 2.7 (Eq. 2.121 a 2.124). Les 4 coefficients d’échange «; sont alors égaux en
valeur absolue, de fagon a n’avoir qu’un seul terme de transfert de masse. Ce modeéle a n
équations fait apparaitre dans chaque strate un terme de convection, un terme de dispersion
longitudinale et un terme d’échange multiple. Pour une strate, le terme d’échange fait
intervenir les différences de concentration macroscopique entre toutes les strates voisines.
Le couplage entre les différentes régions est relativement complexe, car la concentration
dans chaque strate est influencée par les évolutions des concentrations dans toutes les
autres strates, mémes les plus éloignées. Par la suite, I’étude d’un cas précis fait ressortir
I'importance relative de chaque partie du couplage.

Encore une fois, une approche semi-analytique est employée pour résoudre les n pro-
blémes de fermeture. La procédure est équivalente a celle développée dans la partie 5.2.2, les
solutions sont des arcs de paraboles principalement controlés par la diffusion transversale.
Finalement, n? coefficients d’échange sont déterminés ainsi.

Afin d’illustrer la démarche présentée ici, la configuration b de la figure 5.7 est étudiée
avec le modeéle a n équations. Nous avons vu dans la partie précédente que le comportement
macroscopique relatif a cette cellule unitaire n’est pas correctement représenté par le modéle
a deux équations, 'objectif étant ici de proposer un outil plus performant pour les cas
limites. Pour cette cellule unitaire, 'ensemble des coefficients d’échange adimensionnés
a;“jﬂ /DT sont présentés dans le tableau suivant.

vy ot 2 [ 3 [ 4 [ 5 [ 6 [ 7 [ 8 [ 9 [ 10|

1| 65 | 35| 17 | —036] 005 | 009] 028 | 40| 20 | —45
2 | =53 | 71 | —a4 | 71 | —022| 008 | —012| 14 | 67| 1b

3 | 40 | —100] 102 | —22 | 063 | —0.17| 008 | —012] 051 | —L1
1| —16] 39 | -85 | 458 | —13 | 35 | —1.6 | 052 | —023| 0.4p
5 | 030 | =70 | 15 | -456| 56 | —15 | 67 | —21 | 0.6 | 011
6 | —0.05] 025 | —054| 16 | —55 | 86 | —16 | 49 | —030] 0.09
7 | 012 |—008] 017 | —49 | 17 | —35 | 47 | —14 | 0.87 | —025
S | =14 | 010 |—010] 12 | —68 | 14 | —47 | 171 | —10 | 29

o | 77 | —042] 021 | —054| 17 | —35| 12 | —169| 58 | —I6
10 —20 | 11 | —053| 015 | —0.13| 026 | —086| 12 | —62 | 44
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Les coefficients d’échange les plus importants apparaissent sur les deux diagonales
écrites en gras. De ce fait, dans le terme d’échange complet, on s’apercoit que pour une
strate 7, les différences de concentrations

({ez )" ~{}) o ({of -{en)") o

ont une influence prédominante. Ceci montre que le couplage est maximum avec les deux
strates voisines (strate j + 1 et strate j — 1), ce qui semble logique. Par contre, le couplage
avec les autres strates, méme si il n’y a pas de surface d’échange en commun, n’est pas a
négliger.

Les méthodes numériques utilisées pour simuler le transport a grande échelle a I’aide
du modeéle & n équations sont analogues a celles décrites dans la partie 3.2. Le schéma
numérique est globalement d’ordre deux, et donne des solutions de bonne qualité. Les dix
profils de concentration obtenus sont moyennés par section dans les régions n et w, de facon
a retrouver un comportement a double-perméabilité. La comparaison entre les expériences
numériques et les prédictions théoriques est présentée sur la figure 5.17. Ces courbes doivent
étre comparées a celles de la figure 5.15, pour voir les améliorations apportées par le
modeéle & n équations. La prédiction théorique se confond parfaitement avec les expériences
numériques. [’avantage du modéle a n équations est de fournir la bonne représentation
macroscopique correspondant a n’importe quelle géométrie stratifiée, et pas seulement a
celles présentant un caractére bi-modale. Dans I’exemple suivant, une distribution uniforme
de permeéabilité a été choisie pour générer la cellule unitaire. Les caractéristiques dispersives
locales sont prises assez faibles de fagon a réduire I’échange massique entre les strates. Ainsi,
sur la comparaison des concentrations macroscopiques (Fig. 5.18), on observe des profils en
escalier impossible a représenter par des équations simples de convection-dispersion. D’une
maniére assez simple et rapide, une approche a n équations permet d’accéder directement
aux champs de concentration macroscopiques qui s’établissent dans une formation stratifiée
quelconque. Dans les applications présentées ici, la porosité et I’épaisseur des strates sont
constantes pour simplifier I’étude, mais le modéle & n équations autorise des porosités et
des épaisseurs différentes dans chaque strate.

Une étude plus approfondie est nécessaire pour identifier les configurations ot 1'ap-
proche a deux équations n’est pas satisfaisante et pour en connaitre les causes. En régle
générale, on remarque que lorsque la dispersion transversale devient faible, I’échange mas-
sique caractérisée par le coefficient o diminue aussi, et les coefficients macroscopiques de
dispersion longitudinale deviennent importants. En extrapolant I’expression du coefficient
de dispersion associé¢ au modele a une équation a non-équilibre donné dans la partie 2.8
(Eq. 2.131), on s’aper¢oit que la dispersion macroscopique tend vers l'infini quand le coeffi-
cient de dispersion transversale locale tend vers zéro. Dans ce genre de situation, les fronts
de concentration dans chaque strate sont plus raides, et il est difficile de représenter un tel
comportement (front en escalier) autrement que par un modéle & n équations.

Il serait intéressant de discuter les capacités du modeéle & deux équations en fonction
de la loi statistique bi-modale choisie (Fig. 5.2). Lorsque les variances sont nulles, la dis-
tribution se résume a deux Dirac, et on retrouve un milieu stratifié bi-couche. Par contre,
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si les deux courbes de Gauss deviennent trés étalées, jusqu’a se confondre, est-ce qu’une
approche & deux équations est toujours justifiée ? De plus, les problémes de fermeture ont
tendance a sous-estimer 1’échange massique entre les deux régions. Par approche inverse
sur la solution expérimentale, la détermination du ”bon” coefficient d’échange est possible.
Aussi, I'étude de la différence entre les deux approches dans chaque situation rencontrée
serait enrichissante. Pour mener a bien ce type d’analyse, il est nécessaire d’effectuer des
comparaisons pour un grand nombre de réalisations. Chaque comparaison demande une
simulation numérique des équations locales tres cotiteuse en temps de calcul. Le modéle a
n équations semble étre une bonne alternative pour réaliser cette étude exhaustive, car il
fournit le bon comportement macroscopique tout en étant trés léger numériquement.

5.3 Milieu aléatoire bi-dimensionnel

5.3.1 Génération des cellules unitaires aléatoires

L’objectif de cette partie est de travailler sur des cellules bi-dimensionnelles présentant
un arrangement spatial (fonction de corrélation quelconque) et suivant une loi de distri-
bution de perméabilité bi-modale. Il est difficile de générer des cellules aléatoires ayant
des caractéristiques un peu originales. La plupart des outils disponibles actuellement sont
basés sur une distribution normale des propriétés associée a une fonction d’autocorrélation
exponentielle. La bibliotheque de programmes GSLib propose des procédures qui trans-
forment un milieu quelconque dans le but de se rapprocher d’une fonction de densité de
probabilité objectif, tout en conservant ’arrangement spatial.

La premiére étape consiste a générer une cellule aléatoire a I'aide d’un simulateur Gaus-
sien (programme sgsim). Un modeéle Gaussien est choisi pour le semi-variogramme sous la

forme
v(h)=c [1 — exp (—@)] (5.46)

ou a est une longueur définissant la portée de la corrélation imposée, appelée longueur
de corrélation [.. Le parameétre ¢ permet de prendre en compte le "nugget effect”. Cet
effet a pour but de relacher les contraintes imposées par le semi-variogramme aux trés
courtes distances, afin d’ajouter un peu de bruit lors de la génération. Lorsque ¢ = 1, ce
qui correspond au modele Gaussien normal, les champs de perméabilité sont extrémement
lissés. Dans la suite, le parameétre c est pris égal & 0.97. Une réalisation est présentée sur la
figure 5.19. Les caractéristiques statistiques mesurées sur cette cellule sont données dans
la figure 5.20. Les deux semi-variogrammes, calculés dans les deux directions de ’espace,
mettent en évidence approximativement la méme longueur de corrélation (I./l ~ 0.2). La
fonction de densité de probabilité suit effectivement une loi de Gauss.

La seconde étape consiste a transformer cette réalisation, dans I’objectif d’obtenir une
fonction de densité de probabilité bi-modale (programme trans). Cette modification des
propriétés est basée sur une technique appelée ” Set Transformation Method” [Holiday n.d.],
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permettant de converger vers n'importe quelle probabilité et corrélation spatiale a partir
d’un ensemble de valeurs aléatoires. Le résultat de cette transformation est présenté sur la
figure 5.21, et les caractéristiques statistiques associées sur la figure 5.22. L’arrangement
spatial n’est pas modifié, les semi-variogrammes mesurés sur les deux cartes de perméabilité
(avant et apreés transformation) sont identiques. Par contre, la distribution de perméabilité
est décrite maintenant par une loi bi-modale. On peut remarquer que 'image correspondant
au champ de perméabilité final (Fig. 5.21) est plus contrastée, et que les transitions entre
les zones trés perméables et les zones moins perméables sont plus franches.

Les exemples de cellules générées peuvent étre interprétés comme les mailles d’une
simulation numérique a 1’échelle de 'aquifére. La définition des caractéristiques physiques
est faite & une échelle beaucoup plus petite que celle correspondant & la taille des mailles. Le
dimensionnement du maillage est fixé par rapport a la puissance de calcul disponible et & un
temps de simulation acceptable. Dans cette situation, il est nécessaire de remplacer la maille
hétérogene par un milieu homogene équivalent, c’est a dire réaliser un changement d’échelle.
Nous allons donc analyser dans quelles mesures, il est possible d’affecter des propriétés
effectives a grande échelle & une cellule hétérogéne aléatoire a ’aide des problemes de
fermeture. Dans ce cas-1a, est-ce qu’une représentation macroscopique avec le modele a
deux équations est correcte ?

5.3.2 Influence de la taille de la cellule de prise de moyenne

Dans le contexte d’un probleme de changement d’échelle en utilisant la méthode de
prise de moyenne, plusieurs questions viennent & l’esprit.

— Quelle taille de volume de prise de moyenne faut-il choisir pour que les propriétés a
grande échelle calculées soient significatives 7 Autrement dit, combien de longueurs de
corrélation doit contenir la cellule unitaire pour étre représentative des hétérogénéités
du systeme.

— Pour une taille de volume de prise de moyenne (ou de maille de simulation) choisie ou
imposée par des contraintes économiques, quelle est la qualité de la propriété moyenne
calculée a partir d’une réalisation ? Quel est le nombre de réalisations nécessaire pour
avoir des résultats significatifs 7

Dans cette partie, nous allons apporter des éléments de réponse a ces questions. La
méthode de prise de moyenne demande que la taille du volume de prise de moyenne soit
trés "grand” devant la longueur de corrélation du milieu étudié. Dans la pratique, il n’est
pas toujours possible de satisfaire cette condition. L’objectif est de discuter la qualité
des résultats obtenus pour différentes tailles de volume de prise de moyenne. Notons que
nous n’utiliserons pas une approche statistique proprement dite. Pour chaque réalisation
générée par la procédure décrite dans la partie précédente, les propriétés macroscopiques
sont calculées. Des informations statistiques sont recueillies sur un ensemble de réalisations.

Sept types de cellule unitaire sont générés, le rapport [/l variant de 1 (Fig. 5.23 a
gauche) a 20 (Fig. 5.23 a droite). Par étape, le nombre de longueur de corrélation contenu
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F1G. 5.21: Champ de perméabilité de la cellule unitaire (distribution bi-modale)

eeoee,
o”a..

i Oﬂmk::
1 ~* . coey ®
o) R
] 't ®%00ee
80 4
V o«
.40
-l f
00— T T R T
.00 10 20 .30 40
Distance

Frequency

o]
o]
o]
o]
o]

oL

001

05

0.5
log(K)

15 H ‘2.5 - ‘3.5‘ ‘

F1G. 5.22: Caractéristiques statistiques (semi-variogramme et distribution de perméabilité)

117



Chapitre 5. Application aux milieux aléatoires

log(K)

-1.5

-2.5

0. ] 1.

F1G. 5.23: Différentes cellules hétérogenes (a gauche : [/l. =1 - a droite : [/l. = 20)

dans la cellule de prise de moyenne est augmenté. Pour chaque valeur de /., dix réalisa-
tions sont construites. C’est a dire, les mémes caractéristiques géométriques et statistiques
sont utilisées pour obtenir 10 jeux de propriétés a grande échelle, sur lesquelles sont calculés
I’espérance et la variance. Le nombre de réalisation est trop faible pour obtenir une bonne
représentation statistique, mais permet de se faire une idée sur la variabilité de chaque pro-
priétés. Une étude plus approfondie est nécessaire afin de valider 'argumentation présentée
ici.

Le figures 5.24 et 5.25 présentent les résultats pour différentes propriétés a grande
échelle. On peut remarquer que I'espérance mathématique de chaque propriété tend vers
une valeur constante lorsque le rapport [/l. augmente. Il semblerait que lorsque le volume
de prise de moyenne contient au moins 10 longueurs de corrélation, les hétérogénéités du
systéme sont assez bien représentées. Le méme ordre de grandeur avait déja été avancé par
les théories stochastiques [Dagan 1984, Tompson et Gelhar 1990]. Par contre, 1’observation
des écarts-type met en évidence deux comportements différents. L’écart-type calculé sur
I’ensemble des réalisations vis a vis de la dispersion longitudinale dans la région ”lente”
(D), et du coefficient d’échange o* diminue sensiblement lorsque le volume de prise de
moyenne augmente. En conséquent, on peut espérer pour ces deux propriétés obtenir une
valeur représentative avec une seule réalisation, il existerait une relation direct entre la sta-
tistique et la valeur de ces coefficients. Les deux autres propriétés (dispersion longitudinale
dans la région "rapide” (D;‘];‘I)m et dispersion longitudinale associé au modele & une équa-
tion & non-équilibre (D**)__) évoluent différemment. Méme pour un grand volume de prise
de moyenne (20 longueurs de corrélation), une importante variabilité de ces coefficients
est observée (dans un rapport de 6). La topologie locale a une influence prédominante sur
ces deux propriétés, et les réalisations générées a partir d’'une méme statistique exhibent
des comportements macroscopiques trés différents. Dans le but d’expliquer les différences
observées entre les propriétés, il faut remarquer que les chemins préférentiels de transport
sont trés sensibles a la disposition des régions entre elles, et apparaissent principalement
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dans la région "rapide”. Il est donc normal que la variabilité au niveau de I'arrangement
spatial a I’échelle locale soit répercutée sur les propriétés a grande échelle associées a la
région "rapide”.

Une étude analogue sur les capacités de la méthode de prise de moyenne pour calculer
les tenseurs de permeéabilité de cellules aléatoires [Ahmadi 1992], avait mis en évidence des
tendances similaires. La perméabilité est déterminée par résolution d’une équation diffusive,
or un opérateur convectif est beaucoup plus sensible aux singularités et a la topologie qu’un
opérateur diffusif.

Les conclusions avancées ici ne peuvent pas avoir un caractere général car elles sont
associées a la méthode de génération aléatoire et aux définitions statistiques choisies (loi
de distribution, semi-variogramme , ...). La prise en compte d’un semi-variogramme expo-
nentiel, ou une modification du petit parameétre ¢ conduit a des milieux hétérogénes forts
différents, donc a d’autres évolutions des propriétés macroscopiques.

5.3.3 Comparaison avec les expériences numériques

Une procédure de validation équivalente a celles présentées dans les parties 4.4 et 5.2.4
est employée ici. Des simulations numériques a 'aide des codes MODFLOW et MT3D
[Zheng 1994] sont réalisées a partir des cellules aléatoires décrivant finement le champ de
perméabilité. Des exemples de champs de concentration a ’échelle locale sont présentés
sur la figure 5.26. Les caractéristiques statistiques sont conservées par rapport & la partie
précédente, la taille de la cellule correspond a 5 longueurs de corrélation (I/l. = 5). Les
deux images des répartitions de concentration dans le milieu & deux instants différents
mettent bien évidence des chemins préférentiels de transport et des zones de retard.

Les deux régions sont identifiées en se basant sur la valeur de la perméabilité de chaque
maille. Avec les outils mis en place dans la partie 3.1, les propriétés effectives a grande
échelle associées a cette cellule unitaire sont calculées numériquement, puis injectées dans la
simulation macroscopique avec le modeéle a deux équations. Le coefficient d’échange obtenu
pour cet exemple est de a*?/ D/ = 659. Sur les cellules aléatoires, la taille moyenne des
hétérogénéités est de 'ordre de la longueur de corrélation /.. Il est donc possible d’estimer
a priori le coefficient de transfert dans le cas purement diffusif avec les relations établies
dans la partie 4.3.1 (Eq. 4.21). Ainsi, nous avons

12 1>
ooy = 4B, (l_c) (5.47)

Dans notre cas ¢, = 0.4, I/l. = 5. Le facteur de forme [ doit étre de I'ordre de 8, car
les hétérogénéités ont plus ou moins des formes cylindriques. L’estimation du coefficient
d’échange est

2
Deff

Cette valeur est plus faible que celle calculée par les problémes de fermeture, car ne sont
pas pris en compte I’échange convectif et les effets dispersifs dans la région ”lente”, par

O{*

=320 (5.48)
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F1G. 5.24: Evolutions des propriétés effectives a grande échelle en fonction de la taille du
volume de prise de moyenne.
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F1G. 5.25: Evolutions des propriétés effectives a grande échelle en fonction de la taille du
volume de prise de moyenne.
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F1G. 5.26: Champs de concentration dans la cellule hétérogéne pour t* = 1.107* et t* =
3.10°4

contre, cette estimation grossiére et rapide donne le bon ordre de grandeur du coefficient
d’échange.

Les profils de concentration macroscopique expérimentaux présentés sur les figures 5.27
et 5.28, sont calculés par un processus de moyenne sur une fenétre mobile de largeur [ (lar-
geur de la cellule unitaire), de longueur [.. Sur cette réalisation, les prédictions théoriques
représentent assez bien les expériences numériques, sans faire apparaitre les fluctuations a
petite échelle. Dans chaque région, la perméabilité varie sur plus de deux ordres de gran-
deurs. A l'intérieur de chacune de ces régions, encore trés hétérogénes, des phénoménes
complexes telle que la dispersion anormale peuvent se manifester. Ce type de structure
sort du cadre direct d’application du modeéle a deux équations ou les deux régions sont
supposées homogenes. Malgré les déviations observées, le développement présenté dans ce
travail permet d’accéder a une bonne approximation du comportement macroscopique a
moindre coft.

5.3.4 Identification des régions

Les profils de concentration macroscopique expérimentaux (Fig. 5.27 et 5.28) sont su-
jets a des fluctuations importantes. Nous avons déja fait remarquer dans la partie 4.5, que
I'utilisation de fonction de pondération dans I'opérateur de prise de moyenne permet de
lisser ces courbes. Mais un deuxiéme phénoméne majeur est mis en évidence par ces fluc-
tuations. Une zone est caractérisée comme une région ”lente” si sa perméabilité est faible,
ou "rapide” si sa perméabilité est élevée, alors que I'analyse des champs de concentration
a I’échelle locale montre que certaines zones ”lentes” sont tres rapidement envahies par le
traceur, au contraire, une zone ”rapide” insérée dans une zone de faible perméabilité est
balayée tardivement. Ainsi cette identification basée sur un critére de perméabilité se révele
en partie défaillante, car elle ne tient pas compte du positionnement des régions entre elles.
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F1G. 5.27: Profils de concentration macroscopique dans le milieu aléatoire pour t* = 1.107%
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F1G. 5.28: Profils de concentration macroscopique dans le milieu aléatoire pour t* = 2.10~*
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Dans la partie 4.5, nous avons vu que l’espace placé entre les nodules appartenant a la
région "rapide” agit comme une zone de rétention. Un criteére possible plus proche de la
réalité devrait utiliser le champ local de vitesse plutdt que la carte de perméabilité. Dans
le but d’arriver & une meilleure distinction des différentes régions, une idée intéressante est
de se servir des variations de la variable de fermeture s, solution du probléme de fermeture
ITI. Le champ de s correspondant & I'exemple précédent est représenté sur la figure 5.29.
Les valeurs importantes du scalaire s sont en principe des zones ”lentes”, en fait, plus cette
valeur est forte, plus la zone associée retarde le transport du traceur. Cette remarque nous
invite a seuiller le champ de s, de fagon a affubler de I'adjectif "rapide” les régions définies
par les faibles valeurs de la variable de fermeture, les zones restantes appartiennent a la
région "lente”. Sur la figure 5.30 sont dessinés les répartitions des deux régions, les régions
“rapides” en blanc et les régions ”lentes” en noir. Le critére basé sur la carte de perméabi-
lité est utilisé pour la figure de gauche, alors que le seuillage sur la variable de fermeture s
permet de créer 'image de droite. La procédure est menée de facon & conserver les mémes
fractions massiques dans les deux cas (¢, = 0.6, ¢, = 0.4). La comparaison de ces deux
représentations fait ressortir deux idées essentielles.

— Le bruit pris en compte lors de la génération aléatoire ressort trés nettement sur
I'image de gauche. On voit dans certaines zones limites une alternance rapide de ré-
gion "rapide” et ”lente”. Ces fluctuations sont de 'ordre de grandeur d’une maille et
ne sont pas représentatives de la structuration et des hétérogénéités du systeme. Ce
ne sont que des artefacts de la méthode employée. La conséquence de ce découpage
irréaliste est ’augmentation apparente de I’échange de masse entre les deux régions,
car la surface interfaciale est trés étendue et les hétérogénéités petites (voir les rela-
tions entre le coefficient d’échange et la taille de I'hétérogénéité (Eq. 4.21)). Sur la
figure de droite, les transitions entre régions "rapides” et régions ”lentes” sont nettes,
on distingue plus clairement les hétérogénéités.

— La répartition représentée sur 'image de droite prend en compte 1’écoulement, pour
cette raison, les inclusions ”lentes” ont une forme plus allongée dans le sens de I’écou-
lement.

5.4 Conclusions

Nous avons vu dans cette partie que le modéle a deux équations associé aux problémes
de fermeture pouvait donner dans de nombreuses situations une bonne représentation ma-
croscopique du transport dans un milieu aléatoire. L’idée principale qui ressort d’une telle
étude est I'influence de la géométrie a I’échelle locale sur le comportement a grande échelle.
Dans le cas de la cellule stratifiée, ou en considérant un milieu bidimensionnel spatiale-
ment corrélé, une grande variabilité des propriétés macroscopiques est observée pour une
méme statistique de génération aléatoire. Dans les situations choisies ici, il est tres difficile
de prévoir le coefficient de dispersion a grande échelle & partir de la seule connaissance
d’informations statistiques, comme dans le cadre des théories stochastiques. L’approche
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F1G. 5.29: Représentation de la variable de fermeture s dans la cellule aléatoire

F1a. 5.30: différentes répartitions des régions “rapides” (en blanc) et des régions ”lentes”
(en noir)

124



5.4. Conclusions

déterministe est nécessaire car elle permet de prendre en compte des informations topolo-
giques complexes. De plus, le type de loi statistique (distribution, semi-variogramme, ...) ou
de méthode de génération a beaucoup d’influence sur les propriétés du milieu. La méthode
choisie doit correspondre au processus qu’on veut modéliser [Journel et Alabert 1988].
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Chapitre 6

Conclusions et perspectives

Dans ce travail nous nous sommes intéressés au transport miscible en milieux poreux
hétérogenes, et en particulier au probléme de changement d’échelle. L’objectif de ce type
d’approche est de fournir une modélisation macroscopique et de définir les propriétés phy-
siques associées. Dans le cas du transport d’un soluté dans une formation hétérogéne, un
des phénomeénes physiques majeurs est le non-équilibre massique. Le non-équilibre est res-
ponsable de tous les comportements anormaux observés a ’échelle de I’aquifére. Il est donc
indispensable de prendre en compte le non-équilibre dans la modélisation macroscopique.

Nous nous sommes particulierement intéressés a la méthode de prise de moyenne volu-
mique a grande échelle appliquée aux systémes a deux régions. Sous diverses hypotheses et
simplifications, il est possible d’obtenir un modeéle & deux équations, qui peut étre vu comme
une généralisation de tous les modeéles du type ” Coats & Smith” ou ”mobile-immobile” éta-
blis empiriquement. Un des avantages majeurs de la technique employée ici, est le lien entre
les échelles réalisé par les problémes de fermeture. A travers une définition locale des hété-
rogénéités sur une cellule unitaire périodique représentative du milieu étudié, ces problémes
permettent de déterminer explicitement les propriétés effectives a grande échelle telles que
les tenseurs de dispersion macroscopique ou le coefficient d’échange massique.

Afin de discuter I'intérét d’une représentation a deux équations, plusieurs modeéles & une
équation ont été mis en place. Le premier est obtenu a partir du comportement asympto-
tique du modeéle a deux équations. Le deuxiéme est basé sur '’hypothese tres forte d’équi-
libre local. Le dernier est développé en appliquant directement la méthode de prise de
moyenne sur un milieu hétérogéne en tenant compte du non-équilibre massique. Une étude
préliminaire sur un milieu stratifié bi-couche montre que des comportements trés anormaux
peuvent étre observés, le modele a deux équations fournit alors une description de bonne
qualité. Asymptotiquement, une représentation a une équation est acceptable et le modele
asymptotique développé ici donne la bonne évolution. Dans cette situation, une résolution
analytique des problémes de fermeture montre que le coefficient de dispersion asympto-
tique et le coefficient de dispersion associé au modeéle & une équation & non-équilibre sont
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identiques. Cette remarque est étendue au cas de géométries & double-régions quelconques
par des études numériques. Une conclusion importante de ce travail est ’équivalence entre
les deux modeles a une équation prenant en compte le non-équilibre.

Des procédures numériques originales ont été mises en place dans la parties 3, en par-
ticulier pour prendre en compte un tenseur de dispersion complet dans la résolution des
problémes de fermeture. Ces outils ont permis d’étudier les évolutions des coefficients a
grande échelle en fonction des différents parameétres locaux. En particulier, on a pu définir
une dispersivité a grande échelle dont les variations sont cohérentes avec les observations
réalisées dans des travaux antérieurs. De méme, dans certaines situations, des développe-
ments théoriques ont validé les valeurs du coefficient d’échange massique calculées & partir
des problémes de fermeture. La technique de prise de moyenne propose ainsi une méthode
générale de détermination des propriétés effectives a grande échelle, qui est une extension
des techniques existantes.

Par comparaison avec des solutions de référence basées sur une description fine des
processus physiques, le modéle a deux équations a montré ses capacités a représenter cor-
rectement le transport miscible dans des structures nodulaires. Ces résultats servent de
validation du modeéle pour les milieux & double-perméabilité. Méme si ce type de forma-
tion binaire est présent dans la nature, ’objectif sous-jacent est de parvenir a utiliser le
modeéle & deux équations et les problémes de fermeture associés en relation avec une descrip-
tion géostatistique des hétérogénéités. Dans la partie 5, des structures stratifiées aléatoires
et des milieux aléatoires bi-dimensionnels spatialement corrélés sont étudiés. Nous avons
veillé & conserver des fonctions de densité de probabilité de perméabilité bi-modales, de fa-
con a rester dans le domaine d’intérét d’une approche a deux équations. Bien que certaines
déviations entre les prédictions théoriques et les expériences numériques soient observées,
la description proposée dans ce travail peut étre suffisamment précise par rapport aux
incertitudes associées a la caractérisation des aquiféres. Une conclusion principale est I'im-
portance de la topologie locale. Plusieurs milieux poreux hétérogénes générés a partir des
mémes lois statistiques mettent en évidence des comportements macroscopiques tres dif-
férents. Dans le cas général, il est impossible d’effectuer le changement d’échelle en ne
connaissant que des caractéristiques statistiques. Il est alors nécessaire d’utiliser des outils
élaborés comme la méthode de prise de moyenne volumique.

Les études préliminaires présentées ici sont & poursuivre en augmentant le nombre de
tests numériques de facon a apporter des conclusions ayant un caractére plus général.
I serait intéressant de voir influence des lois statistiques choisies (distribution, semi-
variogramme, ...) et des méthodes de génération de cellules aléatoires sur les propriétés
macroscopiques calculées. Il est clair aujourd’hui, que la technique de génération doit cor-
respondre au processus étudié, afin de prendre en compte les informations spatiales qui ont
une influence prédominante sur le transport miscible.

Il serait intéressant a ce stade de I’étude, d’effectuer des validations du modéle sur des
simulations de plus grande dimension. Les résultats présentés dans ce travail pourraient
étre étendus a des systemes composés d'un plus grand nombre de mailles hétérogenes.
De plus, les perturbations engendrées par la prise en compte des conditions aux limites
périodiques au niveau de chaque maille sont-elles négligeables a 1’échelle de 1'aquifere ?
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Cependant le cotit numérique d’une telle étude est élevé, principalement pour réaliser les
solutions de référence basées sur un maillage fin de la structure.

Dans le but de relier les travaux théoriques présentés ici et des études expérimentales,
il est indispensable de développer une méthode inverse pour estimer les propriétés effec-
tives de transport de milieux hétérogénes a partir de courbes expérimentales de tracage
miscible. Une collaboration avec la société ELF a permis de réaliser une étude théorique
préliminaire et de mettre en place des outils numériques. L’objectif est de modéliser les
roches hétérogeénes avec une approche a deux équations, et de caractériser les propriétés
effectives associées en s’appuyant sur des courbes de percée expérimentales. Les avantages
du tracage miscible sont la simplicité du matériel et de la procédure expérimentale, et
le faible cotit de mis en oeuvre, alors que des informations capitales comme le coefficient
d’échange massique ou les fractions volumiques sont accessibles.

L’algorithme d’inversion est inspiré de celui de Levenberg-Marquardt [Marquardt 1963]
et utilise ’approximation de Gauss-Newton [Press et al. 1986]. Le modéle a deux équations
est simplifié de fagon a réduire le nombre de paramétres a identifier, malgré cela, cing gran-
deurs macroscopiques doivent étre estimées en utilisant une seule courbe expérimentale.
En conséquent, certains parametres comme les dispersions macroscopiques exhibent de tres
faibles sensibilités, et sont difficilement estimables. Cependant, dans certaines situations,
la procédure d’inversion donne de bons résultats, comme sur I’exemple présenté sur la fi-
gure 6.1. Les deux fronts correspondant aux deux régions sont clairement identifiés et bien
représentés par le modele a deux équations. Par contre, une approche similaire effectuée

129



Chapitre 6. Conclusions et perspectives

avec un modele du type ”Coats & Smith” ne permet pas de capturer la complexité des
processus de transport dans un matériau poreux hétérogene.

Pour mettre au point une procédure d’estimation de parameétre robuste et fiable, d’im-
portantes recherches théoriques restent a faire. En particulier, il faudrait réduire le nombre
de parameétres ou utiliser simultanément plusieurs courbes expérimentales.
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Chapitre 7

Nomenclature

Lettres romaines

Interface entre les régions n et w, m?.

vecteur de fermeture qui détermine C en fonction de VC*, m.

n
c)g} , M.
w
c)g} , m
B

~ . ,r]
vecteur de fermeture qui détermine ¢, en fonction de { c) n} ,

vecteur de fermeture qui détermine ¢, en fonction de V {(
vecteur de fermeture qui détermine ¢, en fonction de V {( .

\Y% .

w

vecteur de fermeture qui détermine ¢, en fonction de V {(c)g} , .
vecteur résultant de la décomposition du vecteur de fermeture b,,,, m.
scalaire résultant de la décomposition du vecteur de fermeture b,,,, m.
vecteur résultant de la décomposition du vecteur de fermeture b,,,, m.
scalaire résultant de la décomposition du vecteur de fermeture b,,, m.
vecteur résultant de la décomposition du vecteur de fermeture b,,,, m.
scalaire résultant de la décomposition du vecteur de fermeture b,,,, m.
vecteur résultant de la décomposition du vecteur de fermeture b,,,, m.
scalaire résultant de la décomposition du vecteur de fermeture by,,, m.
concentration macroscopique dans la région ”mobile”, mol m~3.
concentration macroscopique dans la région ”immobile”, mol m~3.
concentration moyenne intrinséque a grande échelle, mol m—3.

= (¢)’ — C*, déviation spatiale de la concentration, mol m™3.

concentration moyenne intrinseque a I’échelle locale
dans la région 1, mol m 3.

concentration moyenne intrinseque a I’échelle locale
dans la région w, mol m=3.
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<c>'.6 concentration moyenne intrinséque a 1’échelle locale
dans la strate i, mol m~3.

N

U
(c) } concentration moyenne intrinséque a grande échelle

dans la région 7, mol m=3.

dans la région w, mol m=3.

N

{(c}i} concentration moyenne intrinséque a grande échelle
{(c}ﬁ } concentration moyenne intrinséque a grande échelle

dans la strate i, mol m—3.

[ déviation spatiale de la concentration dans la région 7, mol m 3.

Cu déviation spatiale de la concentration dans la région w, mol m=3.

C; déviation spatiale de la concentration dans la strate 4, mol m=3.

d, diametre moyen des pores, m.

D coefficient de diffusion moléculaire, m?s—1.

D¢l coefficient de diffusion effective a I’échelle locale, m?s!.

D* tenseur de dispersion a 1’échelle locale, m?s~*.

D déviation spatiale du tenseur de dispersion, m?s~1.

D; tenseur de dispersion & 1’échelle locale dans la région 7, m?s—.

D}, tenseur de dispersion & ’échelle locale dans la région w, m?s™!.

D; tenseur de dispersion a 1’échelle locale dans la strate 7, m?s 1.

f)77 déviation spatiale du tenseur de dispersion dans la région 1, m2s~!.

f)w déviation spatiale du tenseur de dispersion dans la région w, m2s~!.

D;» tenseur de dispersion principal a grande échelle pour la région 7, m?s~!.

D} tenseur de dispersion de couplage & grande échelle pour la région 1, m2s~!.

D tenseur de dispersion principal & grande échelle pour la région w, m?s—*.

D7, tenseur de dispersion de couplage & grande échelle pour la région w, m2s~!.

Dz coefficient de dispersion associé au modéle & une équation
asymptotique, m?s?.

D tenseur de dispersion a grande échelle associé au modéle & une équation
a équilibre local, m?s1.

D** tenseur de dispersion a grande échelle associé au modéle a une équation

4 non-équilibre, m2s~1.

épaisseur d’une strate du milieu stratifié aléatoire, m.
taille de la cellule unitaire périodique, m.

longueur de corrélation, m.

longueur caractéristique a ’échelle locale associée a la région 7, m.

o~ o~
3 ®

o~

U
Lo longueur caractéristique a 1’échelle locale associée a la région w, m.
L longueur caractéristique a grande échelle, m.

I; vecteur de périodicité, m.

n nombre de strates du milieu stratifié aléatoire.
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vecteur normal unitaire, dirigé de la région n vers la région w.
rayon du volume de prise de moyenne & grande échelle, m.
variable de fermeture qui détermine ¢,

en fonction de ({(c)g}w - {(c}ﬁ}n)

variable de fermeture qui détermine c,

en fonction de ({(c)g}w - {<c>g}n)

variable de fermeture qui détermine c¢;

en fonction de ({(c)g}w - {<c>§}n)

= 1, variable de fermeture.
r, + 1, variable de fermeture.
scalaire résultant de la décomposition de la variable de fermeture s,,.
scalaire résultant de la décomposition de la variable de fermeture s,,.
temps, s.
temps adimensionné.

1

vitesse intersticielle moyenne & grande échelle, m s™-.

= <v)ﬁ — U*, déviation spatiale de la vitesse intersticielle, m s™.

volume de la région 7 contenu dans le volume de prise de moyenne V., m3.
volume de la région w contenu dans le volume de prise de moyenne V.., m3.
volume de la strate i contenu dans le volume de prise de moyenne Vo, m3.
volume de prise de moyenne & grande échelle V., m?.

composante suivant x de la vitesse moyenne régionale intrinseque
dans la région 7 {<V>n}n, m s~L.
composante suivant x de la vitesse moyenne régionale intrinseque
dans la région w {(v)_}*, m s~
composante suivant x de la vitesse moyenne régionale intrinseque
dans la strate i {(v),}’, m s,
1

norme de la vitesse moyenne superficielle & grande échelle {(v)}, m s~ .
vitesse moyenne de filtration dans la région n, m s=1.

vitesse moyenne régionale intrinséque dans la région 1, m s 1.

vitesse moyenne régionale superficielle dans la région 1, m s—1.

déviation spatiale de la vitesse dans la région 7, m s=1.

vitesse moyenne de filtration dans la région w, m s~

vitesse moyenne régionale intrinseéque dans la région w, m s~
1

vitesse moyenne régionale superficielle dans la région w, m s™".

déviation spatiale de la vitesse dans la région w, m s

vitesse moyenne superficielle & grande échelle, m s=*.

vitesse moyenne de filtration dans la strate 4, m s~

1
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Lettres grecques

a*

ay,
ar

k%

ay,

Pim
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coefficient macroscopique d’échange de masse
entre les deux regions 7 et w, s~

dispersivité longitudinale a 1’échelle locale, m.

dispersivité transversale a 1’échelle locale, m.

dispersivité longitudinale a grande échelle, m.

facteur de forme utilisé pour le calcul du coefficient d’échange massique o*.
semi-variogramime.

symbole de Kronecker.

pas d’espace dans la direction z du maillage cartésien.

pas d’espace dans la direction y du maillage cartésien.

porosité totale de la région 7.

porosité totale de la région w.

porosité totale dans la strate 1.

porosité totale de la région "mobile”.

porosité totale de la région ”immobile”.

fraction volumique de la région 7.

fraction volumique de la région w.

fraction volumique de la strate 1.

fraction volumique de la région "mobile”.

fraction volumique de la région ”immobile”.
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Résumé :

De nombreux travaux visent a caractériser l'influence des hétérogénéités sur le transport de soluté
dans les sous-sols. La dispersion anormale observée a I'échelle de l'aquifére est en partie attribuée aux
effets du non-équilibre, comme ['échange de masse entre des régions présentant un contraste de
perméabilité éleve.

En présence de non-équilibre a grande échelle, le transport miscible ne peut plus étre décrit par une
équation classique de convection-dispersion. Une méthode de changement d'échelle doit permettre de
prendre en compte les hétérogénéités, et donner une représentation macroscopique du transport.
Différentes techniques peuvent étre utilisées, la méthogasdede moyenne volumique a grande échelle
est employée ici. Cette méthode calcule les équations de transport et les propriétés effectives associées
par un processus de moyenne spatiale sur les équations correspondant a I'échelle inférieure. Au travers de
trois problemes de fermeture, une expression explicite des propriétés a grande échelle est proposée. Le
modele obtenu peut étre vu comme une extension des modéles a double-porosité, capable de représenter
la plupart des comportements anormaux. Différents modéles & une équation sont ensuite dérivés et
comparés entre eux (comportement asymptotique, hypotheése d'équilibre local, cas de non-équilibre).

Une procédure numérique générale est mise en place afin de résoudre les problémes de fermeture,
et ainsi calculer les coefficients de transport macroscopiques. Afin de valider le modele & deux équations,
les prédictions théoriques sont comparées aux expériences numériques réalisées sur des milieux stratifiés
et nodulaires. Nous explorons enfin la possibilité d'utiliser une approche a deux équations en relation avec
une définition géo-statistique des hétérogénéités. Des systémes stratifiés aléatoires et des milieux
aléatoires bi-dimensionnels sont étudiés, un bon accord est obtenu entre l'approche théorique et les
résultats expérimentaux.

Mots clés :

Transport miscible, dispersion, milieux poreux, hétérogénéités, modéle a deux équations, double-
porosité, non-équilibre, dispersion anormal, milieux aléatoires.

Abstract :

The impact of heterogeneities on solute transport in the subsurface has been the focus of intensive
research in recent years. Anomalous dispersion at the field-scale is partly attributed to physical non-
equilibrium effects such as solute transfer between different regions with highly contrasted characteristics
(permeability, porosity, ...).

With large-scale non-equilibrium effects, macroscopic miscible flow cannot be described using the
classical advective-dispersive transport equation. An up-scaling method must be used in order to take into
account the heterogeneities, and give a macroscopic representation of solute transport. This change of
scale problem has been treated theoretically by different up-scaling techniques, such as the method of
large-scale volume averaging. This method calculates the transport equations and the effective properties
at a given scale by an averaging process over the equations corresponding to the lower scale. In this way,
the large-scale properties are given explicitly from a local representation of heterogeneities through a set
of three closure problems. The resulting model is an extension of dual-porosity models, with the
capability of dealing with fully "mobile-mobile" systems. Several one-equation models are derived and
compared (asymptotic behavior, local equilibrium assumption, non-equilibrium case).

A numerical procedure is proposed to solve the closure problems for any geometry, and therefore
calculate the macroscopic transport coefficients. In order to test the two-equation model, theoretical
results are compared to numerical experiments in the case of stratified and nodular systems. Then, we
explore the possibility of using this two-medium treatment in connection with a geo-statistical
representation of the heterogeneities. Random stratified systems and bi-dimensionnal random media are
studied, the results show a reasonable agreement between theory and experiment.

Keywords:

Solute transport, dispersion, porous media, heterogeneity, two-equation model, dual-porosity, non-
equilibrium effects, anomalous dispersion, random media.



