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Résumé étendu

Contexte et outils de modélisation

Les processus de transfert de solutés dans les systémes hydrologiques sont complexes,
et impliquent souvent de multiples interactions a des échelles de temps et d’espace différentes
entre les différents compartiments du systéme. Parallelement, la modélisation hydrologique
distribuée devient un outil de plus en plus utilisé et en pleine évolution. Les modé¢les dits
intégrés représentent la dynamique du systeme complet (écoulements de surface et de sub-
surface) en prenant en compte les différents processus en jeu et leurs interactions. Ils s'averent
aujourd’hui indispensable pour examiner les défis environnementaux et mieux prédire et gérer
la qualité des eaux. Toutefois, peu de modeles intégrés introduisent les processus de transport
dans leurs options de simulation.

Les modeles de transport de soluté sont généralement basés sur la résolution de
I'équation d’advection-dispersion 3-D et sont fréquemment confrontés a plusieurs problemes
numériques, en plus d’un cott calcul €élevé. L’objectif du travail de theése est de répondre au
besoin de développer des modéeles intégrés de transfert de solutés performants et moins cotliteux,
en implémentant des processus de transport dans le modele hydrologique intégré NIHM, lui-
méme parcimonieux (Pan et al., 2015 ; Weill et al., 2017 ; Jeannot et al., 2018, 2019). Cette
implémentation devra tenir compte puis simuler les interactions a I’interface surface-
subsurface.

Le modele hydrologique NIHM (Normally Integrated Hydrological Model) se
caractérise par un modele souterrain dit a dimension réduite 2-D couplé a un écoulement de
surface 2-D et a un écoulement en chenaux 1-D. La faible dimensionnalité dans le compartiment
souterrain est le résultat d'une intégration le long de la direction locale normale au substratum
de l'aquifere, ce qui permet de réduire significativement le nombre de parameétres requis pour
réaliser les simulations, et par conséquent de gagner énormément en temps de calcul.

L’implémentation numérique du transport dans les fonctionnalités du modele est
inspirée du modele avancé TRACES et consiste a coupler de maniére non intrusive le modele
NIHM et un module de transport de soluté 2-D hérité de TRACES. Dans le cadre de cette these,

un premier développement des modules de transfert de soluté en sub-surface a dimension
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réduite a été réalisé, suivi d’une mise en place du module de transport en surface (ruissellement
diffus et routage préférentiel). Ensuite, les interactions entre les deux compartiments ont été
implémentées. L’approche a d’abord été évaluée sur des cas tests synthétiques ne comportant
que le milieu souterrain, cherchant ainsi a évaluer 1’influence de I’intégration des écoulements
souterrains, donc le passage 3-D vers le 2-D, sur les simulations du transport. Puis, 1'efficacité
du modele couplé surface-subsurface a été examinée, toujours sur un cas synthétique a
géométrie complexe et en le comparant a un modele de référence. Enfin, le modele NIHM-T a

été appliqué pour décrire le transport de solutés sur I’Ile du Rohrschollen.

Applications

Le modele de transport a été testé sur plusieurs scénarios pour I’évaluer dans différentes
conditions de fonctionnement hydrologique. La comparaison a des mod¢les tridimensionnels
complets montre que la réduction de dimensionnalit¢é du probléme par intégration des
¢coulements est le plus souvent appropriée également pour les problémes de transport de soluté.

Le gain en colt calcul reste conséquent, ce qui ouvre la porte a des applications
usuellement « lourdes » d’analyse quantitative de la gestion de la qualité des eaux sur un bassin
versant (Chaguer et al., 2022). Ces différents tests ne sont pas discutés ici. On présente
uniquement le cas d’une application sur un bassin versant réel : L’ile du Rohrschollen.

Il s’agit d’une ile fluviale du Rhin, en partie remodelée avec I’aménagement passé du
fleuve pour lutter contre les inondations et développer la navigation et l'agriculture. Cet
aménagement est a I’origine d’une déconnexion hydrologique entre le réseau hydrographique
principal parcourant I’ile (le Bauerngrundwasser-BGW) et le canal du Rhin. Afin de restaurer
une partie de la dynamique ancienne du systéme, et dans le cadre d’un projet LIFE+, I'eau du
Rhin est aujourd’hui re-injectée par une vanne dans un nouveau canal artificiel de 900 m de
long, construit au sud de 1'1le et traversant le BGW (figure 1). Le débit d’écoulement de surface

imposé varie entre une valeur de base de 2 m*/s et une valeur maximale de 80 m?/s.
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des scénarios tests de réponse de I’ile a une injection « type » dans le canal d’entrée. Modifié de Jeannot

et al. (2018)

Un suivi a haute résolution temporelle a été réalisé a partir d’un réseau de piézometres
mis en place le long du BGW et du canal artificiel (fig. 1). Avec les données de terrain et les
mesures de piézométries transmises, Jeannot et al. (2018) ont calibré le modele NIHM sur une
période de forte injection de débit dans le canal artificiel. A partir de ce modele calibré, le

modele de transport a €té appliqué a cet hydrosysteme.
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A partir d’injections de soluté en surface, le modele intégré NIHM-T a permis
d’identifier le transfert des concentrations de soluté en sub-surface depuis la surface et donc la
présence des interactions surface/souterrain (figure 2). Les solutés apparaissent plus concentrés
en dessous des zones humides en raison de I’ infiltration rapide et importante des eaux de surface
riches en solutés vers la nappe, suite aux injections forcées. Les deux compartiments sont donc
trés réactifs en réponse aux injections et les résultats confirment que l’infiltration est le

mécanisme majoritaire d’échanges surface/souterrain sur ’ile restauré du Rohrschollen.
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Figure 2. Distribution spatiale de la concentration du soluté dans le compartiment souterrain de

I’ile du Rohrschollen simulée par NIHM-T, a deux temps de la période de calibration
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Chapitre 1 : Introduction générale

1.1. Les différentes catégories de modéles hydrologiques

La modélisation hydrologique est en pleine évolution et s'avére indispensable pour
comprendre et interpréter le fonctionnement des bassins versants, dans le cadre des
problématiques li¢es a la gestion quantitative et qualitative des ressources en eau et a la
prévention des risques hydrologiques. La modélisation hydrologique simplifie un systeme
complexe en traduisant les différents processus de transferts en équations mathématiques. La
complexité¢ des systemes hydrologiques réels suppose généralement la mise en place de
nouvelles approximations a chaque stade de la modé¢lisation, dés la perception et la
formalisation du phénomene jusqu'a sa traduction en un logiciel (Ambroise, 1999). Plusieurs
modeles hydrologiques existent dans la littérature et chaque modele est destiné & un domaine
d'application spécifique privilégié¢ selon son objectif et les hypothéses sur lesquelles il se base.
Les limites du champ de validit¢ d’un modele reposent généralement sur le choix des
approximations.

L’intérét porté pour la modélisation hydrologique distribuée a base physique remonte
aux travaux de Freeze et Harlan (1969). Depuis, une variété de modeles hydrologiques a été
développée (e.g. ; Clarke, 1973; Haan et al., 1982; Morel-Seytoux, 1989; Bowles et O'Connell,
1991; Singh, 1995; Singh and Woolhiser, 2002) et un effort important de développement des
techniques de modélisation a été réalisé, soutenu par le progres informatique. L’ensemble a
permis d'étendre considérablement l'usage de la modélisation numérique a de nombreux
domaines (e.g. ; Paniconi and Putti, 2015 ; Fatichi et al, 2016 ; Simmons et al, 2019). Avant de
s'attarder sur la modélisation hydrologique intégrée a base physique, il est utile de présenter les
différentes classes de modeles hydrologiques. Il existe dans la littérature de nombreuses
classifications de modeles qui reposent sur des critéres différents (e.g. ; Singh, 1995; Refsgaard
et Storm, 1996; Chocat, 1997; Ambroise, 1999). La terminologie n'est pas toujours exempte
d'ambiguité et engendre une certaine confusion (e.g.; Hrachowitz and Clark, 2017).

Singh (1995) classe les modeles selon trois critéres qui sont : la nature des variables
décrivant les processus du systeme, la nature des relations utilisées et l'échelle spatio-

temporelle.
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1.1.1. Classification selon la nature des variables décrivant les processus du systéme

Selon la nature des variables et des parametres utilis€s, le modéele peut étre déterministe
ou stochastique. Dans un mod¢le déterministe, les variables d‘entrée et les parameétres du
systéme ne sont pas aléatoires mais plutdt complétement déterminés ou déterminables. Par
opposition, dans un modele stochastique, ces grandeurs s'appuient sur des distributions de
probabilité. Les modeles déterministes constituent une grande partie des modeles existants. La
simulation de mode¢les stochastiques, nécessite le recours a des variables aléatoires et concerne
majoritairement I'é¢tude des phénomeénes aléatoires, mal déterminés sur les variables qui
conditionnent le phénomeéne, ou encore difficilement expliqués d'un point de vue physique

(Chocat, 1997).

1.1.2. Classification selon la nature des relations utilisées pour le formalisme des processus

Selon la nature des relations utilisées pour résoudre le systeme, nous distinguons les
modeles empiriques, les modeles conceptuels et les modeles a base physique. Dans un
modele empirique, les variables d'entrée et de sortie sont reliées par des fonctions
mathématiques fondées sur l'exploitation d'expérimentations et des observations qui en
découlent. La formulation du modele est généralement simple mais se limite souvent a des
conditions expérimentales spécifiques. Le jeu de paramétres du modéle empirique doit étre
déterminé par un processus de calage qui consiste a sélectionner celui qui s'ajuste le mieux aux
données mesurées. Les modeles conceptuels sont des représentations explicites de phénomenes.
Les modeles hydrologiques conceptuels représentent le fonctionnement du bassin versant par
des analogies et 1'assimilent souvent a un assemblage de réservoirs interconnectés pour décrire
les processus de transferts entre compartiments. Les modeles a base physique s’appuient sur les
€quations qui décrivent des lois physiques pour représenter le fonctionnement du systéme étudié

et permettre une description « théorique » des processus.

1.1.3. Classification selon 1'échelle spatio-temporelle

Selon ’unité spatiale de base dans les équations, nous différencions trois groupes de

modgeles : les modeles globaux, les modéeles distribués et les modeles semi-distribués. Dans
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un modele global, le bassin est considéré comme une entité unique et les processus sont décrits
par des équations simplifiées ou issues d’observations ne prenant pas en compte la variabilité
spatiale au sein du systéme. Les mod¢les distribués prennent explicitement en compte la
variabilité spatiale des variables d'entrées, des conditions aux limites et des caractéristiques du
bassin versant a l'aide de mosaiques d'unités spatiales supposées homogenes. Ces modeles
spatialisés sont capables d'étudier 1'évolution du systéme et de capturer I'impact de la variabilité
spatiale des différents facteurs sur la réponse du bassin versant. Dans la pratique, la
modélisation hydrologique distribuée exige une connaissance détaillée du bassin versant et
risque de faire face a des problémes de surparamétrisation et de calage. Les modé¢les sont dits
semi-distribués quand certains composants du systéeme peuvent étre globalisés a une échelle
intermédiaire — comme celle des sous-bassins versants d’un bassin plus grand.

L'évolution temporelle permet de distinguer les modeles événementiels et les modeles
continus. Un modele événementiel permet de reproduire le comportement du bassin
uniquement pour des événements particuliers a savoir les épisodes de crues et exige de pouvoir
déterminer 1‘état initial du bassin avec précision. Un modele continu vise a suivre 1‘évolution
des variables d‘entrée et de sortie a plus long terme y compris lors de périodes hors événements.
Par conséquent, certains processus ne peuvent plus étre négligés et nécessitent plus de
parametres pour capturer 1‘évolution sur une ou plusieurs années.

L'intégration de I'ensemble des trois critéres dans la modélisation n'a pas encore été
pleinement examiné par la communauté¢ de recherche. Dans la littérature, il existe
principalement des modeles empiriques globaux, des modéles conceptuels globaux ou
distribués et des modeles distribués a base physique. Les modeles empiriques globaux sont tres
utiles et utilisés en ingénierie. Ils donnent de bonnes simulations avec trés peu de parameétres et
une mise en ceuvre assez simple. Ils dépendent largement des données utilisées pour les établir,
et perdent leur utilité pour des analyses en dehors de ce domaine d'observation. Généralement
basés sur la théorie des systémes linéaires, ils ne conviennent pas a 1'é¢tude des réponses
hydrologiques fortement non linéaires. Les modeles conceptuels globaux sont simples a
manipuler et utiles pour simuler toutes les composantes du cycle de I'eau. Néanmoins, en raison
de leur calage communément sur les seuls débits, leur simulation des autres variables

hydrologiques est entachée d'une forte incertitude.
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Les modeles conceptuels distribués représentent un grand progres comparé aux modeles
conceptuels globaux en termes d'analyse du fonctionnement interne d'un bassin par suite d'une
prise en compte meilleure de la structure du systéme. Cependant, ils exigent un nombre
important de données et une mise en ceuvre plus lourde.

Les modeles hydrologiques distribués a base physique font appel a des variables d'état
reliées entre elles en tout point par des relations d'état, des relations dynamiques et des relations
de conservation (bilans de masse, d'énergie, de quantit¢ de mouvement...), exprimées sous
forme d'équations aux dérivées partielles. Il s'agit de modeles complexes et lourds a utiliser, qui
sollicitent un grand nombre de données a collecter et des ressources de calcul importantes.
Toutefois, ces modeles apportent des explications physiques au lieu de représentations
simplifiées du fonctionnement du bassin et permettent le suivi de 1I’évolution du systéme en tout
point et tout instant et le couplage avec les autres flux associés a I'eau.

Les modeles hydrologiques intégrés sont une nouvelle génération des modéles
hydrologiques distribués a base physique qui ont la spécificit¢ de prendre en compte les
processus hydrologiques et I’ensemble de leurs interactions dans tous les compartiments du

cycle de I’eau continental.
1.2. La modélisation hydrologique intégrée du cycle de I’eau

1.2.1.Origines de 1a modélisation hydrologique intégrée

Freeze et Harlan (1969) sont les premiers a avoir formalisé la modélisation hydrologique
intégrée. Ils meénent en 1969 une investigation des systemes hydrologiques et soulévent
plusieurs questions méthodologiques liées au développement de modeles hydrologiques de
bassins. Ces problématiques identifiées sont toujours au coeur des travaux de recherches et ont
beaucoup contribué¢ a I’avancée des connaissances fondamentales sur les processus, des
méthodes numériques et des techniques de calcul. Freeze et Harlan décrivent le cycle
hydrologique comme un syst¢eme dynamique soumis a un ensemble de contraintes ou de lois
physiques qui controlent le mouvement, la perte et la recharge des eaux dans le systeme, et
insistent donc sur la nécessité d'une description correcte des différents processus en jeu et de
leurs interactions.

Freeze et Harlan affirment qu'un mod¢le physique du comportement du bassin versant

doit prendre en compte les relations physiques entre les phénoménes météorologiques et
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I'évapotranspiration, la continuité entre les écoulements saturés et non saturés dans les sols, la
continuit¢ des écoulements souterraines dans des aquiféres confinés et non-confinés co-
existants, les écoulements de surface dans des géométries irrégulicres en régime non-
stationnaire et le role de la végétation dans les processus hydrologiques.

Les premieres contributions de développement de modéeles hydrologiques distribués ont
¢té menées a la fin des années 60 (e.g. ; Woolhiser et Liggett, 1967; Foster et al., 1968; Pinder
et Bredehoeft, 1968 ; Freeze, 1969). Certaines d'entre elles se sont intéressées a modéliser le
processus d'infiltration et le coupler au processus de ruissellement de surface pour décrire les
interactions entre la surface topographique et le milieu souterrain, ce qui a contribué a la genése
des modeles hydrologiques dits intégrés (e.g. ; Hanks et al, 1969; Rubin, 1969; Smith and
Woolhiser, 1971; Freeze, 1972a; Freeze, 1972b).

1.2.2. Avancées de la modélisation hydrologique intégrée

1.2.2.1. Avancées dans la compréhension des processus de genése de ruissellement

Parallelement aux travaux de développement de la modélisation hydrologique, d'autres
projets de recherche ont apporté des conceptions plus avancées sur la gencse des débits dans
les cours d'eau dans les bassins versants que celle proposée par Horton (1933). La théorie de
Horton (1933) veut que le ruissellement de surface naisse lorsque 1'intensité des précipitations
dépasse la capacité d'infiltration du sol. Cette forme de ruissellement est connue pour se
produire sur des pentes de collines non végétalisées qui ont de faibles capacités d'infiltration et
peu de développement du sol (Dunne et al., 1975).

La plupart des études récentes sur le ruissellement dans les bassins tempérés a souligné
que 1'écoulement de surface de Horton ne se produit pas et que lI'écoulement souterrain est la
source principale des eaux de ruissellement (Whipkey, 1965, 1969; Hewlett & Hibbert, 1967;
Weyman, 1970; Pilgrim et al., 1978; Mosley, 1979). Dunne & Black (1970a, 1970b) et Freeze
(1974) ont souligné 1'importance des zones de sources a surface variable qui générent un
¢coulement de surface par saturation et alimentent principalement les eaux de ruissellement.

Une nappe superficielle peut monter et intercepter la surface du sol pour produire des
phénomenes d’exfiltration et générer des surfaces saturées, sous l'influence d'un apport d'eau a

la frange capillaire qui la surmonte. Sklash et Farvolden (1979) et Abdul and Gillham (1984)
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ont étudié ce phénomene, en particulier d'intumescence de la nappe qui augmente localement
les gradients de potentiel hydraulique et alimente le cours d'eau. Le cas des écoulements
préférentiels dans les macropores était également encore mal connu sur le plan théorique pour
pouvoir étre implémenté dans des modeles physiques et fut I'objet d'étude par certains
chercheurs (e.g. ; Beven and Germann, 1982 ; Germann, 1990; McDonnell, 1990; Germann et
DiPietro, 1996). Ces cheminements préférentiels (ruissellement diffus, macropores du sol,
circulations karstiques, zones de fissuration) sont particuliérement importants a prendre en
considération dans 1'étude des aléas hydrologiques que constituent les crues et sécheresses
exceptionnelles.

D'autres chercheurs ont revisité la théorie de Horton et tous ces travaux ont participé a
I’avancée des connaissances fondamentales sur les processus souterrains et leurs interactions
avec la surface permettant ainsi de mieux représenter 1I’ensemble des mécanismes de genese du

ruissellement dans les modeles distribués a base physique de bassins versants.

1.2.2.2. Evolution des outils numériques

Des progrés dans de nombreux domaines contribuent a I'amélioration et au
développement continu de la modélisation hydrologique de bassins versants. On peut
notamment mentionner 1'évolution des méthodes de discrétisation spatiales (e.g., Neuman et
Witherspoon, 1970; Raviart et Thomas, 1977 ; Ackerer et al, 1990), des techniques de
traitement des phénomenes d’hystérésis et de la non-linéarité (e.g., Putti et Paniconi, 1994), des
stratégies d’optimisation du choix du pas de temps de résolution (e.g., Tocci et al, 1997 ;
Williams and Miller, 1999) et des techniques de calibration et d’estimation de parameétres (e.g.,
Kitadinis et al, 1985 ; Kool et al 1987). Par exemple, I'équation générale de 1'écoulement non
saturé (Equation de Richards) est hautement non-linéaire ce qui la rend difficile a résoudre. Elle
peut étre formulée de trois manicres différentes selon les variables d'état que 1'on fait intervenir
(e.g., Celia et al, 1990, Ross, 1990). Des études comparatives se sont intéressées a l'influence
du choix de l'une ou l'autre des formulations sur la précision des résultats. La formulation de
I’écoulement en terme du potentiel hydrique du sol pose souvent des problémes de conservation
du bilan de masse alors que sa formulation mixte (potentiel et teneur en eau) garantit un bilan

équilibré (Celia et al., 1990). En I'absence d'une solution analytique fiable, quelques travaux
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présentés par différents auteurs ont proposé des schémas numériques capables d'approcher la
solution de I'équation de Richards et de gérer son caractére non linéaire (e.g., Putti and Paniconi,
1994).

Le développement récent et rapide des Systémes d’Informations Géographique a
¢galement facilité 1'acceés a la connaissance géographique et physique du bassin versant et a
permis de gérer et d'exploiter des données détaillées relatives au bassin versant.

Malgré 1’évolution des outils numériques, d'autres problémes méthodologiques sont
toujours d'actualité, notamment ceux liés a la caractérisation des forcages et de 1’hétérogénéité
spatiale des milieux naturels. L’impact de I'hétérogénéité des propriétés a été largement étudié
et une multitude d'études de terrain et de modélisation ont aidé a établir des liens entre
I'hétérogénéité de la conductivité hydraulique et les différentes propriétés du milieu (e.g.,
Freeze, 1980 ; Loague, 1988 ; Singh, 1997). Des efforts sont encore nécessaires pour mieux
tenir compte des hétérogénéités et des corrélations entre variables et les intégrer dans les
modeles en développant des approches de caractérisation in situ et d’interpolation (e.g.,

Haverkamp and Vauclin, 1979, Romano et al., 1998; Szymkiewicz and Helmig, 2011).

1.2.2.3. Développement des premiers modéles intégrés

Les eaux de surface et souterraines ont €té étudiées classiquement comme deux entités
séparées (Kalbus et al 2006). L'histoire des modeles hydrologiques intégrés a base physique
remonte a plus de 50 ans, lorsque Freeze et Harlan ont publi¢ leur "Blueprint" en 1969. Cette
publication pionniére en hydrologie était probablement la premiére tentative de mise au point
du concept d'un modéle futuriste de surface et de sub-surface enticrement intégré et a base
physique (Maxwell et al. 2014). Néanmoins, les limites a I’époque en ressources de calcul, en
techniques numériques et le manque de compréhension compléte des interactions surface-
subsurface ont retardé 'apparition de ce type de modélisation jusqu'a la fin des années 90, pour
ensuite voir se développer le modele InHM (Integrated Hydrology Model) par VanderKwaak
et Loague (2001). Et puis, d’autres modeles hydrologiques intégrés se sont développés dont on
cite Hydrogeosphere (Therrien et al, 2005), MODHMS (Panday et Huyakorn, 2004), tRibs
(Ivanov et al, 2004), Parflow (Kollet et Maxwell, 2006), PIHM (Qu et Duffy, 2007),
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CATchment HYdrology (CATHY - Camporese et al, 2010), et PAWS (Shen et Phanikumar,
2010).

Les couplages et les interactions entre processus sont complexes et pas toujours simples
a formaliser, en particulier aux interfaces. Les premiers modeles hydrologiques intégrés étaient
congus pour simuler quantitativement les processus d’écoulement d’eau, aborder I’intégralité
des processus de transferts du cycle de I'eau comme un seul continuum, notamment a
I’interface surface-subsurface et coupler les processus entre les deux compartiments
(VanderKwaak et Loague, 2001 ; Panday et Huyakorn, 2004; Ebel et Loague, 2006; Kollet et
Maxwell, 2006; Li et al., 2008; Mirus et al., 2007, 2009; Goderniaux et al., 2009; ; Weill et
al., 2009).

L'innovation des modeles intégrés est de reproduire les processus de transferts d’eau
dans les différents compartiments des bassins versants représentés par des €quations aux
dérivées partielles en couplant 1’ensemble des processus et en capturant leurs interactions.
Désormais, il est possible de résoudre les équations de flux de la surface et du souterrain dans
une seule modélisation entierement couplée, méme a haute résolution spatiale (Maxwell et al.,

2015).

1.2.2.4. Les différentes stratégies de couplage entre les écoulements de surface et

souterrain

CATchment HYdrology (CATHY - Camporese et al, 2010), HydroGeoSphere (Therrien
et al., 2005) et ParFlow (Kollet et Maxwell, 2006) sont aujourd’hui les modeles hydrologiques
intégrés les plus utilisés et sont dotés d’une capacité prédictive avancée des interactions
complexes entre les eaux souterraines et les eaux de surface, basés sur les équations de Saint-
Venant — ou ses approximations de 1’onde diffusive ou de 1’onde cinématique — pour la
description des écoulements de surface et 1’équation de Richards pour 1’écoulement souterrain.

Plusieurs options de couplage entre les écoulements de surface et souterrain sont
disponibles. Maxwell et al. (2014) ont réalis¢é une étude de comparaison des modeles
hydrologiques intégrés fondés sur trois techniques de couplage différentes : échange du premier

ordre, switch des conditions aux limites, et continuité de la pression. La premicre stratégie de
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couplage représente les interactions nappe-riviere par un terme d'échange défini comme le
produit de la différence de potentiel entre le sol et la surface et d’un coefficient d’échange, qui
dépend de la perméabilité, de la densité de viscosité de I’eau et de I’épaisseur de I’interface
d’échange (VanderKwaak et Loague, 2001; Panday et Huyakorn, 2004). Cette approche
conceptuelle est la plus simple a introduire dans les modeles, bien que, dans la pratique, il soit
compliqué d'estimer le coefficient d’échange a partir des mesures de terrain (Kollet et Zlotnik,
2003). La procédure de switch des conditions aux limites (Camporese et al., 2010) décrit un
couplage surface-subsurface qui vérifie la condition de continuité des flux et des pressions a
I’interface. Cette approche n'est pas couteuse et conserve le bilan de masse. En revanche, elle
reste difficile a implémenter parce qu'elle exige une bonne description de la physique locale des
processus et un traitement individuel de tous les scénarios. La troisieme méthode de couplage
est plus générale et s'appuie sur une continuité imposée des pressions et des flux (Kollet et
Maxwell, 2006). Cette technique est également complexe a mettre en place, mais ne nécessite
pas de déterminer le flux d'échange. Elle exige donc moins de variables d'entrée et permet

d'éviter les difficultés d'estimation de certains parametres liés a la couche d'échange.

1.2.2.5. Champs d’application classiques et émergents des modéles hydrologiques intégrés

La modélisation intégrée a pour objectif de traiter les problématiques liées aux
ressources en eau d'un point de vue quantitatif en couplant les différentes disciplines qui les
caractérisent. Les premicres applications de modeles hydrologiques intégrés sur des bassins
versants ont prouvé leur capacité a décrire les réponses des systémes réels et a mieux expliquer
des processus difficilement quantifiables par les méthodes expérimentales (e.g. Loague et al,
2005; Werner et al, 2006 ; Kollet et Maxwell, 2008 ; Li et al, 2008 ; Jones et al, 2008).

La description des processus d'écoulement d'eau dans les bassins versants est I'un des
champs d’application classiques des modeles hydrologiques intégrés. Par exemple, Kollet et
Maxwell (2008) analysent l'influence de la dynamique des eaux souterraines sur le bilan
énergétique a la surface topographique a l'aide d'une approche de modélisation intégrée et
distribuée des bassins versants introduite dans le modele Parflow. Kollet et Maxwell (2008) ont
appliqué ce modeéle sur le bassin versant du Little Washita, aux Etats-Unis, sur une période d’un

an pour étudier I’interaction entre les eaux souterraines, I’évapotranspiration et I’atmosphere a
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partir d'une approche conceptuelle et mettre en évidence I’impact de la nappe sur les flux
d’évapotranspiration a l'aide d'une variété de mesures statistiques conventionnelles et spatiales.
Le méme modele intégré Parflow a été appliqué pour un ensemble de simulations basées sur
des données synthétiques et des données issues du bassin versant Usadievskiy en Russie, et a
permis de mieux comprendre les processus de genese de ruissellement en comparaison avec
d'autres mod¢eles manquant de contraintes (Maxwell and Miller, 2005). Le modéle CATHY a
été largement utilisé dans le diagnostic de bassins versants et dans la gestion des ressources en
eau. Weill et al (2013) I’appliquent sur un petit bassin versant situ¢ la région des collines de
Bregonze au nord d'Italie et instrumenté pour la surveillance hydrologique et démontrent
l'impact important exercé par la topographie de surface sur 1'évolution spatio-temporelle des
zones saturées. Camporese et al (2014) l'appliquent sur le bassin versant de Larch Creek situé
dans les Alpes Italiennes pour reproduire les divers processus non linéaires, en particulier les
effets de seuil et les boucles d’hystérésis dans la relation débit-stockage d'eau du bassin versant
et étudier l'influence de I'hétérogénéité et de la topographie de I'aquifére sur cette dynamique
non linéaire. Cette étude montre qu'un modele hydrologique intégré basé sur 1'équation de
Richards est capable de reproduire les comportement complexes (forte non-linéarité, hystérésis
et seuillage) observés dans le bassin versant sans devoir représenter I'hystérésis d'une manicre
explicite. Camporese et al (2019) étudient ensuite la capacité des modeles hydrologiques
intégrés basés sur la résolution de I’équation de Richards a reproduire correctement la réponse
des systémes hydrologiques aux forcages naturels et anthropiques. Le modele CATHY a été
appliqué & un versant expérimental situé dans le Parc d'Etat de la montagne de Panola aux Etats-
Unis et a été en mesure de bien capturer les effets de la géométrie du substratum rocheux sur le
comportement du versant li¢ aux processus de remplissage et de vidange dans le compartiment
souterrain, a condition que cette géométrie soit représentée avec précision lors de la
paramétrisation du modele.

Les modeles hydrologiques intégrés sont de plus en plus utilisés pour réaliser des études
interdisciplinaires en hydrologie (Ebel et al., 2009). Ils sont en constante évolution pour réussir
a aborder des problématiques plus complexes telles que la modélisation des processus d’érosion
(e.g., Heppner et al., 2007), la séparation d’hydrogramme (e.g., Kirchner, 2003 ; Jones et al,
2006; Botter et al, 2010; Weill et al., 2013; Liggett et al, 2014), la simulation hydrologique a
trés grande échelle (e.g., Li et al., 2008 ; Goderniaux et al., 2009 ; Sulis et al., 2011; Maxwell
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et al., 2015) ou l'influence des activités anthropiques sur le cycle hydrologique et la
représentation des ouvrages (e.g., Hwang et al, august 2019a). De nos jours, les mod¢les
hydrologiques intégrés ne cessent d'élargir leurs champs d’applications en incluant plus de
mécanismes comme les interactions avec la basse atmosphere, les processus écohydrologiques
et les processus de transport (e.g., Maxwell et al , 2007; Kollet and Maxwell, 2008; Maxwell et
al, 2011; Weill et al, 2011 ; Shrestha et al., 2014; Niu et Phanikumar, 2015; Bao et al, 2017; Li
etal, 2017 ; Davison et al, 2018; Forrester et al, 2018 ; Hwang et al, june 2019b ; Azarnivand
et al, 2020b; Maina et al, 2020c).

1.3. La modélisation hydrologique intégrée des processus de transport des solutés

Comme mentionné précédemment, la modélisation hydrologique intégrée constitue un
outil de diagnostic de I’état de la ressource en eau et de prédiction de son évolution et de
I’influence des actions de gestion et des perturbations naturelles et anthropiques supportées par
la ressource.

Suite a une contamination, les solutés polluants peuvent atteindre les eaux souterraines
a partir des eaux de surface via la recharge de la nappe. Inversement, les contaminants risquent
d'étre transportés des eaux souterraines vers les eaux de surface sous l'effet d'un drainage
souterrain, en particulier pendant une période d'étiage au cours de laquelle les eaux de surface
sont principalement alimentées par les nappes souterraines. Le méme constat s’appliquerait
¢galement en périodes de trés hautes eaux produisant de I’exfiltration de nappe transformée en
ruisselement diffus, ensuite «routé» par le réseau drainant de surface. Ces interactions
dépendent donc de plusieurs facteurs naturels tels que la topographie et le climat mais
¢galement des pratiques humaines a savoir les activités agricoles, la mise en place des systémes
de pompage, etc.

Avec le renforcement de la régulation environnementale, les prévisions par modeles
numériques de la qualité de 1'eau sont de plus en plus demandées afin d’obtenir des informations
quantitatives sur I’état de la ressource en eau et aider les décideurs a évaluer différentes options
de gestion.

Aujourd'hui, malgré le progrés de la modélisation intégrée dans I’étude des processus

de transferts d'eau, peu de modeles intégrés disposent d’outils de simulation des processus de

26



transport. Ces outils seraient notamment utiles pour décrire le transfert d’éléments dissous dans
I’eau, 1’évolution spatio-temporelle des signatures biogéochimiques dans les bassins versants
et les processus de transport solide en surface (Heppner et al, 2006 ; Heppner et al, 2007 ; Ran
et al, 2007 ; Li and Dufty, 2011). Quelques travaux se sont orientés également vers le couplage
des mode¢les intégrés avec des modéeles biogéochimiques pour mieux représenter les processus
hydrologiques de transport et les processus de transformations physico-chimiques de certains
¢léments (azote, carbone, phosphore, pesticides, ...) et décrire les grands cycles
biogéochimiques (e.g., Li et al, 2017; Bao et al, 2017; Shi et al, 2018; Li et al 2019 ; Zhi et al,
2019). Une équipe de recherche de Penstate University a beaucoup travaillé sur le couplage du
modele intégré PIHM avec des modeles biogéochimiques pour mieux comprendre 1’évolution
spatio-temporelle des signatures biogéochimiques dans les bassins versants. Bao et al (2017)
développent le modele hydrogéochimique intégré RT-Flux-PIHM pour comprendre les
interactions complexes entre les processus hydrologiques (PIHM), les processus de surface
terrestre (FLUX—Noah Land Surface Model) et le transport réactif souterrain (RT). Ce modéle
est testé sur des données de l'observatoire de la zone critique de Susquehanna Shale Hills
(SSHCZO) dans I’idée d’analyser les principaux processus qui régissent la dynamique
hydrogéochimique du chlorure non réactif et du magnésium réactif. Les résultats de simulations
indiquent que les caractéristiques des bassins versants, en particulier la topographie, contrélent
les distributions spatiales des flux d’eau et des taux de dissolution des roches, et donnent ainsi
exemple de la capacité du modele a coupler les processus hydrologiques et les signatures
géochimiques. En complément de cette étude, Li et al (2017) appliquent ce méme modele pour
capturer les liens entre le débit et la signature géochimique de la riviere du bassin versant et
expliquer son comportement chémostatique. Zhi et al (2019) développent ensuite le modele
BioRT-Flux-PIHM en introduisant les processus biotiques dans le modele précédent. Ils
I’appliquent aux données d’un bassin versant montagneux (Coal Creek), situ¢ dans le Colorado
aux Etats-Unis, pour étudier les relations concentration-débit et prédire l'altération chimique et
le cycle biogéochimique dans des conditions climatiques et anthropiques variables.

S’agissant des mécanismes de transport des ¢léments, la mise en place d'une stratégie
de couplage surface-subsurface pour les solutés peut s'avérer trés compliquée et requiert la
définition des flux d’échange diffusifs et advectifs en cohérence avec la technique de couplage

adoptée pour I'écoulement de l'eau afin d’assurer la conservation de la masse, sans oublier
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I'importance du choix des parametres qui influence fortement les résultats de simulation (e.g.,

Jones et al, 2006 ; Liggett et al, 2013).

1.3.1. Les différentes méthodes de résolution numériques du systéme couplé

Les modeles Hydrogeosphere (Therrien et al, 2003) et CATHY (Weill et al, 2011) sont
a notre connaissances les deux seuls modeles intégrés capables de reproduire les processus de
transport dans le continuum surface-subsurface en implémentant un module de résolution de
I’équation d’advection-dispersion (EAD) et le combinant avec la partie d'écoulement. Une telle
approche exige de faire face a de nombreux défis d'un point de vue physique et numérique. La
résolution des deux systémes d’équations écoulement diffusif et advection-dispersion dans une
méme structure de modele est complexe et nécessite un effort de calcul important en raison de
leurs natures différentes.

Il existe deux techniques principales pour résoudre les équations d'écoulement et de
transport couplées : (i) les approches de séparation d'opérateurs, qui résolvent les équations
d'une maniere séquentielle, et (ii) les approches pseudo-analytiques, utilisées sur un schéma
implicite et qui résolvent les systemes d'équations simultanément (Jacques et al., 2006).

Les approches de séparation d'opérateurs sont souvent utilisées pour résoudre des
systémes d'équations complexes en séparant les équations gouvernantes en sous-ensembles
d'équations, chacun capturant une partie de la physique présente dans le systéme (Ren et al.,
2014). Parmi les techniques de séparation d'opérateurs, on cite l'approche séquentielle non
itérative qui consiste a résoudre séquentiellement la partie d'écoulement puis la partie du
transport sans itération. Les approches de séparation d'opérateurs fournissent des méthodes
numériques efficaces et adaptées pour résoudre séparément les deux systemes d’équations
d’écoulement et d’advection-dispersion dans le méme mode¢le (Lagneau et Van der Lee, 2010).
Néanmoins, ces approches exigent le recours a différentes méthodes numériques et peuvent
s'avérer tres colteuse. A titre d'illustration, dans le modele CATHY, 1’équation de Richards 3D
est discrétisée dans 1’espace par la méthode des ¢léments finis « Galerkin » et I’équation d’onde
diffusive par la méthode de Muskingum-Cunge explicite (Orlandini and Rosso, 1996). Pour sa
part, I’équation d’advection-dispersion est résolue en deux phases distinctes : la partie advective
est calculée a partir de la méthode des volumes finis qui assure une conservation de la masse et

la partie dispersive est résolue par ¢léments finis. Une telle séparation d'opérateur nécessite un
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passage a chaque pas de temps des concentrations aux nceuds des ¢léments finis a celles des
centres des volumes finis et inversement, ceci pouvant engendrer de la diffusion numérique.
En ce qui concerne les approches pseudo-analytiques, elles présentent 'avantage d'une
résolution simultanée de tous les processus, en assurant la conservation de la masse. Ces
approches sont moins sensibles aux grands pas de temps et permettent par conséquent d'aborder
les problématiques liées au transport des pesticides a I'échelle du bassin versant. Cependant, ces
méthodes sont généralement trés complexes d'un point de vue mathématique et nécessitent une

grande taille mémoire du calculateur (Jacques et al., 2006).

1.3.2.Intégration du transfert de solutés et champs d’application

Le recours aux modeles hydrologiques intégrés pour répondre aux problémes de qualité
des ressources en eau n'est pas encore trés commun. Jusqu'a présent, peu de chercheurs étudient
I'évolution de la qualité de I’eau au moyen d'une approche de modélisation intégrée pour
améliorer la prise de décision. Niu et Phanikumar (2015) proposent un mode¢le du transport des
solutés a 1'échelle du bassin versant basé sur le modele hydrologique intégré PAWS, a partir
d'une approche de séparation d'opérateurs qui distingue une méthode Lagrangienne du transport
des particules pour 1'advection et une approche eulérienne pour la dispersion et les réactions.
Les processus hydrologiques et les mécanismes de transport sont étroitement couplés et leurs
interactions entre les différentes composantes hydrologiques sont explicitement modélisées. Le
modele de transport a d’abord été testé a l'aide des solutions analytiques disponibles et des
données expérimentales a 1'échelle de la parcelle pour différents domaines hydrologiques. Il a
ensuite ¢té¢ appliqué au bassin versant de la riviere Red Cedar aux Etats-Unis pour étudier
I’impact des rejets de station d’épuration sur la qualit¢ de I’eau et simuler le devenir et le
transport des bactéries (plus spécifiquement les Escherichia coli — E.coli). Une comparaison
entre les concentrations d'E. coli simulées et observées montre que le modele reproduit
correctement 1'évolution des concentrations et s'avere utilisable pour des prédictions en temps
quasi réel sur les plages marines et d'eau douce. Pourtant, des incertitudes peuvent étre associées
au manque de données pour de nombreuses sources éventuelles. Le module d'écoulement dans

PAWS néglige la diffusion latérale de 1'humidité du sol (écoulement 1-D vertical en zone
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vadose), ce qui risque ¢galement d'engendrer des erreurs dans les situations ou le transport
latéral de contaminants dans la zone non saturée est important.

Le modele intégré Hydrogeosphere a été utilisé avec succes pour simuler les transferts
combinés d'eau, de chaleur et de soluté a 1'échelle des bassins versants (e.g., Jones et al., 2008 ;
Brookfield et al., 2009 ; Frei and Fleckenstein, 2014 ; Ala-aho et al., 2015 ; Liggett et al., 2015).
Jones et al (2006) et Liggett et al (2014) s’intéressent a la thématique de séparation
d’hydrogrammes pour déterminer les contributions des eaux souterraines dite « anciennes »
pendant un événement pluvieux par des expériences de tragage. Jones et al (2006) utilisent le
modele Hydrogeosphere avec pour objectif d’analyser de fagon couplée la dynamique du
systeme d'écoulement lors d'un événement orageux, conjointement avec le transport advectif
et/ou dispersif des traceurs conservatifs. Les auteurs étudient également 1I’impact des processus
de mélange hydrodynamique et de dispersion physique sur les variations des concentrations de
traceurs et donc sur les estimations des contributions respectives des eaux nouvelles et
anciennes. Liggett et al (2014) utilisent le méme mod¢le intégré pour comparer les effets de la
dispersion hydrodynamique, a la fois dans le compartiment souterrain et a I’interface surface-
subsurface, sur la contribution des eaux nouvelles et anciennes a 1'écoulement fluvial, a partir
d'une séparation d'hydrogramme basée sur des traceurs. Ce travail montre que les mode¢les
numériques de transfert de solutés a 1'échelle du bassin versant sont trés sensibles a la
représentation de l'interface surface-subsurface et aux échanges dispersifs et exigent par

conséquent un traitement minutieux pour interpréter correctement les expériences de tracage.

Récemment, le modele intégré Hydrogeosphere a été utilisé pour diverses applications
de gestion de I'eau, notamment pour étudier 1'impact : 1- des réseaux de drainage souterrain
(e.g., Frey et al., 2016, De Schepper et al., 2017), 2- des activités d'exploitation d’un barrage
(e.g., Valerio et al., 2010, Brookfield et Gnau, 2016), et 3- des réseaux de distribution d'eau
(e.g., Hwang et al., 2019a, Hwang et al., 2019b). Dans 1'ensemble, ces études ciblent le soutien
a la prise de décision en matiere de gestion qualitative de la ressource en eau a I’aide de modeles
intégrés surface-subsurface. Le drainage souterrain est une technique de gestion bénéfique qui
permet de réduire les charges en éléments nutritifs dans les eaux de surface. Frey et al., 2016
montrent que le modéle HydroGeoSphere a double perméabilité est un outil de gestion du

drainage souterrain, efficace pour identifier les processus qui impactent ses effets sur le débit
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dans des conduites sous drainage contrdlé ou libre. Ils analysent également avec succes le
transport des éléments nutritifs, pendant une période de 36 jours, apres une application d'engrais
liquide sur un sol de loam argileux macroporeux. Cette étude représente explicitement les
¢coulements préférentiels et capture la forte contribution des macropores au débit dans les
réseaux et leur influence sur le comportement des solutés. Ce travail met en évidence 1’impact
des drainages controlé et libre sur les interactions entre les eaux de surface et souterraines et

sur les concentrations de solutés dérivés des pratiques en surface dans les effluents urbains.

1.4. La modélisation hydrologique intégrée dite « a dimension réduite »

La modélisation hydrologique intégrée s'est beaucoup développée au cours de ces
derniéres années. Par conséquent, plusieurs mod¢les hydrologiques intégrés sont aujourd'hui
performants et capables de décrire certains phénoménes qui étaient difficiles a quantifier par
les méthodes classiques. Cependant, il reste encore de nombreux défis a relever, notamment les
problémes méthodologiques li€s, entre autres, au temps de calcul, a la paramétrisation et a la
résolution numérique.

Des premieres approches alternatives ont été proposés pour réduire 1'effort de calcul
requis pour résoudre de I’équation de Richards 3-D. La notion de modélisation dite a dimension
réduite consiste a réduire la dimensionnalité du probléme afin de diminuer le nombre de
parametres et le colt de calcul. De fait, la réduction de dimensionnalité existe de longue date
puisqu’elle est présente dans les équations proposées par les précurseurs Dupuit et Forcheimer
ou encore Boussinesq (e.g., Boussinesq, 1877 ; Brutsaert, 1994). Ces premiers travaux ne
prennent pas en compte les formes tridimensionnelles des systeémes naturels ainsi que
I’ensemble des processus hydrologiques, en particulier dans la zone non saturée, ce qui les rend
peu efficaces pour des applications réelles (e.g. Sloan, 2000 ; Troch et al., 2003).

Depuis, plusieurs modeles hydrologiques a dimension réduite ont été¢ développés dans
'optique d'établir le meilleur compromis entre simplicité, physique majoritairement préservée
et efficacité. Duffy (1996) congoit un modéle dynamique en seulement deux variables d'état,
fondé sur l'intégration directe de 1'équation de conservation locale par rapport aux volumes
partiels occupés par la quantité d'eau retenue dans la zone non saturée et saturée. Sloan (2000)

prouve que les fonctions stockage-débit a valeur unique décrivant 1'écoulement souterrain sont
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souvent incapables de représenter la dynamique réelle d'un bassin hydrographique. Il propose
donc une fonction alternative dérivée d'une résolution de 1'équation d'écoulement saturé a une
dimension. Il démontre que le probléme bidimensionnel d’écoulement souterrain puisse étre
réduit a un modele conceptuel représenté par I'équation d'écoulement unidimensionnel et valide
son applicabilité sur un bassin fluvial réel. Troch et al. (2003) développent une approche plus
avancée a partir d'une reformulation de 1’équation de Hillslope-Storage Boussinesq (HSB).
L'équation HSB décrit, sur la base de la théorie de Dupuit, la réponse d’un bassin versant a
partir d'une représentation explicite de sa géométrie réelle par une seule équation
monodimensionnelle. Le comportement du mod¢le a été étudié€ pour différents types de pentes
(uniformes, convergentes et divergentes) avec des caractéristiques du sol identiques et
uniformes. Hilbert et al. (2007) améliorent 1’approche HSB en la couplant a une équation de
Richards 1-D, dans le but de mieux décrire les flux d’eau verticaux dans la zone non saturée.
Hazenberg et al. (2015) proposent une approche qui couple 1’équation de Richards
monodimensionnelle verticale pour I’écoulement en zone non saturée avec 1I’équation HSB pour
la zone saturée et les équations d'onde diffusive pour I'écoulement de surface, au lieu de
résoudre l'équation de Richards 3-D compléte. L’idée reste d’incorporer les processus
hydrologiques a 1'échelle des versants dans des modeles numériques de la surface terrestre
(Land Surface Models — LSMs) destinés aux modéles du systéme terrestre (Earth System
Models — ESMs). Hazenberg et al. (2016) testent le modele réduit développé h3D a l'aide
d'observations issues de deux versants différents (LEO et miniLEO) situés aux environs de
Tucson - Arizona aux Etats-Unis et confirment sa capacité de simuler correctement le
comportement hydrologique des versants. Kong et al. (2016) améliorent davantage le modele
HSB en tenant compte a la fois des flux verticaux et latéraux en milieu non saturé. Broda et al.
(2012) proposent un autre modele réduit capable de simuler un écoulement combiné d'eaux
souterraines peu profondes et profondes pour prendre en considération l'interaction entre les
aquiferes de surface et les aquiferes profonds. Ce modéle se base sur 1’équation HSB pour
représenter 1'écoulement des eaux souterraines peu profondes et un modele d'élément analytique
(AE) pour décrire I'écoulement des eaux souterraines profondes.

Les travaux récents de Pan et al. (2015) et Jeannot et al. (2018) ont permis de développer
le modele hydrologique intégré a dimension réduite NIHM (Normally Integrated Hydrological

Model) qui propose une nouvelle approche de réduction de dimensionnalité. Le modele repose
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sur I’intégration des écoulements souterrains 3-D selon une direction perpendiculaire au
substratum en un formalisme 2-D, sous I’hypothése d’un équilibre hydrostatique instantané le
long de la direction normale. Cette approche permet de réduire le nombre de paramétres a
renseigner et de diminuer le cofit de calcul par rapport aux modé¢les tridimensionnels. NIHM
couple un modele d’écoulement souterrain réduit en 2-D a un flux de ruissellement en chenaux
1-D et un flux de ruissellement de surface 2-D (Pan et al., 2015 ; Weill et al., 2017 ; Jeannot et
al., 2018, 2019). Le modele NIHM a été appliqué avec succes a I’analyse des écoulements de
surface et de nappes peu profondes sur le bassin versant du Strengbach et sur I’ile du
Rohrshollen (Jeannot et al., 2019, Weill et al., 2019).

Ainsi que mentionné précédemment, peu de modeles intégrés introduisent les processus
de transport dans leurs fonctionnalités. De surcroit, ces modeles simulant le transport sont
généralement trés complexes, coliteux et posent de nombreux problémes. A ce jour, les travaux
qui proposent des modeles a dimension réduite incluant les processus de transport des solutés
sont encore assez rares. Les modéles réduits, cités dans la littérature et traitant du transfert de
polluants, sont généralement basés sur la méthode de décomposition orthogonale aux valeurs
propres (POD : proper orthogonal decomposition). Cette approche a été introduite par Sirovich
en 1987. Néanmoins, certaines non-linéarités associées a de nombreux systemes d'eaux
souterraines peuvent affecter 1'exactitude de ce type de modele. Les modeles intégrés a
dimension réduite ont trés peu évolué vers une description des processus du transfert de solutés,

et ce constat sert de point de départ a ce travail de thése.

1.5. Objectifs du projet de thése

En réponse au besoin émergent de développer des modeles intégrés de transfert de
solutés moins cotliteux et performants, I’objectif général de cette thése est d’incorporer des
processus de transport dans le modéle hydrologique intégré NIHM en tenant compte des
interactions a I’interface surface-subsurface. L’ implémentation numérique de la simulation du
transport, s’inspire d’un modele éprouvé et avancé sur ses techniques numériques, a savoir :
TRACES (Transport RéActif de Contaminants dans les Eaux Souterraines) (Hoteit et Ackerer,
2004). L'évaluation de I’intégration d’un module transport dans NIHM sera conduite par

comparaison sur divers scénarios eux-meémes calculés pour I’écoulement et le transport en 3-D
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avec TRACES dans sa version appropriée (résolution d’une équation de Richards 3-D pour
I'écoulement dans les zones saturée et non saturée de la sub-surface et une équation d'advection-
dispersion 3-D pour le transport de solutés). La résolution du transport dans NIHM associé au
ruisselement diffus 2-D de surface et au routage 1-D du réseau de drainage, n’est pas
véritablement abordé¢, attendu que NIHM ne souffre pas vraiment de perte de dimensionnalité
comparé a des modeles plus complexes.

L’approche sera menée dans un premier temps sur des cas tests synthétiques ne
comportant que le milieu souterrain pour bien évaluer I’impact de I’intégration des écoulements
souterrains 3-D en un formalisme 2-D sur les simulations du transport. En effet, I’intégration
des paramétres du modele a dimension réduite sous-estime la conduction latérale de la zone
non saturée, qui joue un role important dans le transport de solutés. Toutefois, les faibles écarts
entre les simulations d'écoulement réalisées avec le modele NIHM et celles d’un modele
complet 3-D augurent d’une représentation moyenne correcte (mais non optimale en valeurs
locales) des processus de transferts dans les domaines souterrains. Le but est donc de tester le
module du transport en milieu souterrain du modéle NIHM dans des conditions de saturation et
d’hétérogénéité variables, en réalisant des inter-comparaisons avec les résultats produits avec
une approche compléte 3-D. Une seconde phase, toujours sur des cas synthétiques, évaluera
I’impact I’approche a dimension réduite couplée surface-subsurface sur la modélisation des
processus du transport. Enfin, la derniére phase de la thése consistera a décrire le transport de

solutés en appliquant le modéle NIHM sur des données réelles issues de 1’Ile du Rohrschollen.
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Chapitre 2 : Matériels et méthodes

Ce travail de these s’inscrit dans la problématique générale de développement d’un
modele hydrologique intégré a dimension réduite capable de décrire les processus de transport
de solutés en intégrant les interactions entre surface et milieu souterrain. L’objectif de cette
partie est de présenter les outils de modélisation et les stratégies utilisés pour le développement
d'un tel modéle. Ce chapitre décrit le formalisme mathématique, les méthodes de résolution
numériques et s'attarde sur les différentes étapes de construction du modele de transport NIHM-
T en détaillant d'abord le compartiment souterrain puis celui de surface. Enfin, les méthodes

du couplage surface-subsurface pour le transfert de solutés sont abordées.

2.1. Outils de modélisation

2.1.1. Le modéle d’écoulement NIHM

Le mod¢le hydrologique NIHM (Normally Integrated Hydrological Model ; Pan et al.,
2015 ; Weill et al., 2017 ; Jeannot et al., 2018, 2019) couple un modele souterrain a dimension
réduite 2-D a un écoulement de surface 2-D et & un écoulement en chenaux 1-D. Il s'est avéré
efficace pour reproduire les réponses hydrologiques de divers systémes complexes (Jeannot et
al., 2018, 2019).

Ce travail de these s’intéresse a la description des processus d’écoulement et de transport
de solutés dans les deux compartiments du modele hydrologique NIHM : la partie souterraine
a dimension réduite et la partie de ruissellement de surface 2-D, en prenant en compte les
interactions entre ces compartiments. L’objectif principal est de développer un modéle de
transport a dimension réduite couplé surface-subsurface, sachant que le compartiment des

écoulements en chenaux 1-D dans NIHM ne sera pas exploité par la suite.

2.1.1.1. Modeéle souterrain a dimension réduite

Les écoulements en milieu poreux variablement saturé sont décrits par 1’équation de
Richards (1931), qui combine I’équation de conservation de la masse (Equation (2.1)) et la loi

de Darcy-Buckingham (Equation (2.2)) (Freeze, 1971 ; Narasimhan, 2004, 2006) :
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00 6 oh
—+Ss——+Vq= 2.1
Py S¢az q=/ (2.1)

q=-K.Vi (2.2)

h[L] est la charge hydraulique, 6 [-] la teneur en eau, Ss [L™'] le coefficient d’emmagasinement
spécifique, q le vecteur vitesse (LT™), ¢ [—] la porosité, K[LT™'] le tenseur de conductivité
hydraulique et / [T"'] un terme puits-source.

L'équation de base du compartiment souterrain a dimension réduite de NIHM est dérivée
de l'intégration de 1'équation de Richards 3-D sous sa forme « mixte », sur la direction z
perpendiculaire au substratum (Figure 2.1). Les limites d'intégration sont les coordonnées du

niveau du substratum de la nappe et de la cote topographique dans la direction z normale au

substratum:
z, 20 zg oh zZ Z
J;EdZJrZ[(SS S, (H)Ejdz+ J; V.(—K(@)Vh)dz = II q,dz (2.3)
a a a ay

. 0 :
S,, [-] est la saturation en eau (S, =— ) et ¢, [T'] un terme puits-source.

¢
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Figure 2.1 : Formalisme adopté pour la réduction de dimensionnalité dans le compartiment

souterrain de NHIM. z,, z , et z sont les coordonnées dans la direction z normale au

substratum de la nappe, du niveau du substratum, du niveau de nappe, et de la cote

topographique. z',, z' , et z' sont les coordonnées dans la direction z' verticale, du niveau

du substratum, du niveau de nappe, et de la cote topographique (Jeannot et al., 20138).

Les fonctions décrivant les relations non linéaires entre la saturation effective, la teneur
en eau et la conductivité hydraulique sont définies a partir du modele de Van Genuchten (Van

Genuchten, 1980).
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Obtenir une réduction de dimensionnalité, via intégration selon z, suppose d’avoir une
variable d’état A, la charge hydraulique, uniforme sur la direction z du substratum jusqu’a la
surface du sol.

oh

%o (2.4)

On calcule alors une seule valeur de charge hydraulique a chaque emplacement (x, y),

conduisant ainsi en une approche réduite en 2-D. Une charge hydraulique uniforme le long de
la normale au substratum de la nappe, correspond a un équilibre hydrostatique local et suppose
un écoulement de sub-surface paralléle au substratum.

En conséquence, la description de 1'écoulement a travers la zone non saturée est
simplifiée. Les précipitations efficaces —i.e. les précipitations moins I’évapotranspiration - sont
considérées comme un flux de recharge faisant directement remonter le niveau de la nappe,
mais faisant néanmoins également varier la teneur en eau du sol. Cette teneur en eau augmente
donc en respectant 1'hypothése de 1'équilibre hydrostatique instantané le long de z et les
relations établies entre la pression (capillaire) et la saturation en eau. Les fronts d'infiltration et
le stockage d'eau dans la zone non saturée ne sont pas décrits a la maniére dont le ferait une
approche tridimensionnelle basée sur I'équation de Richards.

On applique ensuite la régle de Leibnitz au terme «, dans I’équation (2.3). La regle de
Leibnitz, ou comme on l'appelle parfois la régle de dérivation sous le signe d'intégration, permet

de reformuler la dérivée d'une intégrale (ou I'intégrale d’une dérivée) dont les bornes sont

fonction de la variable de différentiation :

b(x) 8f(x,z) ~ P b(x) % .
(j) S (j | F (6,202 = f (b () 2+ (a0 2

(2.5)
Le terme a, s’écrit ainsi :

%

! (2.6)

00 07 Oz
“dz=—|0dz—0(z,,t)—=+0(z,,t
Z{atzﬁtj 2= 0(z,,0)—=+0(z,.1)

z

Puisqu’on suppose que Daltitude du substratum et de la cote topographique ne

dépendent pas du temps :
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N

0 s
— A= j 0dz 2.7)

N

Xe,
b

En raison de I’hypothése d’équilibre hydrostatique instantané le long de z, le terme a,

peut s’écrire :

Zs

| (Ss s, («9)%}12: %ZS (855, (6))d= 2.8)

Zp

Puis, on fractionne les termes des équations (2.7) et (2.8) en introduisant la coordonnée

du niveau de nappe dans la direction z qu’on note z  [L] (Figure 2.1). On obtient :

I%Zz%]:@dz+§19dz (2.9)
N

On notera que seul le terme b; d’accumulation persiste dans (2.9), puisque la variation

de teneur en eau au cours du temps en zone saturée (entre z, et z,) est nulle.

Zs

j(Ss SW(Q)%jdz:%zw(Ss SW(Q))dz+%T(Ss s, (0))dz (2.10)

Zp Zy

La partie située entre z, et z, correspond a la zone saturée qui se caractérise par une

saturation en eau constante égale a 1. De plus, Ss est continu par morceaux en zone saturée. Il

existe donc une valeur moyenne notée Ss_, tel que :

[ Ssdz=Ss,,(z,~2,) (2.11)

Zp
Ss,, est le coefficient d’emmagasinement spécifique dans la zone saturée moyenné par

rapport a la profondeur. Ainsi :

[ (SSSW(Q)%jdz:%SSM(ZW —zm% [ (555.(6))az 2.12)

Zp Zy

by
La partie située entre z, et z_ correspond a la zone non saturée. Par conséquent, le terme

d’accumulation b, représentant le stockage en zone non saturée dii a la compressibilité du
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milieu, est négligeable par rapport a la variation temporelle de la teneur en eau (terme b, ). En
regroupant les termes de (2.9) et (2.12), on obtient :

IagdZ+I(S s, 9)6}’] z:ﬁfedﬁ@Ss h 2.13)
1% o) a7

A partir de I’équation (2.4), le terme a, se raméne a un probleme 2-D dans les directions

x et y formant une base orthonormée du plan normal a z, vu que 84/dz=0
| V.(-K(0)Vh)dz= [V, .(-K,, (0)V ,h)dz (2.14)
En appliquant la régle de Leibnitz (Equation (2.5)) pour I’opérateur gradient et pour

I’opérateur divergence, on obtient :

j v, 0)V  h)dz =
: (2.15)
Vo[ K, (0)V, hdz =V (z).(-K,, (2,)V 4 (z,))+V,,(z,).(-K, (2,) Y, A(z,))

Zp

Attendu que 1’équation (2.15) va ensuite étre calculée a 1’échelle locale d’un élément
d’un modéle distribué, z est la normale locale au substratum de 1’élément. A cette échelle,
considérant que z; et z; varient peu a I’échelle de 1’¢lément, leurs gradients sont négligeables. /4

ne dépendant pas de z, (2.15) peut s’écrire :

zfv.(—K( 0)Vh)dz = [j K, }v h (2.16)

On fractionne ensuite le terme ¢ en introduisant z,. K est une fonction continue par
morceaux en zone saturée (entre z et z ) et ne dépend pas de la teneur en eau. Le terme ¢ peut

donc s’écrire :

]—ny (0)dz=K_,(z,—z,)+ j K, (0(z))dz (2.17)

Zp

K, est le tenseur de conductivité hydraulique saturée moyenné par rapport a la

sat

profondeur.
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Finalement (2.3) se réécrit :

00 —oh —
—+S— +V.(-TVh)= 2.18
5 (-Tvh)=0, (2.18)

avec: 0= Tﬁ(z)dz, S=S8s_h, T:Kmth+]iny (6(2))dz et O, :qudz.

Zp

Les termes 6 et T sont définis mathématiquement par des intégrales. Ces intégrales, en
cas d’hétérogénéité¢ de milieu, sont simplement calculées a 1'aide de la méthode d'intégration
numérique des rectangles, en prenant soin d’avoir un pas d’intégration plus fin que la taille
caractéristique « verticale » de I’hétérogénéité. Contrairement aux modeles 2-D plus simples
(visant principalement a simuler le comportement de la zone saturée dans le cas d’un
¢coulement quasi horizontal, soit sous I'hypothése de Dupuit), NIHM traite a la fois les zones
saturées et non saturées de la subsurface dans un seul compartiment a dimension réduite.

Enfin, s’agissant de traiter des conditions limites standard d’un probléme d’écoulement
soit encore une condition de Dirichlet — charge imposée —, ou de Neumann — gradient de charge
normal a la limite imposé — les intégrations simplifiées de Leibnitz s’appliquent et renvoient

des termes 2-D compatibles avec la résolution de (2.18).

2.1.1.2. Le modé¢le de ruissellement de surface 2-D

Le ruissellement de surface est défini comme un sous-systéme d’écoulement a surface
libre au-dessus du niveau topographique d’une lame d'eau d’épaisseur variable. Dans certaines
circonstances, le ruisselement de surface peut constituer un processus important de la
dynamique hydrologique des bassins versants. Le ruissellement de surface 2-D est
généralement décrit par un modéle mathématique basé sur les équations de Saint-Venant,
introduites par l'ingénieur francais Adhémar Barré de Saint- a la fin du XIXe siccle (Strelkoff,
1969). Elles sont obtenues a partir d’une intégration des équations de Navier-Stokes sur toute
I’épaisseur de la lame d’eau, sous l'hypothése d’équilibre hydrostatique le long de cette

épaisseur (e.g., Herouin, 1991 ; Zhang, 1992). Les vitesses sont donc substituées par leur
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valeur moyenne sur la verticale. La version compléte et non simplifiée des équations de Saint-

Venant est connue sous le nom de modele d'onde dynamique.

oh, , duh) Owh) _

Y 2.19
ot Ox oy 2P —
2 0 h '
a(uxhs) + ﬁ(urhs‘) + (uxuy S) —_ ghv M + Sﬁc (2.20)
ot ox oy ‘ ox '
o(u h 0 h o(u’h '
(u,h,) + (b)) " (u;h)) ——gh oh, +2,) +5, (2.21)
ot ox oy dy g

h, [L] est I’épaisseur de la lame d’eau de surface, z, [L] est la cote topographique (le fond de
la lame d’eau libre) par rapport a un repére fixe, u, et u, [LT'] sont les composantes de la
vitesse suivant les directions x et ¥, Y,, [LT'] est un terme puits-source, g [LT?] est la
valeur scalaire de I’accéleration de pesanteur, s, et s, [-] sont les pentes de la topographie

dans les directions x et y .

Les modeles simplifiés permettent d'alléger la discrétisation du domaine de calcul. Par
ordre croissant de simplification, les deux équations de substitution les plus utilisées sont :1-
I’équation d’onde diffusive (Cunge et al., 1980) qui néglige les termes d'accélération locale et
convective dans 1'équation de la quantit¢ de mouvement, et 2- I’équation d’onde cinématique
(Wooding, 1965) qui ne prend pas en compte le terme de force de pression. Les solutions
simplifiées offrent de bonnes approximations de la solution des équations complétes de Saint-
Venant soit pour des systémes a faible pente et I'usage de I’onde diffusive), soit de forte pentes
et I’usage de I’onde cinématique.

Le modele physique d’écoulement de surface 2-D dans NIHM repose sur la
simplification des équations de Saint Venant en ondes diffusives (Abbott, 1979 ; Equation
(2.19) ; Equation (2.20) ; Equation (2.21)) proposée par Di Giammarco (1996), négligeant par
conséquent les effets inertiels dans les écoulements. En pratique, cela se traduit par une non
prise en compte des variations de vitesse d'écoulement qui se manifestent sur de courtes

périodes (inférieures a 10 secondes) et/ou sur des distances inférieures au metre. La relation
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entre hauteur d’eau, vitesse et autres variables d’écoulement est estimée par la formule
empirique de Manning. Spécifiquement pour les écoulement de surface, on redéfinit un axe z
normal a la topographie (qui n’est pas forcément parallele au substratum de la nappe, donc la

référence z change entre surface et sub-surface), et des axes x et y , orthogonaux a z et formant

une base orthonormée.

L'équation de base du mod¢le de ruissellement de surface 2-D qui en résulte s’écrit :

oh, ,
a_l;_vx,y (KZD'Vx,y (hs +Zs )):YZD (222)
avec .

Kx 0 h5/3 h§/3
K2D= ,KX:%,KyZﬁ

O Ky Nx B(hs’zs) Ny B(hsﬁzs)

, 2 . 2 1/4
[a(hs +z5>j [M +z5>j
. ox oy

B(hx’zs) = N:: + N;;

N, et N, [L3T] sont les coefficients de rugosité de Manning dans les directions x et y .

2.1.1.3. Couplage surface-subsurface des écoulements d’eau
Dans le modele NIHM, le couplage entre les deux domaines est calculé par un terme de
flux d'échange du premier ordre, proportionnel a la différence de pression entre les deux

compartiments (e.g., Therrien et al., 2005).

(h,+z,)=h .

Qech = Kint l—kr S1 h > Zc (223)
(h+2)-z. |

Qech = Kint l—kr S1 h < Zc (224)

e

5 2(1=hy /hy, )
avec: k. = min[[ s ] ;1]
hbs

Une couche d’interface est supposée présente entre les domaines de surface et souterrain

et se caractérise par une conductivité hydraulique K, [L.T'] et une épaisseur /, [L]. On
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rappelle que h est la charge hydraulique dans le systéme de subsurface et /4, + z, le potentiel de
la lame d’eau libre en surface. z, [L] est 1'élévation du fond de la couche d’interface, &, [-] est
une variable dépendante de /2, comprise entre O et 1. /4, [L] est la hauteur totale d’obstruction,

composée de la hauteur de stockage dans les micro-dépressions du relief, qui doit étre comblée
avant que 1'écoulement de surface ne se produise. Elle participe a « I'exclusion de stockage »
par obstruction, qui réduit la surface disponible pour 1'écoulement et pour le stockage de I'eau
a cause de la présence de la végétation et des structures de surface (Therrien et al., 2009).

Le terme de couplage est explicitement intégré dans les équations gouvernantes des
deux compartiments surface et subsurface, sous la forme d’un terme puits-source. Lorsque le
potentiel de la lame d’eau libre est supérieur a la hauteur de la nappe, des échanges se produisent
de la lame d’eau libre vers le domaine d'écoulement souterrain sous forme d'infiltrations.
Inversement, lorsque le potentiel de la lame d’eau libre est inférieur a la hauteur de la nappe,
l'eau souterraine s'exfiltre et alimente I'eau de surface. Les mémes relations d’échange régiraient

les interactions entre le systéme souterrain et le drainage routé par les rivicres.

2.1.1.4. Discrétisation et résolution numérique

Les équations (2.18) et (2.22) sont les équations de base décrivant les écoulements
souterrains et de surface dans le modéle NIHM. Ces équations sont non linéaires et ne peuvent
étre résolues qu'a I'aide de méthodes numériques, en particulier pour des domaines de taille
finie a4 conditions limites variables et en présence d’hétérogénéité de milieu. Les équations
(2.18) et (2.22) sont résolues sur un maillage triangulaire et sont discrétisées dans 1’espace 2-D
par la méthode des €léments finis de Crouzeix-Raviart (EFCR) (Crouzeix et Raviart, 1973), et
dans le temps avec un schéma implicite. Les équations sont linéarisées par un schéma itératif
de Newton-Raphson caractéris¢ par une convergence quadratique (Lehmann and Ackerer,
1998).

La résolution du probléme de ruissellement de surface dans NIHM peut engendrer des
¢paisseurs de lame d’eau négatives a 1’origine de difficultés dans la convergence des calculs.
Ce probléme est li¢ a 1’utilisation et a la mise en forme de 1’équation non linéaire d’onde

diffusive qui ne contraint pas 1’épaisseur de la lame d’eau a rester positive ou nulle, puisque

c’est le potentiel 4, +z, qui controle le calcul. Le probléme est donc fréquemment rencontré a
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I’interface entre zones en eau et zones qui s’asseéchent et nécessite des corrections afin de
maintenir des épaisseurs de lame d’eau a minima nulles. A chaque pas de temps, NIHM vérifie
le signe des épaisseurs au centre des facettes et la valeur nulle est attribuée a chaque hauteur
négative détectée. Sur le voisinage des facettes traitées, le bilan de masse est conservé en
diminuant les valeurs des hauteurs d'eau positives des facettes adjacentes.

Dans le modele NIHM, les systémes d'écoulement de surface et souterrain sont résolus
simultanément et de maniére couplée. Au lieu de mettre en ceuvre la technique de résolution
itérative couramment appliquée, la méthode réalisée est basée sur I'idée de résoudre les deux

systemes de maniere simultanée au sein d'une seule matrice globale par le solveur UMFPACK.

2.1.2. Le modeéle TRACES

Le modele TRACES servira de référence pour les calculs d’écoulement et transport dans
le compartiment souterrain, comparés aux résultats de NIHM. A noter également que le module
de transport NIHM-T, transport 2-D de soluté¢ dans les compartiments de subsurface et le
ruissellement diffus de surface de NIHM, s’appuie pleinement sur la résolution 2-D du transport
implémentée dans TRACES.

TRACES (Transport RéActif de Contaminants dans les Eaux Souterraines) est un
modele de simulation d'écoulement et de transport en milieu poreux qui gere le calcul en régime
transitoire ou stationnaire sur des domaines 2-D ou 3-D. TRACES (Hoteit et Ackerer, 2004) se
base sur I'équation de Richards pour I'écoulement dans les zones saturée et non saturée et sur
l'équation d'advection-dispersion pour le transport de soluté. Cette partie couvre les aspects
mathématiques et numériques du modele TRACES. Les modeles mathématiques pour
I'écoulement et le transport seront d'abords décrits. Ensuite, les méthodes de résolution

numérique seront expliquées avant de présenter la structure générale du modele.

2.1.2.1. Le modéle d’écoulement

Le modele d’écoulement en milieu poreux variablement saturé est décrit par 1’équation
de Richards, présentée dans la section 2.1.1.1. Des relations constitutives sont nécessaires pour

décrire les interdépendances entre la pression, la teneur en eau et la conductivité. Le modéle de
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van Genuchten modifié est utilisé (Vogel et al., 2001 ; Ippisch et al., 2006) et peut se présenter

comme suit :
l n o p<_pa
) *[1+(a|p)j
S =45, (2.25)
1 p2-p,
(-esis0") |
1-(1-(S.S,)"™ .
(S )= A E* — S <S; 526
(S,) = 1=(1=(S)"™) (2.26)
1 S =S,

p, [L] est la pression d’entrée d’air, o [L!] est un paramétre de forme lié a la taille

moyenne des pores, n[-] un paramétre lié a la distribution des tailles de pores, m [-] un
parameétre d'ajustement (m =1-1/n), et L[-] un paramétre lié a la tortuosité (L = 0.5 selon

Mualem). S,[-] est la saturation effective S, =(9—<9,) / (QS —(9,), S [-] est la saturation

effective a la pression d’entrée d’airp, S, = [1+(a pa)”]_m, 0. [-] est la teneur en eau a
saturation, 0, [-] la teneur en eau résiduelle.
Un jeu de 5 parametres (6, ,0, ,n,a , p, ) est donc nécessaire pour chaque zone du

domaine représenté. Il faut noter que le modele modifié de van Genuchten est équivalent au
mod¢le standard pour une valeur de pression d'entrée d'air nulle. D'autres modeles ont été
proposés dans la littérature pour décrire la courbe de rétention d’eau et 1’évolution de la
conductivité¢ hydraulique. Dans TRACES, les modeles Brooks & Corey, Brusaert et Gardner

ou des mode¢les linéaires peuvent également étre sélectionnés.

2.1.2.2. Le modéle de transport des solutés

La description de la migration des contaminants dans les eaux souterraines est
essentielle dans de nombreux domaines de 1'ingénierie ou de I'agriculture. Plusieurs substances

nocives risquent d’atteindre les réservoirs d’eau et menacent la qualité¢ des nappes. Dans un
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milieu poreux, les polluants les plus « simples » se présentent généralement sous forme de
solutés capables de se déplacer ou d’étre adsorbés sur la phase solide du milieu poreux. En
I’absence d’effets de réactions, les principaux mécanismes du cheminement des solutés dans
les sols et les nappes sont I’advection, la diffusion moléculaire et la dispersion mécanique.

L’advection est I’entrailnement des substances dissoutes par le mouvement des fluides
solvants (Goblet et al., 1978). Les vitesses d'advection transportant les polluants dans les
aquiféres sont beaucoup plus lentes qu’en surface, avec une différence d'au moins 4 a 5 ordres
de grandeur. Le transfert des solutés par dispersion résulte de la répartition inégale des vitesses
d'écoulement a travers les pores du sol et se traduit par un effet de mélange et d'étalement des
solutés (Bear, 1979). Le déplacement des polluants dans la zone non saturée est principalement
vertical a cause des mécanismes d’advection et de dispersion et peut étre plus ou moins rapide
en fonction de la perméabilité et de la teneur en eau du milieu.

Le transport de soluté en subsurface dans le modele TRACES est décrit par 1’équation
classique d’advection-dispersion (Kiely, 1997 ; Martin et McCutcheon, 1999 ; Deng, 2002) qui
est une équation aux dérivées partielles décrivant la progression du soluté polluant dans les
milieux souterrains :

@zV.(@DVC—qC)ﬂ]S (2.27)

C [ML"] est la concentration de soluté, @ [-], la teneur en eau (ou la porosité) accessible
au drainage du milieu (elle n’intégre pas 1’eau li¢e, ou I’eau pi¢gée dans des microporosité qui
ne réagissent pas aux effets gravitaires ou de faibles variations de pression). D [L>T!] est le

tenseur de diffusion/dispersion, ¢, [ML>T"!] un terme puits-source.

En pratique, on utilise le coefficient empirique D regroupant les deux mécanismes de
dispersion que sont la diffusion moléculaire et la dispersion mécanique. La diffusion
moléculaire, liée a 'agitation thermique (mouvement Brownien) est générée par la quantité de
mouvement résultante des molécules. En présence d'un gradient de concentration, un transfert
de solutés se produit vers des zones de faibles concentrations (Goblet et al., 1978). A 1'échelle
macroscopique, la diffusion moléculaire d’un soluté¢ dans fluide homogene est définie par la
premicere loi de Fick. La dispersion mécanique, quant-a-elle, est produite par les fluctuations de

la vitesse du fluide dans les pores par rapport a la vitesse moyenne d’écoulement du liquide.
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Ces fluctuations de vitesse effective sont la résultante de vitesses hétérogenes entre le ceeur et
les parois d’un milieu poral et la multiplicité des chemins entre deux points d’un milieu poreux
(de Marsily, 1981).

Le tenseur de diffusion/dispersion (Zheng et Bennett, 2002) est présenté sous la forme

D=D, 1+D, (2.28)

(o, -ocT)ul.uj

Dy, ;= o |uld; + [u]
me =D t

o, [L] est la dispersivité longitudinale, o, [L] est la dispersivité transversale, u [LT™] est le

vecteur vitesse moyenne u =q/6 (q, vitesse de Darcy), I [-] la matrice identité. D, [L2T ]

est le coefficient de diffusion moléculaire effectif en milieu poreux, D, [L*T '] le coefficient de

diffusion moléculaire dans I’eau, et ¢ [-] est le facteur de tortuosité.

La dispersion ne voit, telle qu’écrite plus haut, que la vitesse moyenne du fluide, qui par
contre elle est influencée par les propriétés du fluide. Dans le cas d’un écoulement dont la
vitesse est de 1’ordre du m par jour, (fréquent en milieu poreux, 10 ms™), la diffusion
moléculaire est tres largement négligeable devant la dispersion mécanique (Bear et Verruijt,
1987).

La dispersivité, comme la conductivit¢ hydraulique, est en théorie une propriété
intrinséque du milieu poreux. Néanmoins elle est fortement dépendante du facteur de 1’échelle
investie et de distribution des hétérogénéités de milieu a 1’échelle considérée (Gelhar et al.
1979). L’estimation des valeurs de la dispersivité s’avere difficile et a donné lieu a de
nombreuses ¢tudes sur le terrain par tragages et essais de pompages et de modélisations
statistiques ou déterministes (Freeze et Cherry 1979, Neuman et al. 1987).

La résolution de I’équation de transport exige la définition d’un domaine accompagné
de ses conditions initiales et aux limites. Les conditions aux limites et presque tous les
parametres peuvent varier dans l'espace. Les conditions aux limites, les termes puits-sources et
les propriétés du fluide et du milieu sont imposées par l'utilisateur et peuvent varier avec le

temps sur des intervalles indépendants du pas de temps utilisé pour le calcul du transport.
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Les conditions aux limites sont définies sur les arétes/faces et toutes les arétes/faces
ayant le méme type et les mémes valeurs sont regroupées dans une méme zone. De nombreux
types de conditions aux limites peuvent étre utilisés. Les conditions aux limites possibles dans
TRACES sont de :

- Type de Dirichlet : C(x,7) = C, (x,t) ;xeT",

- Type de Neumann : —(6DVC(x,t)).n = g, (X,?) ;xel,
. ) oC
- Type Mixte, ou de Robin : A(t)@—(x,t) +B(1)C(x,t) = f(x,1) ;xel,
n

r,,r',,I, étant les limites du domaine de type Dirichlet, Neumann et Robin, respectivement.

2.1.2.3. Résolution numérique

L’équation d’advection-dispersion est difficile a résoudre, surtout qu'elle peut étre de
type parabolique (dispersion dominante), hyperbolique (advection dominante) ou plus rarement
elliptique (transport stationnaire). Cette équation n'admet pas de solution analytique, hormis
quelques cas simples qui souvent ne représentent pas les systemes complexes. Le recours aux
méthodes de résolution numérique s'avere ainsi indispensable.

L’équation d’advection-dispersion dans TRACES est résolue sur un maillage
triangulaire ou quadrangulaire dans le cas bidimensionnel, et sur des mailles sous forme de
tétracdres, prismes ou hexaedres dans le cas d’un probléme en 3-D. Les méthodes numériques
utilisées sont les €léments finis mixtes et discontinus. Ces méthodes garantissent un bilan de
masse local exact et sont capables de gérer les discontinuités des parameétres entre les éléments
adjacents. Le modéle mathématique qui décrit I’écoulement dans le milieu poreux est résolu
par la méthode des ¢léments finis hybrides mixtes. L’équation de transport est divisée en deux
parties — une advective, ’autre dispersive. Les résolutions numériques de chaque partie se font
séparément avec des techniques numériques adaptées. La partie dispersive est résolue par la
méthode des €léments finis hybrides mixtes en utilisant un schéma implicite en temps. Le terme
advectif est de type hyperbolique, résolu par la méthode des éléments finis discontinus. La
méthode des éléments finis de Galerkin discontinus est capable de résoudre la partie advective
sans oscillations et avec une diffusion numérique tres limitée. Ces deux méthodes de résolution

numérique seront détaillées dans la section 2.2.2.2 pour I’équation de transport intégré de
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NIHM-T. La discrétisation temporelle est basée sur la méthode de Runge-Kutta explicite
simplifiée d'ordre 2. Cette méthode explicite peut générer des problémes de comportement
oscillatoire et/ou diffusion numérique, en particulier dans les régions ou la convection est
dominante. Ces phénomenes indésirables peuvent étre évités ou limités en sélectionnant des
discrétisations spatiales et temporelles appropri€es, grace a des contraintes associées a deux
nombres adimensionnels : les nombres de Peclet et de Courant.

Le nombre de Peclet (P,) est le ratio des termes de transport par convection et par

dispersion ici rapporté a la taille caractéristique d’une maille du modele :
u
P =Ax— (2.29)
D
pm
avec: Ax [L] la taille d’une maille, « [LT"'] la vitesse de ’écoulement.

Le nombre de Peclet peut étre calculé a la fois dans les directions longitudinales et
transversales lorsque les valeurs de dispersion et de vitesses d’écoulement changent pour
chacun des axes. Pour obtenir des résultats numériques acceptables, la résolution spatiale doit
étre relativement fine pour maintenir un nombre de Peclet bas ne dépassant pas 5 et limiter ainsi
la dispersion numérique du terme convectif.

Le deuxiéme nombre sans dimension, le nombre de Courant (C, ) est étroitement associé

a la discrétisation temporelle. Afin d'obtenir des solutions stables sans oscillation, la condition
de convergence de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL) exige que le nombre de Courant doive
rester inférieur a un :

At
C =u—=<l (2.30)
Ax

avec: At[T] et Ax[L] les discrétisations dans le temps et dans 1’espace respectivement.

2.2. Construction du modéle de transport intégré a dimension réduite couplé

surface-subsurface

Cette section présente les méthodes d'implémentation des processus de transport dans
le modéle hydrologique intégré NIHM et les étapes de développement d'une nouvelle version
NIHM-T capable de décrire les écoulements de I'eau et le transport des solutés, en se basant sur

une approche a dimension réduite couplée surface-subsurface.
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2.2.1. Les étapes de la construction du modéle de transport non réactif NIHM-T

Le modele NIHM a été déja évalué et appliqué a des hydrosystémes réels pour décrire
les écoulements d'eau (e.g., Jeannot et al., 2018, 2019). Il a prouvé sa capacité de capturer les
réponses hydrologiques diverses et de réduire considérablement le cout de calcul, méme a partir
de systémes complexes sans pour autant aborder le transfert de masse. La pertinence d'une
approche a dimension réduite pour la modélisation du transport n'est pas encore prouvée,
d’autant que la réduction de la dimensionnalit¢ du probléme risque de biaiser les champs de
vitesse nécessaires a la résolution des phénomenes de transfert de masse en solution.

Le modele TRACES s'est révélé assez robuste pour calculer le transport de soluté en
subsurface. Cependant, il est couteux en termes de temps calcul, en particulier pour les systémes
tridimensionnels. Par ailleurs, il ne permet pas de simuler le transport de soluté en surface ni de
prendre en compte les interactions entre processus de surface et de subsurface.

La construction du modele NIHM-T consiste a coupler le modéle NIHM et un module
de transport de soluté¢ 2-D pleinement hérit¢é de TRACES, le tout de maniére non intrusive,
chacun des codes « écoulement » et « transport » étant suffisamment complexes. Autre intérét,
la possibilité d’utiliser des maillages différents entre écoulement et transport, en fonction des
spécificités numériques de chaque résolution. Enfin pour des problémes de transport de soluté
ou les concentrations n’influent pas sur I’écoulement (au plus simple pas d’effet de contrastes
densitaires), le transport n’a besoin que des champs de vitesses. En découplant partiellement
écoulement et transport dans deux résolutions indépendantes, on peut filtrer les champs de
vitesse pass€s au transport. Le fait est d’autant plus intéressant que ces champs sont souvent
calculés a pas de temps courts imposé€s par la résolution de 1’écoulement (non-linéaire), alors
que les vitesses effectives varient peu. L’implémentation « transport » de TRACES 2-D
constitue la base pour la mise en place des modules de transfert de soluté en subsurface a
dimension réduite puis en surface. Ensuite, les échanges entre les deux compartiments y seront
¢galement implémentés. Les parties subsurface et surface du modéle NIHM-T seront évaluées
et validées séparément avant d'appliquer la version finale intégrée sur des cas synthétiques et

réel (voir Chapitre 3 et Chapitre 4 ).
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2.2.2. Modéle de transport de solutés en subsurface a dimension réduite

2.2.2.1. Equations de base du modéle de transport

Le modele souterrain de transport de soluté a dimension réduite est établi a partir d'une
approche de réduction similaire a celle présentée précédemment pour le modele d'écoulement
souterrain dans NIHM, en l'appliquant cette fois a 1'équation classique d'advection-dispersion
(Equation (2.27)).

La réduction de la dimensionnalité du probléme de transport s'effectue en intégrant
'équation (2.27) le long d'une direction normale a la base de I'aquifére, dans un systéme de

coordonnées eulérien local défini par les directions notées (x, y) dans le plan du substratum et
z direction normale au substratum. Les bornes d'intégration correspondent aux coordonnées
du substratum et de la surface topographique dans la direction z :
o(ec r
j (a )dz = jv envc)dz+jv —qc)dz+jq dz (2.31)
On suppose que le domaine est peu déformable et que les bornes d'intégration z, et z,

ne varient pas dans le temps. En appliquant la régle de Leibnitz au terme de gauche de 1’équation
(2.31), on obtient :

Z,

Go(e
j & I(GC)dz 0(t,2,)C(t,z,) ( )+9(¢ 2,)C(t2) (t - j 0C)dz (2.32)

z z

b b IJ

On suppose ¢également que 1’épaisseur de 1’aquifére varie peu sur la taille d’un ou de
quelques ¢léments du domaine. Ainsi, les limites d'intégration zs et z, sont de gradient local
négligeable. En appliquant la régle de Leibnitz aux termes d’espace de 1’équation (2.31) et

annulant les gradients de z; et zp, I’équation (2.31) se réécrit :

% j (6C): = V. j (6DVC)=+ V. j (~qC)=+ 0, (233)

O, est l'intégrale locale du terme puits-source le long de la direction z.

Le mod¢le a dimension réduite considere qu’il y a un équilibre hydrostatique instantané
le long de la direction z, qui se traduit par un profil de vitesses parallele au substratum. NIHM

« Ecoulement » en sortie standard, ne produit qu’un flux de Darcy moyen sur la direction z. Il
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aurait ét¢ possible de redistribuer ce flux au prorata des conductivités hydrauliques sur la
verticale et recréer un champ de vitesse 2-D multicouches sans composantes selon z. C’eut été
alors perdre en partie I’intérét de la réduction de dimensionnalité et cette option n’a pas été
retenue. En l'absence de composants d'écoulement le long de la direction z , et pour un flux
moyen de Darcy sur la direction z, le transport de soluté se raméne également a un probléme
bidimensionnel, en manipulant une concentration moyenne et des parametres de transport
uniformes sur z. La concentration moyenne (qui reste notée C ci-dessous), ne dépend donc
pas de z et est ainsi extraite des intégrales sur cette direction normale. On obtient :

%[Ci@(z)dz] =V, [I HD(Z)dZJVX’yC —Vx’y.[C;’iq(z)dz}rQs (2.34)

Zp

avec V,_ les operateurs divergence ou gradient restreints aux directions (x,y) qui

forment une base orthonormée du plan normal a z .

En simplifiant la notation dans I’équation (34) et en introduisant les parametres intégrés,

on obtient :

o(6c)

=v,,.(DV,,C-qC)+0, (2.35)

avec: : E:je(z)dz, q= fq(z)dz, 6D = f@D(z)dz. On notera que le flux moyen q n’a pas

Zb Zp Zp

besoin d’étre calcul, étant par ailleurs fourni par les sorties de NIHM “écoulement”.

2.2.2.2. Résolution numérique de 1'équation d'advection-dispersion en subsurface dans

NIHM-T
L’équation (2.35) peut s'écrire comme :
0

%mvx,y.(cpc @Ww.(q) =vx,y.(%.vx,yc)+gs (2.36)
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Si I’équation d’écoulement est préalablement résolue, le terme d est soit nul, soit
correspond & un terme puits-source (en fluide) qui éventuellement peut porter des
concentrations. Dans ce cas, d s’averera également un terme puit-source du transport s’ajoutant

ou se substituant au terme Q_ de (36). Sans perte de généralité, on peut donc reformuler (2.36)

selon :

X,y

E?ﬂw (C)=V,,(Dv,,C)+0, (2.37)

La résolution de 1'équation d'advection-diffusion intégrée est réalisée a partir du modele
TRACES et se base sur des techniques de time splitting. Comme mentionné dans la section
2.1.2.3, une telle procédure consiste a résoudre d'abord 1'équation d'advection et ensuite
I'équation de diffusion séparément avec des pas de temps différents, afin d'adopter la méthode

numérique la plus adaptée a chaque type d'équation aux dérivées partielles.

a- La méthode des éléments finis de Galerkin discontinus pour 1I'équation d'advection

La méthode des ¢éléments finis de Galerkin discontinus est un schéma discret de haute
résolution pour l'advection qui se caractérise par une précision d'ordre élevé et des solutions
exemptes d'oscillations parasites. Cette méthode a été appliquée aux problémes hyperboliques
monodimensionnels, puis généralisée aux problemes multidimensionnels a 1'aide des limiteurs
de pente dans le contexte des lois de conservation (Cockburn et Shu, 1998). Le phénomeéne
d'advection n'augmente pas la variation de concentration dans le domaine. Par conséquent, la
solution doit diminuer ou maintenir la variation totale (TVD- Total Variation Diminishing) et
des limiteurs de pente peuvent étre utilisés pour éviter les oscillations. Une présentation
détaillée des méthodes TVD et des limiteurs de pente peut étre trouvée dans le livre de Toro

(Riemann Solvers and Numerical Methods for Fluid Dynamics, 1997).

54



On applique la méthode des ¢léments finis de Galerkin discontinus a la partie

hyperbolique de I'équation de transport :

G(C) +ﬁny.(C):0 (2.38)
ot ’
avec: u= g
0

L’équation (2.38) peut se réécrire en :

o(C _ _
Oy, @)ec(v, @) 2.39)

La formulation variationnelle est obtenue en multipliant (2.39) par une fonction test v

et en intégrant sur 1'é¢lément discret 4 d’un maillage du domaine traité:

j @vdﬁ j uCVvdx - i j vCu.nd! = j C(V.a)vdx (2.40)

4 =1 4 4

n est le vecteur unitaire normale sortant de 1’¢lément
On définit le domaine physique €2 discrétisé en éléments triangulaires {4 }. La
méthode de Galerkin discontinue est une méthode de résidus pondérés caractérisée par une

approximation polynomiale a partir des fonctions tests polynomiales. Le principe de la méthode

consiste a résoudre le probléme en utilisant l'espace vectoriel de dimension finie défini par :
V,={ve L (Q):v,, V(4] (2.41)

avec : V' (A4)1'espace d'approximation sur I'élément A .
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Lorsque le schéma explicite est utilis¢, 1'équation est soumise a des contraintes de

stabilité. Le critére de convergence CFL doit étre respecté pour tous les éléments du domaine.

Le nombre CFL est défini pour chaque ¢élément triangulaire 4 comme suit :

el
CFL, =LAt (2.42)

2|4

O/ sont les flux d'eau a travers chaque aréteT, .

Le pas de temps est choisi tel que :

2[4

2 4
e
i=1

At <min
A

(2.43)

b- La méthode d'éléments finis mixtes hybrides pour I'équation de diffusion

L'équation de diffusion est discrétisée avec la méthode des é€léments finis mixtes
hybrides en temps implicite sur des mailles triangulaires qu'on note {4 }. La méthode des
¢léments finis mixtes est localement conservatrice et convient aux domaines hétérogénes méme
avec des coefficients de diffusion anisotropes. Elle peut gérer des maillages irréguliers et permet
de calculer simultanément des approximations de la concentration et du flux dispersif (EIl

Soueidy et al., 2009).

L'équation de diffusion s'écrit :

+V..(q,)=0 (2.44)
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avec: (, = —%.Vx’yC

2.2.2.3. Stratégie de couplage de NIHM et du module transport de TRACES

La mise en ceuvre de l'approche de transport a dimension réduite se base sur un couplage
non intrusif de la version de NIHM détaillée par Jeannot et al. (2018), avec un modele de
transport de soluté en subsurface fondé¢ sur les algorithmes implémentés dans TRACES 2-D.
Un tel couplage exige d'abord la séparation des modules d'écoulement et de transport de
TRACES afin de permettre au modele de transport de fonctionner de fagon autonome. La
création d'une interface utilisateur indépendante pour le modele de transport s'avere également
indispensable pour pouvoir lire les parametres d'entrée qui lui sont relatifs.

Le modele NIHM est utilisé pour résoudre 1'écoulement a dimension réduite et produire
les teneurs en eau intégrées et les champs de vitesses nécessaires pour la résolution de 1'équation
de transport (Equation (2.35)). L'équation de transport souterrain nécessite des valeurs des flux
moyens (vitesse de Darcy intégrés sur une direction perpendiculaire a 1’écoulement) d’eau et
des teneurs en eau issues de la résolution de 1'équation d'écoulement souterrain. Les sorties du
modele d'écoulement sont stockées puis transférées au modele de transport aux instants
correspondants. Pour éviter une éventuelle perte de précision, les deux modeles partagent le
méme maillage triangulaire, en veillant a respecter la convention de numérotation des nceuds
spécifique a chaque modele.

Par défaut, les variables en sortie de NIHM sont enregistrées a chaque pas de temps.
Ces pas de temps peuvent étre tres petits en raison de la non-linéarité de 1'équation d'écoulement
de surface et de la subsurface en contexte non saturé. Pour réduire les besoins de stockage et le
cott de calcul nécessaire pour résoudre le probléme de transport, les résultats de NIHM peuvent
étre conservés a des pas de temps sélectionnés. Un module de filtrage des champs de vitesse a
¢té développé et permet de sauvegarder uniquement une partie des données de sorties
d'écoulement, a partir d'un critére basé sur la variation locale de la vitesse entre les pas de temps.
Si la différence de vitesse entre deux pas de temps successifs au niveau d'un élément du maillage
est supérieure a 1%, les données sur les champs de vitesses et les teneurs en eau sont

enregistrées. Sinon, ces données sont moyennées sur n-/ pas de temps successifs jusqu'a ce que
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la différence des vitesses locales entre les temps ¢, et ¢, soit supérieure a 1% au niveau d'au

moins un ¢lément du maillage.

Dans le mode¢le de transport de solutés, les parameétres temporels (pas de temps initial,
schéma d'approximation en temps et coefficients associés) sont définis par l'utilisateur. Un
module de lecture des données de sorties de NIHM a été développé pour s’assurer une
attribution correcte des variables aux instants correspondants, en adaptant les pas de temps de
facon automatique. Les choix des pas de temps pour tous les cas tests et applications présentés
dans ce travail garantissent le respect du critére de Courant et éviter les oscillations et réduire

la diffusion numérique (Péclet a 1’échelle de la maille élémentaire).

2.2.3. Implémentation du modele de transport de solutés en surface

On s'intéresse dans cette partie aux processus de transfert de solutés en eaux peu
profondes a surface libre. Le transport de solutés représente une source majeure de pollution
dans les eaux de surface. Les contaminants transportés en surface sont les principaux
contributeurs a la détérioration de la qualité de 1'eau (Deng et al., 2005 ; Yang et al., 2016a ;
Yang et al., 2016b). Ces polluants peuvent provenir des pesticides appliqués en surface, des
nutriments et d'autres produits chimiques. La modélisation du transfert de solutés en surface
constitue un outil important pour 1'aide a la prise de décision et a la gestion des problématiques
associées a la pollution des eaux de surface.

Le modele TRACES ne simule pas le transport en surface. Un modele de transport de
solutés en surface a ét¢ implémenté dans le modele NIHM-T a partir d'une démarche de
séparation du module de transport de TRACES et de couplage avec NIHM similaire a celle
présentée pour le module de transport a dimension réduite en subsurface. Une attention
particuliére a été portée a la définition des parametres et des variables dans le modéle de surface.

Le transport des solutés est généralement décrit par 1'équation d'advection-dispersion
(ADE) présentée précédemment. En surface, I'ADE peut étre exprimé comme :

a(hS(:’S)

P V.(hDVCs —hu,Cy)+q, (2.45)
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h,[L] est I’épaisseur de la lame d’eau de surface, u [LT'] représente le vecteur vitesse moyen,
C.[ML?®] est la concentration de soluté en surface, D; [L*T'] le tenseur de
diffusion/dispersion, ¢, [ML>T"'] un terme puits-source.

Pour le transport de solutés en surface, le tenseur de dispersion est généralement
négligeable par rapport aux autres termes (Abbott et Refsgaard, 1996 ; Wallach et al., 2001),

soit encore un transport essentiellement convectif.

2.2.4. Développement du modéle de transport a dimension réduite couplé surface-

subsurface

La modélisation couplée du transport des solutés souléve généralement beaucoup de
difficultés en raison des interactions complexes entre les processus de surface et de subsurface.
Les échanges de solutés entre les compartiments de surface et souterrain se produisent a la fois
par advection et par dispersion (uniquement pour le systéme souterrain si cette méme dispersion
est négligée en surface). Une modélisation tridimensionnelle couplée du transfert de solutés
dépend fortement de la conceptualisation de 1'advection et de la dispersion a l'interface surface-
subsurface et s'appuie généralement sur la représentation des échanges entre la lame ruisselante
et une couche conceptuelle de sol ou sur l'application de conditions aux limites a I’interface qui
assurent la continuité des variables de surface et de subsurface (e.g., Weill et al., 2011). De
telles procédures de couplage s'averent souvent compliquées a mettre en ceuvre et sensibles aux
différents parametres.

Pour réduire la complexité du probléme, le modele de transport NIHM-T propose une
stratégie de couplage bidimensionnelle fondée sur un terme d'échange surface-subsurface
calculé¢ pour chaque élément et capable de combiner les flux d'échange générés par des

mécanismes d'advection et de dispersion :

*
Foeh = OpenC +a,.(C-Cy) (2.46)

avec: Q. [L.T!] est le flux d'échange calculé pour le probléme d'écoulement, C*[ML]

ech
représente soit la concentration de soluté en surface (C, [ML?]) lors de l'infiltration soit sa
concentration en subsurface (C [ML?]) lors de l'exfiltration, o, [L] est la dispersivité de

couplage a travers l'interface surface-subsurface. Elle caractérise les interactions diffusives
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entre les deux compartiments et se décrit comme un parametre utile pour la calibration
(VanderKwaak, 1999). Les conditions atmosphériques ne sont pas prises en considération.
Cette stratégie de couplage sépare les termes advectif et dispersif et offre ainsi une
certaine flexibilité au modele pour gérer les mécanismes d'échange a prendre en compte. En
raison de I'importance de quantifier les effets des échanges diffusifs et d'évaluer le choix de

valeurs appropriées du parametre «,. , le terme dispersif nécessite d'étre examiné plus en détails

en faisant 1'objet d'une étude approfondie et ne sera pas inclus dans les applications présentées
dans les chapitres suivants.

Les interactions de solutés sont donc représentées par des flux d'advection
unidimensionnels en circulant les données des échanges entre les modules de surface et de
subsurface (Figure 2.2). Le transport de soluté est li¢ a la résolution des équations d'écoulement
de surface et de subsurface et dépend fortement des conditions du probléme d'écoulement. Un
programme a été écrit pour créer une interface entre le modéle d'écoulement NIHM et le modele
de transport couplé afin d'améliorer l'efficacité de calcul et d'accéder automatiquement aux
fichiers de sorties de NIHM liés aux écoulements de surface et souterrain et aux flux d'eaux
¢changés. Cette interface permet également de filtrer les données de sorties comme présenté
dans la section 2.2.2.3 et de contourner l'interface utilisateur du modele d'écoulement de
TRACES en interagissant directement avec une série de fichiers de NIHM stockés pour chaque

nceud ou face de calcul. Les effets des concentrations de soluté sur 'écoulement sont négligés.
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Figure 2.2 : Schéma représentant [’algorithme de calcul du modele NIHM-T et la stratégie de

couplage surface-subsurface

A chaque pas de temps ¢, , dés que le probleme d'écoulement couplé est simulé, les

profils de concentration de soluté sont calculés en deux étapes de facon séquentielle en passant
d'abord par le modele de transport de soluté en surface puis par le module souterrain et en
intégrant un tableau de valeurs de concentration C” mises a jour pour le terme d'échange de

solutés (Figure 2.2). Les solutions de concentration a la fin du pas de temps ¢, sont ensuite
utilisées comme conditions initiales pour le pas de temps suivant ¢ ,,. Ce processus est répété

pendant toute la période de simulation fixée par I'utilisateur.

61



Lorsque la lame ruisselante 7, est tres petite, des phénomenes d'instabilités numériques

ont été soulevé. Ce probleme est traité en imposant une épaisseur minimale de lame d’eau de

surface. En présence de précipitations, le choix de la valeur de coupure 4 doit permettre

s, min
d'éviter les problémes d'instabilités numériques sans entrainer une perte significative des effets
d'accumulation en surface. Pour améliorer le bilan de masse, les termes sources sont ensuite
convertis en masse pour préserver des valeurs correctes de masse échangée entre les

compartiments de surface et de subsurface dans le cas de variations des pas de temps Af .

2.3. Bilan sur I’implémentation du module de transport dans le modéle

hydrologique intégré a dimension réduite

Dans ce chapitre, nous avons présenté les outils de modélisation utilisés et/ou
développés dans le cadre de cette thése pour simuler correctement les écoulements d’eau et le
transport de solutés dans un milieu poreux, tout en réduisant la complexité du probléme et le
cout de calcul. Cette partie explicite I'approche réduite étendue aux problémes de transport de
solutés et met en lumicere les différentes étapes de construction du modele de transport intégré
a dimension réduite couplé surface-subsurface aboutissant au développement de la version
NIHM-T. L'implémentation d'un module de transport dans NIHM a posé des défis liés au
couplage de ce modele réduit avec un autre modele de structure différente, a la gestion des
données d'entrée et de sortie et a la préservation de la stabilité numérique. Le tout en s'assurant
de respecter les lois de la physique et la conservation du bilan de masse pour une représentation
correcte des processus étudiés.

Pour apprécier la pertinence du modele NIHM-T, le modele sera évalué¢ dans des
contextes différents. La précision de calcul et l'efficacité des résultats du modele de transport
dans chacun des compartiments seront d'abord examiné dans le Chapitre 3 a travers des cas
tests synthétiques sous différentes conditions hydrodynamiques, afin d'évaluer l'influence de la
réduction de la dimensionnalité sur les simulations de transport de soluté. La version compléte
couplée surface-subsurface du modele NIHM-T sera ensuite appliquée a des cas tests
synthétique et réel présentés dans le Chapitre 4 afin d'évaluer sa capacité a étudier les processus

de transport des solutés et a reproduire les interactions surface-subsurface.
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Chapitre 3 : Evaluation du modéle de subsurface a

dimension réduite

Les premieres simulations réalisées dans Pan et al. (2015) et Jeannot et al. (2018) ont
permis de valider la capacité du modele d'écoulement a dimension réduite NIHM ; notamment
simuler les flux d'eau dans des milieux hétérogénes, et analyser sa sensibilit¢ a différents
parametres, comme, par exemple, I’épaisseur de I’aquifere et la pente du sol. Trés peu de
travaux se sont intéressés a I'évaluation du potentiel des modeles a dimension réduite cherchant
a reproduire les dynamiques de transfert de solutés. Le Chapitre 3 est exclusivement consacré
a l'évaluation de la version NIHM-T dédiée au transport dans le compartiment souterrain et
développée dans ce travail de thése. La version couplée du modéle NIHM-T, transport de

surface et de subsurface, sera examinée ultérieurement au Chapitre 4 .

L’¢évaluation du modele de transport souterrain a dimension réduite passe
majoritairement par 1’analyse de sa capacité a reproduire la physique des processus de transport
et son efficacité en termes de temps calcul. L’approche choisie compare, sur des cas-tests
synthétiques, les résultats produits par le modele écoulement et transport a dimension réduite
et ceux d’un modele complet TRACES-3D pris comme référence dans la mesure ou il résout
I’équation de Richards 3-D couplée a I’équation d’advection-dispersion. L'analyse des
simulations du modéle NIHM-T s’appuie sur des indicateurs statistiques et quantitatifs de la
distribution spatiale du panache et l'estimation du gain en temps de calcul par rapport au modéle
TRACES 3-D. Etant donné que 1’écoulement 2-D de NIHM simplifie les processus
d’infiltration en zone non saturée, une ¢tude de sensibilité, en transport, a I'épaisseur de la zone
non saturée est ¢galement menée. L’idée est d’évaluer les conditions selon lesquelles les

approximations faites sur I’écoulement impactent la qualité des résultats produits en transport.

3.1. Outils d’étude du transport de solutés et d’évaluation de la performance du

modéle

Plusieurs outils d'évaluation peuvent étre trouvées dans la littérature pour quantifier les

processus de transport de solutés dans les nappes d'eau souterraines et examiner la performance
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d’un mod¢le. Nous présentons dans cette section les outils que nous avons choisi pour effectuer
la comparaison entre les résultats obtenus par I’approche a dimension réduite et le modele

complet TRACES 3-D.

3.1.1. Evolution du panache de soluté dans le temps

Les résultats quantitatifs du transfert d'un soluté sont souvent décrits par des courbes de
restitution (BTC - breakthrough curve) qui représentent la concentration du soluté récupérée au
cours du temps sur un ou plusieurs points de surveillance. Le calcul et I'analyse des BTC
permettent d'étudier le transport d'un contaminant et ses changements de concentration dans un
milieu poreux. La courbe de restitution d’un soluté en différentes positions a aval d'une injection
est également une caractérisation de la distribution des temps d’arrivée du contaminant en

diverses positions données.

Les concentrations fournies par les simulations 2-D de NIHM-T sont des valeurs
moyennées sur la direction perpendiculaire au substratum de la nappe (cf. Chap. 2). D¢s lors,
une comparaison équitable avec les résultats 3-D nécessite que les concentrations fournies par
les simulations 3-D soient post-traitées pour évaluer des valeurs moyennées selon cette méme
direction. Pour qu’une concentration moyennée soit conservative des flux massiques distribués
sur la verticale, la concentration moyenne est une valeur pondérée par la distribution verticale
des flux (cf. Equation (3.1)). Ne prendre que la moyenne arithmétique des concentrations serait

nier que le 2-D fait porter une concentration moyenne par un flux moyen. En supposant que le

domaine 3-D & une position (x,y) est discrétisé en Nz, éléments le long de la direction z, la

concentration moyennée sur la profondeur s'écrit:

C:=0 />0 G.1)

avec C; [ML"] la concentration du soluté en subsurface dans 1'élément j du maillage 3-D, et

Q,[ML™] le flux d'eau associé.
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3.1.2. Analyse des moments

L'approche des moments spatiaux consiste a caractériser les propriétés « statistiques »
du panache de contaminants. Cette méthode est assez classique en mécanique des fluides et a
été introduite pour la premiere fois par Taylor (1953) puis par Aris (1956). Les moments de
concentration a différents ordres, calculés a des instants donnés, contiennent des informations

sur 1'évolution dans le temps et dans I’espace de la structure du panache.

Le moment spatial d'ordre zéro correspond a la masse totale de soluté dans le systéme.
Le moment spatial d’ordre 1 renvoie la position moyenne du panache, soit encore la position
du centre de masse. Le moment spatial (centré) d’ordre 2 correspond a la variance et indique
I'étalement de la masse. La variance informe sur la dispersion et sur la forme du panache de

soluté.

Les moments spatiaux sont bien adaptés a la comparaison de méthodes tres différentes
de résolution de transport (ici 2-D versus 3-D) car ils ne cherchent la précision locale des valeurs
de concentrations de la simulation de transport, mais examinent plutdt le comportement général
du systéeme. En pratique, dans de nombreuses applications, une représentation précise des
valeurs locales des concentrations n’offre guere d’intérét attendu que la confrontation aux
mesures est impossible sans un réseau dense et couteux d’observations. La comparaison des
moments calculés a partir des approches réduites 2-D et completes 3-D peut également mettre
en lumicre des éventuels écarts associés aux distributions des concentrations (et des vitesses) le
long de la direction z dans la configuration 3-D et non pris en compte par les calculs du modele

a dimension réduite.

Les moments spatiaux d’ordre un et deux dépendent de la direction selon laquelle ils
sont calculés. Dans les différents cas tests discutés ensuite, ces moments sont établis
uniquement le long de la direction x correspondant a la direction principale d'écoulement de

tous les tests. Les moments spatiaux s’écrivent :

0 NM
M" =3 C,0,4, (3.2)
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NM
z CE OE AE'xgE

M =E Vi (3.3)
M ,
ZCEGEAExgE

M2 = M! : 3.4

P —(a}) (3.4)

avec M°[M] le moment d'ordre zéro, M| [L] le moment d’ordre un dans la direction x, et
M’ [L*] le moment centré d’ordre deux dans la direction x. E est l'indice d'un élément 2-D ou

3-D du maillage, 6,[-] la teneur en eau moyenne dans I'élément E, x,, [L] la coordonnée x du

centre de 1'élément E, A, [’] la surface (le volume) de I'élément E, et NM le nombre total

d'¢léments dans le domaine. Il faut noter que pour les simulations 3-D, les concentrations C,

dans le calcul des moments ne sont pas moyennées le long de la direction z.

3.2. Tests synthétiques

La réduction de la dimensionnalit¢ du probléme d'écoulement souterrain permet
d'obtenir des champs de vitesse simplifi€s sans entrainer d’erreurs importantes sur les valeurs
de charges et de flux d'eau collectés a différentes échelles du systeéme - exfiltration vers la
surface, débits a I'exutoire du bassin versant, ou fuites a travers une condition aux limites du
sous-sol (Pan et al., 2015 ; Jeannot et al., 2018, 2019). Le modéle NIHM-T représente le
transport du soluté en subsurface le long d'une ligne de courant unique faisant la moyenne des
diverses lignes (en 3-D) empilées le long de la direction z. Une telle approche pourrait ne pas
correctement reproduire le transfert de soluté qui se distribue généralement sur différentes
lignes de courant. Ainsi, pour fins d'évaluation de la capacité¢ du modele réduit a décrire les
processus d'écoulement et de transport en subsurface, neuf scénarios différents ont été

spécifiquement congus et sont discutés dans cette partie.
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3.2.1. Cas tests du pavé régulier

3.2.1.1 Géométrie et maillage

Les scénarios S1 a S5 et SB1 a SB3 reposent sur la configuration de domaine représentée
en Figure 3.1. La géométrie étudiée est sciemment établie pour simplifier les diverses
interprétations qui seront données lors de la comparaison des simulations de transport 3-D et 2-
D intégré. Le domaine est un parallélépipede de dimensions 100 m x 20 m x 10 m qui représente
un aquifere libre synthétique. Les €élévations du fond et du sommet du domaine sont fixées a 0
m et 10 m, respectivement. Dans le modeéle TRACES 3-D qui servira de référence pour la
comparaison, le maillage de l'ensemble du domaine est composé¢ de 56 000 éléments
hexaédriques de taille uniforme (1 m) sur les directions x et y. Pour améliorer la stabilité
numérique et fournir des solutions précises dans la zone non saturée souterraine d’infiltration,
le maillage est davantage raffiné sur le premier meétre pres de la surface, le long de la direction
verticale z. Par conséquent, le modele souterrain dans TRACES-3D est discrétisé en 28 couches
horizontales d'épaisseur croissante allant de 10 cm au sommet jusqu’a 50 cm pour la couche la
plus profonde. Le maillage dans le modele 2-D a dimension réduite est composé de 4 000
¢léments triangulaires et 2 121 nceuds. Il est obtenu en divisant en deux les facettes horizontales
rectangulaires de la premicre couche du maillage 3-D. Pour les comparaisons des BTC, la
concentration d'un "¢lément" calculée par le modele NIHM-T se réfere a la moyenne des
concentrations des deux mailles séparées a partir de la grille 3-D (pour correspondre au maillage
horizontal du domaine 3-D), et la concentration d'un "¢1ément" calculée par le modele TRACES

3-D est moyennée sur les 28 couches (cf. Equation (3.1)).

67



Log Ksat
(m.s™Y)

-50-46-42-38 -34-3.0-26 -2.2

Figure 3.1 : Géométrie du modele et champ de conductivité hydraulique associé de la

subsurface.

3.2.1.2. Description des parametres

Le transport des solutés par les eaux souterraines dépend de la variabilité spatiale de la
conductivité hydraulique. Dans cette section, nous considérons deux types différents de

structures hétérogenes.

Dans un premier temps, les scénarios d'écoulement et de transport de solutés S1 a S5
ont été réalisés dans un systéme souterrain caractéris¢ par une distribution hétérogeéne de la
conductivité hydraulique. Le logl0 des conductivités hydrauliques obéit a un variogramme
sphérique de moyenne -3.5, de variance 1.0 (conductivités exprimées en m.s™'), et de longueur
de corrélation 60 m et 15 m dans les directions horizontale et verticale, respectivement (Figure
3.1). Le champ a été généré a l'aide d'une simulation séquentielle gaussienne décrite dans

GSLIB (Geostatistical Software Library, Deutsch and Journel, 1997).

Dans un second temps, les scénarios d'écoulement et de transport de solutés SB1 a SB3
ont été réalisés dans un milieu souterrain binaire. Il s’agit d’une représentation caractérisée par
une proportion p de mailles a forte conductivité que I’on note £+ et une proportion (1— p)
de mailles a faible conductivité notée k—. Les milicux binaires sont capables de conserver la
complexité des systémes souterrains hétérogenes. L’idée consiste a tester le modele intégré dans
une configuration complexe marquée par une chenalisation accentuée de 1’écoulement, qui ne
passe quasi exclusivement que par les zones a forte conductivité. Une telle configuration permet

donc d’accentuer I’effet « 3-D » par antagonisme avec la valeur moyenne en 2-D.
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Les milieux binaires ont été largement étudiés en se basant sur des approches de milieu
effectif auto-cohérent dans des contextes électrodynamiques ou élastiques (Maxwell, 1873 ;
Landau et Lifshitz; 1960, Au-riault, 1983; Pozdniakov et Tsang, 2004) et pour des études de
I’écoulement des eaux souterraines (Shvidler, 1985 ; Dagan, 1989) et du transport (Rubin, 1995;
Dagan et Lessoff, 2001). Les résultats théoriques dans un milieu binaire restent toutefois assez
limités.

Le champ binaire illustré en figure 3.2 est créé a partir du champ hétérogene aléatoire
de la conductivité hydraulique, généré pour les scénarios précédents. Ensuite, cette distribution
hétérogene est binarisée a I'aide d'une valeur seuil, en attribuant a chaque élément une valeur
caractéristique a haute conductivité £+ ou a faible conductivité £—. On obtient ainsi deux
zones d’hétérogénéité avec des valeurs de conductivité hydraulique aléatoirement contrastées,

définies a partir de la valeur seuil de conductivité hydraulique & saturation fixée k, =10~ m.s™

Ksat
k+
k-

Figure 3.2 : Représentation du milieu binaire et du contraste entre les zones d’hétérogénéité

k+ et k-

Tous les autres parametres d'écoulement et de transport sont considérés comme

uniformes dans l'espace. La porosité est définie telle que ¢ = 0.15 et I’emmagasinement
spécifique Ss = 5x107 m™'. Les paramétres de Van Genuchten sont fixés a a = 1 m™ et n = 2.

Concernant le probléme de transport, le coefficient de dispersivité longitudinale est o, = 5 m,
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les coefficients de dispersivité transversale horizontale et verticale (pour le 3-D) sont o, = 0.5

m, et le coefficient de diffusion moléculaire dans le milieu poreux est égal a 10° m?.s™\. Dans
NIHM, I’hétérogénéité verticale est représentée par les 28 couches d'épaisseurs différentes, en
affectant a chaque couche la valeur correspondante du champ stochastique de conductivité
hydraulique généré. En 2-D « écoulement », la valeur de la transmissivité équivalente est

calculée en intégrant numériquement les valeurs sur ces 28 couches.

Des conditions aux limites de Dirichlet pour I'écoulement sont imposées sur les deux
faces opposées (en x = 0 et x = 100 m), tandis que les autres faces (latérales normales a la
direction y et au fond du domaine) sont considérées comme des limites de Neumann a flux nul.
Les valeurs des charges imposées sont ajustées en fonction des situations hydrologiques ciblées
par chaque scénario (entierement saturée ou partiellement saturée) décrites dans les paragraphes
qui suivent. A partir des propriétés mentionnées ci-dessus, différentes conditions (initiales et
aux limites) pour les problémes d'écoulement et de transport ont été¢ définies pour chacun des

scénarios S1a S5 et SB1 a SB3 sous un régime d'écoulement transitoire (cf., tableau 3.1, tableau

3.2).

Tableau 3.1. Conditions d'écoulement et de transport de solutés dans un pavé régulier

hétérogene
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Scénario S1 S2 S3 S4 S5

Sat: Systeme Saturé Sat Unsat Unsat Unsat  Unsat

Unsat: Systéme Non Saturé

Modéle d’écoulement

Charge initiale (m) 10 7 5 9 7
Intensité de la pluie (m.s™) - 2x107  2x107  2x107  2x107
Durée de la pluie (jours) - 5 5 5 5
Modele de transport

Concentration initiale (kg.m>) 0 0 0 0 0
Masse injectée (kg.s™ ) 6x103  6x10°  6x10°  6x10°  6x102
Durée d’injection (jours) 3 3 3 3 3
Epaisseur de la zone d'injection (m) 10 10 10 0.1 0.1

Tableau 3.2. Conditions d'écoulement et de transport de solutés dans un milieu souterrain

binaire

Scénario SB1 SB2 SB3
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Sat: Systeme Saturé Unsat Unsat Unsat
Unsat: Systéme Non Saturé

Valeur seuil de conductivité k, (m.s?) 10 10 10
Valeur a haute conductivité k+ (m.s?) 5x103  5x10°  5x107
Valeur a faible conductivité k— (m.s™") 5x10°  5x10°  5x10°
Modéle d’écoulement

Charge initiale (m) 5 5 9
Intensité de la pluie (m.s™) 2x107  2x107  2x107
Durée de la pluie (jours) 5 5 5
Modgéle de transport

Concentration initiale (kg.m) 0 0 0
Masse injectée (kg.s™ ) 6x103  6x10°  6x107
Durée d’injection (jours) 3 3 3
Epaisseur de la zone d'injection (m) 10 10 0.1

3.2.1.3. Les différents scénarios considérés

a- Injection du contaminant sur toute I’épaisseur de I’aquifére

Dans le premier scénario (S1), le domaine est totalement saturé, et de fait la nappe se
comporte comme un systeme captif. La charge hydraulique initiale est fixée a 10 m, et des

conditions de Dirichlet imposent des charges hydrauliques constantes de 12 met 10 menx =0

m et x = 100 m, respectivement (Figure 3.3).
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Contaminant intrusion
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Figure 3.3 : Coupe horizontale des conditions aux limites pour le scénario saturé (SI). Les
étoiles indiquent les emplacements utilisés pour comparer les courbes de restitution a partir

des résultats de la simulation de transport.

Dans le second scénario (S2), le domaine est partiellement saturé avec une charge
initiale située 3 m sous la surface du sol. Les conditions aux limites de Dirichlet en x = 0 m et
x =100 m sont fixées respectivement a H1 = 8 m et H2 = 7 m, comme le montre la figure 3.4.
Une pluie uniforme d'intensité 2x107 m.s™! est appliquée a la surface du domaine pendant les 5
premiers jours. Le troisiéme scénario (S3) se rapproche du second cas test, hormis la charge
initiale et les conditions aux limites de Dirichlet choisies dans S3 de telle sorte que 1'épaisseur
de la zone non saturée soit plus grande, afin d'évaluer l'effet de I'hypothése de 1’équilibre
hydrostatique instantané sur la modélisation du transport. La charge hydraulique initiale est
ainsi prise a 5 m et des conditions de Dirichlet imposent des charges hydrauliques constantes
Hl=6metH2=5menx=0metx=100m, respectivement (Figure 3.4). En ce qui concerne
le probléme du transport, dans les trois configurations S1, S2 et S3, la concentration initiale est
égale a 0, exceptée pour une colonne verticale traversant toute I'épaisseur de l'aquifére et qui
couvre une section horizontale rectangulaire s'étendant sur x = 26-32 m et y = 8-13 m (Figure
3.3 et Figure 3.4). Sur cette région, I’injection du soluté est représentée par I’intermédiaire d’un
terme source uniformément réparti sur les 10 metres de profondeur du domaine. La masse
injectée est égale a 6x107 kg.s™! pour une durée d’injection de 3 jours. Toutes les limites sont
définies par un flux de dispersion nul. Concernant les cas tests en milieu souterrain binaire, les
scénarios SB1 et SB2 reprennent les mémes problémes d’écoulement et de transport que ceux

décrits pour le scénario S3. Dans le but d’évaluer I’impact des valeurs de k+ et k— sur les
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performances du modele NIHM-T, on teste deux champs binaires avec des contrastes différents

de conductivité hydraulique dans SB1 et SB2 (cf., tableau 3.2).

26m 6m 68 m

Contaminant intrusion
Rainfall Surface

22222222 LAZAZAAAAAAAARAAAAAAARAR

Figure 3.4 : Coupe transversale verticale du domaine avec les conditions aux limites (charges
imposées HI et H2) pour simuler l'écoulement non saturé et le transport de soluté - scénarios

S2 et S3.

b- Injection du contaminant en surface

En pratique, les contaminants peuvent également atteindre les eaux souterraines a partir
de la surface du sol. Des scénarios supplémentaires (S4 et S5), sont donc proposés, ou, pour
une modélisation 3-D, I’injection de contaminants se limite a une surface au sol, toujours située
dans la section x =26 - 32 m, y = 8 -13 m, mais sur une épaisseur de 10 cm seulement a compter
de la surface du domaine (cf. Figure 3.5). Une modélisation 2-D ne peut pas distinguer une
injection limitée a quelques centimeétre d’épaisseur et géneérera 1’équivalent d’une injection sur
toute la verticale du systeme. L’intérét de la comparaison 3-D, 2-D est alors d’évaluer les erreurs
commises, notamment lorsque le soluté injecté en surface est soumis aux effets d’infiltration
(effets moins bien vu si I’injection se fait sur toute la colonne). Le probléme d'écoulement dans
les scénarios S4 et S5 est treés similaire a celui du scénario S2, sauf pour S4, dont on réduit
I’épaisseur de la zone non saturée en posant une charge hydraulique initiale a 9 m et des charges
constantes H1 = 10 m et H2 =9 m en x = 0 m et x = 100 m, respectivement (voir Figure 3.5).
La période de simulation de I'écoulement et du transport est de 16 jours avec un pas de temps
maximal de 1 h. Le scénario SB3 reprend les configurations d’écoulement et de transport du

scénario S5 avec une injection similaire du contaminant en surface.
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Figure 3.5 : Coupe transversale verticale du domaine avec les conditions aux limites (charges
imposées HI et H2) pour simuler l'écoulement non saturé et le transport de soluté - scénarios

S4 et S5.
3.2.2. Cas test du convergent hétérogéne a fond bosselé et incliné

3.2.2.1. Géométrie et maillage

Le scénario S6 est congu pour évaluer la qualité de I'approche de modélisation dans une
configuration géométrique plus complexe avec un fond incliné et bosselé, et des conditions
hydrologiques plus variables. Il s'agit d'un bassin convergent formé de deux versants
triangulaires reliés a un chenal de 140 m de long et 6 m de large (Figure 3.6). Les pentes dans
les directions x et y sont respectivement égales a 0.05 et 0.02. L'¢lévation du substratum est
d'abord définie en le supposant parall¢le a la surface avec une épaisseur du domaine souterrain
fixée a 20 m. Ensuite, 1'é1évation du fond pour chaque nceud de calcul est modifiée par rapport
a son niveau initial via une perturbation aléatoire de distribution uniforme de +/- 1 m non

corrélée dans 1’espace. L’ensemble produit un substratum chaotique complétement aléatoire.
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6 1

Figure 3.6 : Configuration géométrique du domaine convergent irrégulier

Dans le modéle TRACES 3-D, le maillage du domaine est composé de 123 368 ¢léments
hexaédriques de taille uniforme (2 m) dans les directions x et y. Le domaine est discrétisé en 45
couches d'épaisseur croissante le long de la direction verticale z. Le maillage est raffiné prés de
la surface avec des couches plus fines d'épaisseur allant de 1 cm jusqu'a 5 cm. Les parametres
¢quivalents intégrés du modele a dimension réduite sont calculés en utilisant une discrétisation
spatiale similaire. Le maillage du modele NIHM-T est composé de 3 220 ¢léments triangulaires
générés comme précédemment mentionné en divisant en deux les faces horizontales de la

couche supérieure du maillage 3-D.

3.2.2.2. Champ de conductivité hydraulique

Le champ de conductivité hydraulique a saturation est généré a partir de la méme
technique que celle utilisée pour le scénario S1, en obéissant a une fonction de covariance
sphérique anisotrope de longueur de corrélation 60 m dans la direction horizontale et 15 m dans
la direction verticale. La distribution statistique résultante du log10 des valeurs de conductivité
est gaussienne, de moyenne -4.56 et s'étend sur une plage de [-6.25, -2.95]. Le champ de
conductivité hétérogene a d'abord été généré dans un parallélépipéde - comme le montre la

figure 3.7 - puis interpolé « au plus proche voisin » sur les maillages utilisés a la fois pour
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NIHM-T et TRACES 3-D. Les paramétres de Van Genuchten « et n sont fixés a 1 m™! et 2,

respectivement.

-1
(M.57%) " 5854 -5.0-4.6 -4.2 -3.8 -3.4 -3

Figure 3.7 : Champ de conductivité hydraulique a saturation dans le compartiment souterrain

associé au domaine convergent irrégulier (le triangle noir comme trace en surface du domaine)

3.2.2.3. Conditions aux limites et initiales

Des charges hydrauliques de 24.8 m et 19 m sont respectivement imposées aux limites
amont et aval du domaine. Les conditions initiales d'écoulement sont définies a 1'aide d'une
interpolation linéaire entre les conditions aux limites amont et aval. La période de simulation
est de 800 jours. Une précipitation uniforme d'intensité 2x107 m.s™! est appliquée a la surface
du domaine pendant 20 jours tous les 60 jours, entrainant ainsi des régimes d'écoulement

transitoires sur toute la période de simulation.

Pour le probléme de transport de soluté, un terme source de 1.6x10* kg.s™! est imposé
sur les mailles comme terme puits/source pendant 300 jours sur les mailles situées en surface

dans la zone x = 10 - 20 m, y = 46 -50 m, et présentées en orange sur la figure 3.6. Le coefficient

de dispersivité longitudinale est pris égal a o, =5 m, les coefficients de dispersivité transversale
horizontale et verticale (pour le 3-D) sont égaux a o= 0.5 m, et le coefficient de diffusion

moléculaire est égal a 10° m2s?' (cf, tableau 3.3). Les évolutions dans le temps des
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concentrations moyennes et des moments statistiques sont comparées entre NIHM-T et

TRACES -3D aux points P3 et P4, reportés en figure 3.6.

Tableau 3.3. Conditions d'écoulement et de transport de solutés dans un convergent hétérogene

a fond bossele et incliné

Scénario Sé6

Sat: Systeme Saturé Unsat

Unsat: Systéme Non Saturé

Modéle d’écoulement

Charge initiale (m) 19-24.8
Intensité de la pluie (m.s™) 2x107
Durée de la pluie (jours) 20 (x12)
Modele de transport

Concentration initiale (kg.m>) 0

Masse injectée (kg.s™ ) 1.6x10*
Durée d’injection (jours) 300

Epaisseur de la zone d'injection (m) 0.1

3.3. Résultats et discussion

La Figure 3.8 montre 1'évolution dans le temps des concentrations moyennes (BTC)
dans le premier scénario S1 (i.e. ; dans des conditions d’écoulement complétement saturé) en
deux points sélectionnés P1 (x =50 m, y = 10 m) et P2 (x = 70 m, y = 13 m) reportés sur la
figure 3.3. L'évolution temporelle des moments spatiaux pour le scénario S1 est représentée sur
les figures 3.8 et 3.9. Les résultats produits par 'approche a dimension réduite et par le modele
complet TRACES 3-D sont trés proches, avec une erreur quadratique moyenne maximale
(RMSE) de seulement 5.56x107 kg.m™ pour les concentrations moyennes. Les BTCs et
I'évolution des moments d'ordre zéro, d’ordre un et d’ordre deux démontrent que dans un milieu
satur¢, le modele a dimension réduite est capable de reproduire avec précision la distribution
des temps d’arrivée de concentrations et 1'évolution spatiale du panache dans un champ de

conductivité hydraulique hétérogene. Il s'agit d'un cas particulier ou la technique d'intégration
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sur la direction perpendiculaire au substratum permet de décrire de facon fiable, a la fois

'écoulement et le transport dans des milieux poreux hétérogénes.
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Figure 3.8 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations moyennes (BTC)

aux emplacements Pl et P2 - scénario SI.
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Figure 3.9 : Comparaison des évolutions dans le temps des moments d'ordre zéro, un et deux -

scenario S1.

Les paires (Figure 3.10, Figure 3.11), (Figure 3.12, Figure 3.13), (Figure 3.14, Figure
3.15) et (Figure 3.16, Figure 3.17) affichent les évolutions des mémes items, c'est-a-dire les
BTCs en P1 et P2, et les moments spatiaux, pour les scénarios S2, S3, SB1 et SB2,
respectivement. Dans les deux cas tests S2 et S3, les allures des BTCs sont similaires mais on
constate une valeur maximale des concentrations plus ¢élevée dans le modele NIHM-T et une
RMSE maximale de 8.21x10"2 kg.m™ pour les concentrations moyennes lorsque 1'épaisseur de
la zone vadose est la plus élevée (S3, Figure 3.12). Les moments d'ordre zéro montrent que les
panaches de soluté atteignent la limite aval apres 3 jours, indépendamment de la simulation S2,
S3, SB1 ou SB2 et des approches 2-D versus 3-D. Les moments d’ordre un sont proches aux
temps courts de la simulation et deviennent plus élevés pour le modele NIHM-T. Ce constat
s'explique par le fait que TRACES 3-D adopte une représentation explicite de la zone non
saturée et reproduit davantage le piégeage de la masse de soluté dans les zones a faible vitesse
du compartiment souterrain peu profond. La position moyenne du panache change un peu plus
rapidement dans les simulations de NIHM-T et avance aussi légerement plus loin en aval que
dans les simulations 3-D. Toujours en raison de 1'éventuel piégeage du soluté dans la zone non
saturée dans le mod¢ele 3-D, les moments d’ordre deux, justement associés a I'é¢talement de la

concentration dans l'espace, sont 1égerement plus élevés dans le modéle complet.
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Figure 3.10 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations moyennes (BTC)

aux emplacements P et P2 - scénario S2.

£ 1600 £
T 1400+ -
g 1200
1000 -
800+ -
e00 8
400 ¥
N 200 ; o
0 - o ¥ —— v L i - . N
0 2 4 6 B 1M 12 14 16 ¢ 2 4 & & 10 12 14 1B
Time (days) Time (days)
w — TRACES 3-D
s MIHM-T

0O 2 4 6 B8 10 12 14 16
Time (days)

81



Figure 3.11 : Comparaison des évolutions dans le temps des moments d'ordre zéro, un et deux

- scenario S2.
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Figure 3.12 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations moyennes (BTC)

aux emplacements P et P2 - scénario S3.
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Figure 3.13 : Comparaison des évolutions dans le temps des moments d'ordre zéro, un et deux

- scénario S3.

Les écarts entre les résultats des deux modéeles augmentent avec 1'épaisseur de la zone
non saturée (en comparant Figure 3.10 avec Figure 3.12, et Figure 3.11 avec Figure 3.13) et
pourraient étre dus aux simplifications fondatrices du modele réduit. En effet, les vitesses
intégrées le long de la direction z ne coincident pas exactement avec celles reproduites par le
modele 3-D. Les processus d’écoulement verticaux qui produisent la recharge sont inclus dans
le modele TRACES 3-D. Mais, ils ne sont que partiellement rendus dans NIHM, puisque
l'infiltration n'est vue que comme une variation des charges hydrauliques a saturation et des
teneurs en eau en zone non saturée. La confirmation est donnée par les figures 3.18 et 3.19. Les
allures du panache de soluté 2-D pour les scénarios S2 et S3 sont trés similaires, or les coupes
transversales 3-D indiquent clairement qu'une zone vadose plus épaisse piege davantage de
masse de soluté sous la surface. Comme mentionné auparavant, dans les simulations completes
3-D, le soluté reste piégé dans la zone non saturée, la ou les vitesses sont faibles comparées a
celles dans la zone saturée. Ce phénomene de piégeage diminue les pics de concentration, réduit

la vitesse moyenne de déplacement du soluté et augmente la dispersion du contaminant dans
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les configurations 3-D. En comparant les résultats des scénarios SB1 et SB2, on constate que
les écarts entre les simulations 2-D intégré et 3-D augmentent avec le contraste entre k+ et k—.
Dans SB1, le contraste entre les zones d’hétérogénéité est d’environ deux ordres de grandeur,
contre trois ordres de grandeur dans SB2. Les BTCs et 1'évolution des moments d'ordre zéro,
d’ordre un et d’ordre deux dans SB1 sont correctement reproduits dans le modele NIHM-T, or
les quelques écarts relevés dans SB2 proviennent d’une augmentation de la chenalisation 3-D
des écoulements quand on augmente le contraste entre k+ et k—. A cela s’ajoute aussi le

piégeage 3-D en zone vadose, non pris en compte explicitement par I’intégration 2-D.
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Figure 3.14 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations moyennes (BTC)

aux emplacements Pl et P2 - scénario SB1.
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Figure 3.16 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations moyennes (BTC)

aux emplacements P1 et P2 - scénario SB2.
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Figure 3.17 : Comparaison des évolutions dans le temps des moments d'ordre zéro, un et deux

- scenario SB2.
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Figure 3.18 : (a)-Vues horizontales du panache de soluté 2-D simulé par le modele NIHM-T.
(b)- Coupes transversales verticales a travers le panache de soluté 3-D simulé par le modele

complet TRACES 3-D — scénario S2.

After 3 days After 5 days

0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100

0 20 40 60 80 100

(b)

Concentration 55 45 35 25 15 05
kg.m™3

Figure 3.19 : (a)-Vues horizontales du panache de soluté 2-D simulé par le modéle NIHM-T.
(b)- Coupes transversales verticales a travers le panache de soluté 3-D simulé par le modele

complet TRACES 3-D — scénario S3.

Lorsque le soluté est injecté seulement en surface (pour un modéele 3-D, scénarios S4,
S5 et SB3), NIHM-T peut sous-estimer I'accumulation des contaminants, initialement stockés
dans la zone non saturée de 1’approche 3-D. Dans le scénario S4, ou la zone vadose est mince
(environ un metre sur I'ensemble du systéme), les résultats de la figure 3.20 et de la figure 3.21
indiquent sans conteste que le modele a dimension réduite reproduit correctement les résultats
du modéle 3-D, avec une RMSE maximale de 5.51 10°kgm™ pour les concentrations
moyennes (Figure 3.20). Dans le scénario SB3, la zone vadose est également mince d’environ
un metre et les résultats illustrés dans la figure 3.22 et la figure 3.23 montrent que les deux
modeles sont en bon accord, avec un étalement de la concentration 1égérement plus important
dans le modele 3-D complet. L’éventuelle chenalisation des écoulements d’un milieu binaire

parait quasi sans effet comparé a la description simplifiée de la zone vadose.
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Figure 3.20 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations moyennes (BTC)

aux emplacements P et P2 - scénario S4.
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Figure 3.21 : Comparaison des évolutions dans le temps des moments d'ordre zéro, un et deux

- scenario S4.
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Figure 3.22 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations moyennes (BTC)

aux emplacements P1 et P2 - scénario SB3.
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Figure 3.23 : Comparaison des évolutions dans le temps des moments d'ordre zéro, un et deux

- scenario SB3.

Lorsque la zone non saturée est plus épaisse (scénario S5), l'effet « rétention de soluté »
en zone vadose sur le transport est amplifié par rapport aux scénarios ou l'injection du soluté se
fait sur toute 1'épaisseur du domaine. Le soluté, initialement concentré uniquement dans la partie
supérieure de la zone non saturée, reste piégé dans les zones de faibles vitesses et seule une
partie de la masse du soluté atteint les vitesses plus élevées de la zone saturée en dessous. Par
conséquent, le transport de soluté simulé 3-D est globalement retard¢, entrainant des pics de
concentration plus faibles (Figures 3.24 et 3.25) et un étalement plus important (Figure 3.25).

C'est ce que confirme I'évolution des moments d'ordre zéro, montrant une diminution plus

First-order moment (m)
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rapide de la masse du soluté a partir du troisiéme jour dans le modele NIHM-T.
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Figure 3.24 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations moyennes (BTC)

aux emplacements P1 et P2 - scénario S3.
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Figure 3.25 : Comparaison des évolutions dans le temps des moments d'ordre zéro, un et deux

- scénario S5.

Les résultats présentés dans les Figures 3.26 et 3.27 pour le scénario S6 (dont les

conditions géométriques et hydrologiques sont plus complexes) montrent la méme tendance

globale

des évolutions de la concentration moyenne et des moments spatiaux de la
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concentration. Comme la zone non saturée est plus €paisse au point P3 qu'au point P4 (en raison
des conditions initiales), l'écart entre les concentrations moyennes produites par NIHM-T et
TRACES 3-D est plus prononcé¢ au point P3. Aux deux emplacements, le modele 2-D NIHM-
T affiche une bonne performance et une capacité a capturer correctement les dynamiques du
transport de solutés. L'évolution dans le temps des moments d'ordre zéro, un et deux représentée
en figure 3.27 montre également que NIHM-T est apte a simuler I'évolution spatiale du panache,
quand bien méme la géométrie du domaine et la configuration des problémes d'écoulement et

de transport soient plus complexes.
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Figure 3.26 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations moyennes (BTC)

aux emplacements P1 et P2 - scénario S6.
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Figure 3.27 : Comparaison des évolutions dans le temps des moments d'ordre zéro, un et deux

- scénario S6.

En ce qui concerne le cott de calcul, les temps CPU sont enregistrés et comparés pour
chaque simulation. Les calculs pour les deux modeles NIHM-T et TRACES 3-D sont exécutées
sur un ordinateur de bureau classique. Le temps de calcul est également li¢ a la période de
simulation (Scénarios S1 a S5 et scénarios SB1 a SB3 : 16 jours ; scénario S6 : 800 jours). Le
gain en temps de calcul est remarquable lorsqu'on reproduit 1'écoulement et le transport de
soluté en subsurface a l'aide du modele NIHM-T. Le tableau 3.4 répertorie les temps CPU en
distinguant notamment les résolutions de I'écoulement et de transport. Comme prévu,
l'approche a dimension réduite diminue considérablement les temps CPU. Le facteur gain de
temps entre résolution 3-D et 2-D, pour une résolution cumulée écoulement + transport, varie
de 30 a 80 en fonction du scénario analysé. Ceci est li¢ principalement au nombre d'inconnues
(Scénarios S1 a S5 et scénarios SB1 a SB3 : 12 240 en 2-D et 346 720 en 3-D ; Scénario S6 :
9 886 en 2-D et 768 912 en 3-D) et au caractere non linéaire de I'équation d'écoulement dans la

zone non saturée.
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Tableau 3.4. Comparaison des valeurs du temps CPU en minutes enregistrées pour les

simulations d’écoulement et de transport de soluté.

3-D 3-D 3-D 2-D 2-D 2-D CPU ratio
flow transport full model integrated integrated integrated (3-D/2-D)
flow transport  full model
S1 131.43  154.93 286.36 5.28 1.12 6.40 44.74
S2 98.22 171.96 270.18 6.92 1.06 7.98 33.86
S3 93.93 175.06 268.99 5.53 0.98 6.51 41.32
S4 104.75  178.76 283.51 4.97 0.94 5.91 47.97
SS 98.03 171.75 269.78 6.92 1.06 7.98 33.81
SB1 84.46 169.03 253.49 5.15 0.86 6.01 42.18
SB2 89.09 172.34 261.43 5.37 0.89 6.26 41.76
SB3 98.57 167.20 265.77 4.78 0.90 5.68 46.79
S6 5224.79 5405.98 10630.77 70.88 53.94 124.82 85.17
3.4. Bilan

Le compartiment souterrain du modele réduit NIHM-T a été testé sur différents

scénarios synthétiques d’écoulement et transport en milieux hétérogénes et binaires, et a été

compar¢ a une approche 3-D compléete. Les résultats indiquent que le modele NIHM-T offre de

bonnes performances lorsque le milieu est saturé, méme dans des systémes hétérogenes.

Appliqué a des aquiferes partiellement saturés, la présence d'une zone non saturée peut ajouter

une complexité supplémentaire en raison des composantes tridimensionnelles non négligeables

des flux d'eau et de leurs variations dans le temps et dans l'espace en subsurface. Le modele a

dimension réduite néglige les composantes verticales de l'écoulement sous l'hypothése de

1'équilibre hydrostatique. Les champs de vitesse moyenne résultants peuvent alors manquer de

degré de résolution, ou simplement renvoyer des valeurs qui ne sont pas significatives des

vitesses effectives de la zone non-saturée (pas de composante verticale visible, et également

94



erreurs sur les teneurs en eau, donc les conductivités effectives, quand le profil de pression
capillaire n’est pas hydrostatique) . L'impact principal sur la modélisation du transfert de solutés
résulte de I'épaisseur relative de la zone non saturée comparée a celle de la zone saturée. En
effet, dans le modele NIHM-T, la reproduction des champs de vitesses 2-D moyennés sur la
direction normale au substratum risque de passer a coté de la variabilité des conductivités
hydrauliques due a des niveaux de saturation variables. Le fait est d’autant présent que 1’on
générera des écoulements assez fortement transitoires dans la zone vadose en raison de la
variabilité des infiltrations par la surface. Par ailleurs, la binarisation du milieu et une éventuelle
augmentation de la chenalisation des écoulements seraient quasi sans effet lorsque le contraste
entre les zones d’hétérogénéité est de deux a trois ordres de grandeur, comparé a la description

simplifiée de la zone vadose.

Les configurations 3-D avec des injections de solutés uniformément réparties sur toute
'épaisseur du systéme sont correctement reproduites par le modele NIHM-T, puisqu'une
injection en 2-D dans NIHM-T équivaut a une injection uniforme sur la profondeur en 3-D.
Pour les scénarios ou I'injection est limitée aux premicres couches supérieures du domaine, les
calculs 3-D dépendent des conditions d'injection variables sur la profondeur selon les
mécanismes d'infiltration et les composantes verticales d'écoulement. Pour sa part, 1'approche
a dimension réduite considere toujours que la concentration injectée est uniformément répartie
sur toute la profondeur. Les résultats de simulation de tels scénarios révelent que les
approximations associées a l'intégration du probléme d'écoulement dans NIHM-T accentuent
les écarts entre 2-D et 3-D. Cela est d’autant plus vrai que 1'épaisseur de la zone non saturée
augmente, et que l'infiltration et les composantes verticales d'écoulement variables dans le

temps représentent les principales caractéristiques du systéme hydrologique.

Cependant, et malgré ses hypothéses de base et ses quelques défauts, le modele NIHM-
T s'aveére pertinent pour simuler le transport de solutés dans les milieux poreux pour les
aquiféres peu profonds. En complément d’une simplification de la modélisation du transfert de
masse en subsurface, il convient de mentionner que le temps CPU requis pour le modele réduit
est nettement inférieur a celui d'un calcul 3-D complet. Maintenant que 1'approche a dimension
réduite a été évaluée pour le transport de solutés en subsurface, le Chapitre 4 traite I’évaluation

du modéle NIHM-T couplé surface-subsurface au travers des cas tests synthétiques.
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Chapitre 4 : Modele couplé a dimension réduite

NIHM-T

Le chapitre précédent a permis de valider le modéle de transport NIHM-T dans les

milieux saturés et non saturés en subsurface. Ce chapitre a pour objectif d’évaluer le modele de
transport NIHM-T développé dans le cadre de ce projet de thése dans sa version la plus aboutie
impliquant des processus couplés surface-subsurface, présentée en détails au Chapitre 2 , puis
de I’appliquer sur un cas réel. Il s’agit d’évaluer sa pertinence et son potentiel a représenter
correctement la dynamique de transfert de solutés. La méthodologie d’évaluation du modele
couplé change un peu de celle utilisée pour évaluer la partie subsurface du modele, détaillée au
Chapitre 3 . Dans un premier temps, un cas test synthétique est utilis¢ pour qualifier I'approche
de couplage en comparant les résultats a un modele de référence : CATHY (CATchment
HYdrology — Camporese et al, 2010). Dans un second temps, le modele NIHM-T est appliqué
a un cas réel : I’1le du Rohrschollen, un hydrosystéme de type ile fluviale située sur le Rhin et

récemment restaurée.

4.1. Evaluation du modéle couplé a dimension réduite NIHM-T

Cette partie évalue le modéele de transport NIHM-T couplé surface-subsurface a partir
d’un cas test synthétique. En général, la validation des mode¢les intégrés n’est pas une tache
simple, puisque les scénarios dans lesquels des interactions surface-subsurface sont présentes
n’admettent pas de solutions analytiques. L’approche de validation classique fondée sur la
comparaison de résultats de simulations numériques a des solutions analytiques disponibles
dans la littérature n’est donc pas applicable. Dés lors, 1’évaluation du modele de transport
couplé NIHM-T s’appuie principalement sur une inter-comparaison avec un autre modele de
référence.

L’inter-comparaison de différents modeles intégrés est en partie obérée par le fait que
les modeles en question peuvent disposer de physiques différentes (plus exactement de
simplifications différentes de la physique), de méthodes de couplage différentes entre les
compartiments, et enfin de techniques et autres approximations numériques différentes. De fait,

il faut alors voir I’exercice d’inter-comparaison comme le lieu d’une analyse générale de
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comportement de chacun des modeles et sans nécessairement vouloir prétendre qu’un modé¢le
puisse étre meilleur qu’un autre.

Dans le cadre d’inter-comparaisons de mod¢les et relatives au probléme d’écoulement,
Sulis et al. (2010) ont comparé¢ deux modeles hydrologiques distribués et couplés surface-
subsurface, ParFlow (Kollet and Maxwell, 2006) et CATHY. Ils ont examiné les différentes
approches de couplage mises en ceuvre dans les deux modeles et ont relevé un bon accord entre
les modeles pour les expériences de simulation menées, avec toutefois une sensibilité
différenti¢e des modeles aux conditions d'exces d'infiltration et d’hétérogénéité. Une étude de
Maxwell et al. (2014) a également comparé sept modeles couplés surface-subsurface, au travers
d’une série de cas tests de référence. Les résultats ont montré une bonne cohérence entre les
modeles sur les cas les plus simples. Néanmoins, les cas tests les plus compliqués font ressortir
des différences accrues, en grande partie liées aux représentations des processus physiques et
aux approches de résolution numérique des modeles. Pour autant, le comportement
« qualitatif » général des sept modeles testés reste assez similaire.

Dans ce qui suit, nous présentons un cas test synthétique dans le but principal d’évaluer
la qualit¢ du modele couplé a dimension réduite NIHM-T, et principalement les effets
d’interaction surface-souterrain sur le probléme du transport, attendu que le modele a déja fait
I’objet de multiples tests (concluants) au regard des flux en eau échangés entre compartiments
(Pan et al., 2015 ; Jeannot et al., 2018, 2019).

Pour ce scénario, on compare les résultats obtenus avec NIHM-T 2-D aux résultats de
simulations 3-D issus du mode¢le intégré CATHY choisi comme référence. Ce choix s’appuie
sur la capacité du modele CATHY a simuler les écoulements d’eau et le transfert non réactif de
solutés en trois dimensions de fagon couplée surface-subsurface. Il a été validé et appliqué dans
des conditions variées et il figure parmi les modeles distribués et couplés surface-subsurface
les plus utilisés et les plus performants rapportés par la littérature (Weill et al., 2011 ; Gatel et
al., 2019, 2020 ; Gatto et al., 2021).

Dans le modele CATHY, I’écoulement est représenté en subsurface par I’équation de
Richards tridimensionnelle et en surface par I’équation de I’onde diffusive résolue en 2-D
(Camporese et al., 2010). Le transport de surface est décrit par 1’équation 2-D d’advection-
dispersion analogue a 1’équation utilisée dans le modele d’écoulement en surface, et résolu par

le schéma Muskingum — Cunge explicite (Orlandini and Rosso, 1996), tandis que le transport
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souterrain est décrit par 1’équation d’advection-dispersion en 3-D. La discrétisation dans
I’espace s’accompagne d’une séparation des opérateurs : I’advection est calculée a partir de la
méthode des volumes finis alors que la diffusion et la dispersion sont discrétisées avec la
méthode des ¢léments finis (Mazzia and Putti, 2005 ; Weill et al., 2011).

CATHY utilise un schéma de couplage itératif qui permet de résoudre correctement les
problémes d’écoulement et de transport dans le compartiment souterrain avec un seul « long »
pas temps sans étre contraint a des calculs a tous les pas de temps nécessaires pour la résolution
de I’écoulement en surface. A I’opposé, I’écoulement dans NIHM-T est fondé¢ sur une
procédure dite « fully implicit », au sens ou la résolution de I’écoulement de surface et de
I’écoulement souterrain est faite simultanément.

Concernant I’approche de couplage surface-subsurface des flux de solutés, d’un coté, le
modele CATHY s’appuie sur approche de changement de conditions a la limite, comme celle
utilisée pour modéliser le couplage surface-subsurface des flux d’eau (Weill et al., 2011). Cette
approche consiste a fixer une condition a I’interface pour chaque maille, et ce en fonction des
processus ayant lieu au niveau de la surface topographique. Pour 1I’équation de transport
souterrain, une condition mixte de type Cauchy gere les flux advectif et dispersif aux limites et
elle est actualisée en fonction de I’hydrodynamique simulée. Des termes sources vers la surface
sont évalués en fonction des flux d’eau et de solutés dans le milieu souterrain de fagon a
conserver la masse.

Dans le modele NIHM-T, les échanges entre le milieu souterrain et le modele de
ruissellement de surface sont représentés par un flux du premier ordre a travers une couche

superficielle d’interface, d’épaisseur /, et de conductivité hydraulique K, entre les deux

interface >
compartiments et en introduisant un coefficient d’échange Q,, et la concentration C* . Cette

derniére représente soit la concentration de soluté en surface lors de l'infiltration soit la
concentration en subsurface lors de I'exfiltration (voir Section 2.2.4).

Dans le compartiment souterrain de NIHM-T, une concentration imposée sur une
section est équivalente a une concentration moyenne imposée sur la colonne verticale traversant
toute I'épaisseur de l'aquifere qui la couvre. A noter que la concentration dans CATHY n’est

pas nécessairement imposée uniforme sur toute 1’épaisseur de la subsurface.
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4.1.1. Cas test convergent hétérogéne

4.1.1.1. Description du domaine

Le scénario 9 (S9) est congu pour tester le modele couplé NIHM-T sur une géométrie
complexe et dans des conditions d’hétérogénéité de milieu, a partir du méme champ de
conductivité¢ hydraulique a saturation que celui du scénario S8. La géométrie 2-D du domaine
est également la méme que celle présentée pour S8, seul le fond du domaine en 3-D dans S9 est
horizontal et n’est pas bosselé. Le domaine souterrain est délimitée par la surface topographique
et le fond horizontal plat situé a 20 m en dessous de l'exutoire, comme le montre la figure 4.1.
Les caractéristiques du cas test sont ajustées pour générer du ruissellement de surface par
exfiltration en bas de pente du domaine. Du soluté, injecté dans le domaine souterrain, doit
sortir a travers la surface du sol pour rejoindre le compartiment de surface, permettant ainsi de
tester I’algorithme de couplage surface-subsurface du transport.

Toutes les limites latérales du domaine souterrain sont considérées comme
imperméables, impliquant que 1’eau souterraine ne puisse sortir autrement que par exfiltration
vers le compartiment de surface. Le niveau horizontal initial de la nappe se trouve a 1 m de
profondeur en dessous de I’exutoire (soit encore a 19 m d’¢lévation par rapport au zéro pris au
fond de la nappe). Les coefficients de Van Genuchten sont fixés 8 & = 1 m' et n = 2. La
porosité, la teneur en eau résiduelle et le coefficient d’emmagasinement sont uniformes et
respectivement égaux a 0.15, 0.08 et 5.0x10* m™!. Une précipitation uniforme de 2.0x107 m.s"
! est imposée sur tout le domaine de surface initialement sec pendant 40 jours, suivie d’une

période de récession de 20 jours. Le coefficient de rugosit¢ de Manning et la longueur de

173

couplage /, sont fixés a 0.15 s.m™” et 4 0.0175 m, respectivement. Le coefficient d’échange

de K

interface

est hétérogeéne dans I’espace et correspond a la conductivité a saturation de la couche

souterraine la plus proche de la surface. Le probléme d’écoulement pour ce cas test a été validé

par Jeannot et al. (2018).

100



-5.8-54-5.0-4.6 -4.2 -3.8 -34 -3

Figure 4.1 : Configuration géométrique du cas test convergent hétérogene et champ de
conductivité hydraulique a saturation dans le compartiment souterrain (le triangle noir comme

trace en surface du domaine).

Pour le probléme de transport de soluté, une concentration initiale unitaire C=1 est
imposée et injectée en souterrain sur les mailles proches de la surface positionnées dans la zone
x =100 - 110 m, y = 42 — 46 m, pendant 25 jours, tandis que la concentration dans 1’eau de

surface est initialement fixée a zéro. Le coefficient de dispersivité longitudinale est pris égal
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a o, =5 m, les coefficients de dispersivité transversale horizontale et verticale (pour le 3-D)

sont égaux ao,= 0.5 m, et le coefficient de diffusion moléculaire est égal a 10° m?.s™.

Le maillage de surface de CATHY a été généré a partir d'éléments carrés de 2 m X 2 m
(Jeannot et al., 2018) construit depuis un modele numérique de terrain (MNT), et se compose
de 434 700 ¢léments et 79 304 nceuds. Chaque carré est ensuite divisé en deux éléments
triangulaires pour construire le maillage de surface et de subsurface de NIHM composé de 3
220 ¢éléments et 1 724 nceuds. Le domaine souterrain dans CATHY est discrétisé verticalement
sur la base de 45 couches d'épaisseur croissante le long de la direction verticale. Le maillage
est raffiné a la surface avec des couches fines d'épaisseur allant de 1 a 5 cm, pour décrire
correctement le processus d'infiltration, mais atteint plusieurs metres d’épaisseur pour la couche
la plus profonde. Pour disposer de résultats de simulation calculés dans une représentation
initiale similaire de I'hétérogénéité entre NIHM-T et CATHY, le nombre de pas d'espace choisi
pour calculer les paramétres équivalents intégrés (verticalement) dans NIHM est également de
45, soit une intégration sur 45 couches par la méthode des rectangles. Le pas de temps maximal

est fixé a 1 heure dans les deux modeles.

4.1.1.2. Analyse du transfert des solutés non réactifs

Afin de vérifier que le modéle NIHM-T couplé reproduit correctement les principaux
mécanismes de transport de solutés, différentes sorties du modele sont examinées pour le
probléme de transport. La figure 4.2 présente, en premier lieu, les résultats de flux d’eau et de
soluté a I’exutoire des modéles NIHM-T et CATHY.

Le débit d’eau a ’exutoire atteint son pic au 40°™ jour, suivi d'une lente récession,
conséquence de gradients de charge décroissants apres 1’arrét des précipitations. Le flux de
soluté a I’exutoire atteint son pic au 25°™ jour, suivi d'une récession aprés I’arrét de 1’injection
du contaminant.

Une premicre observation permet de constater que les deux modeles produisent des
hydrogrammes d’eau et de soluté assez similaires, avec de petites différences surtout a la
montée en débit. En effet, NIHM-T montre des réponses et des dynamiques d’écoulement plus
rapides que CATHY suite a I’événement pluvieux (Jeannot et al., 2018). Ceci est

principalement le fait de NIHM-T ne prenant pas complétement compte du stockage d’eau dans
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la zone non saturée, ce qui accélere I’infiltration des précipitations et la montée des niveaux de
la nappe. En raison d’une exfiltration anticipée dans NIHM-T, le soluté initialement présent
dans les premiers centimetres d’une partie de la subsurface, passe un peu plus tot en surface et
se transporte plus rapidement vers 1’aval. Dans CATHY, ’eau chargée en soluté se stocke en
partie dans la zone non saturée pendant le processus d’infiltration. Par conséquent, le flux de

soluté a I’exutoire présente une montée en masse concave dans NIHM-T et plutdt convexe dans

CATHY.
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00014 CATHY (Mass [kg/s])
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Figure 4.2 : Evolution en fonction du temps des flux a l’exutoire - cas test convergent (S9).

La Figure 4.3 représente les évolutions dans le temps des concentrations en subsurface
simulées par les modeles NIHM-T et CATHY aux P5 (x =112 - 114 m, y = 46 — 48 m), et P6
(x =134 - 136 m, y =40 — 42 m), reportés en Figure 4.1. On constate que les comportements

de NIHM-T et de CATHY sont trés similaires, avec seulement des petites différences,
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probablement liées au fait que chacun des deux modéles se base sur différentes techniques

numériques de résolution et de couplage surface-subsurface.
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Figure 4.3 : Comparaison des évolutions dans le temps des concentrations aux emplacements

P5 et P6 - cas test convergent (S9).

Ces différences sont dues, en partie, au fait que NIHM-T échange la concentration en
surface avec une concentration moyenne sur la verticale du compartiment souterrain via un
terme du premier ordre, tandis que CATHY échange le flux massique en surface avec celui de
la premiére maille sous la topographie. Il s’agit d’un probléme en 3-D, et donc physiquement
la lame ruisselante échange uniquement avec la premicre couche de sol. Par conséquent, alors
que les bilans de flux en eau sont trés similaires dans les deux mode¢les, on constate une légere
surestimation des concentrations dans NIHM-T pendant les premicres dizaines de jours
(Figure 4.3). Cependant, puisque la précipitation atteint la nappe plus rapidement dans le
modele réduit, la tendance est a stocker plus intensément en subsurface en direction de
I’exutoire, engendrant ainsi un cumul d’infiltration supérieur et des surfaces en eau plus faibles
(Jeannot et al., 2018). Ce phénoméne peut justifier les valeurs de concentration un peu plus
faibles dans NIHM-T apres I’arrét de 1’injection du soluté.

Méme si la résolution du probléme écoulement-transport dans NIHM-T est réalisée de

facon simultanée (entre surface et subsurface, écoulement et transport restants calculés
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séquentiellement dans NIHM), contrairement a CATHY ou la résolution se fait de manicre
séquentielle, on constate un gain en temps de calcul trés important avec un facteur 6 entre le
temps CPU requis par CATHY et celui requis par NIHM-T.

En conclusion, les résultats de la simulation, réalisée sur une géométrie complexe et
pour un champ de perméabilité hétérogene et en présence des interactions surface-subsurface,
montrent une bonne adéquation générale entre NIHM-T et le modéele tridimensionnel CATHY
faisant référence. Les différences de comportement entre les deux modeles restent acceptables.
Le modele couplé a dimension réduite s’avere également capable de reproduire les processus

de transferts dans une géométrie complexe, avec un gain de temps CPU significatif.

4.2. Application du modéle couplé a dimension réduite NIHM-T : L’ile du
Rohrschollen

L’analyse des cas tests synthétiques étudiés précédemment a permis de valider le
modele réduit intégré NIHM-T. Dans cette partie, le modele est appliqué a un hydrosystéme
hautement transitoire récemment restauré : 1'ille du Rohrschollen, une ile artificielle située a 8

km au sud de Strasbourg (Haut-Rhin, France (Figure 4.4)).

4.2.1. Présentation du site et description du domaine

Le Rohrschollen est une ile fluviale du Rhin qui a subi ’aménagement passé du fleuve
et la création d’ouvrages d'ingénierie (canalisation et barrages en majorité) pour lutter contre
les inondations et développer la navigation et l'agriculture. L'lle du Rohrschollen était
régulicrement inondée par le passé. Cette ancienne dynamique de crues donnait lieu a
d'importantes fluctuations de la nappe phréatique au sein de I'ile et a une activité
hydromorphologique intense. Cela maintenait les interactions entre les compartiments de
surface et de subsurface et favorisait la création et la conservation de la biodiversité pour les
habitats aquatiques et fluviaux. La canalisation du Rhin avec deux barrages aux extrémités de
I’lle et une centrale hydroélectrique ont engendré une déconnexion hydrologique du réseau
principal de drainage en chenaux anastomosés parcourant 1’ile (le Bauerngrundwasser-BGW)

du canal du Rhin, ainsi qu’une atténuation de la dynamique des eaux souterraines le long de
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I'lle. La dynamique hydrologique et géomorphologique de la zone a par conséquent été

massivement impactée (Eschbach et al., 2017).
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Figure 4.4 : Carte de présentation de la zone d’étude — ile du Rohrschollen.

En 2012, I'Union européenne a financé un projet européen LIFE + afin de restaurer les
processus hydromorphologiques et écologiques de 1'lle du Rohrschollen et tenter de rétablir une
partie de la dynamique ancienne du systéme. De 1’eau du Rhin est désormais injectée par une
vanne dans un nouveau canal artificiel de 900 m de long, construit au sud de l'ile et traversant
le BGW. Le débit injecté dépend du débit du Rhin et varie entre une valeur de base constante
de 2 m*.s!, lorsque le débit du Rhin ne dépasse pas 1550 m>.s”!, et une valeur maximale de 80

m>.s™!. Ces injections contribuent a réactiver les flux d’eau dans I'ile, particuliérement dans le
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BGW, rétablir la dynamique du charriage, le renouvellement des €cosystémes aquatiques et
fluviaux et stimuler les échanges d'eaux de surface et souterraine.

Un suivi a haute résolution temporelle a été réalisé¢ au droit de 10 transects d’étude a
partir d’un réseau dense de piézometres mis en place le long du BGW et du canal artificiel
(Figure 4.5). Une campagne de mesures LiDAR topographique aéroporté a également été
réalisée en 2015 et a fourni des informations topographiques et sédimentologiques assez
précises relatives a 1’1le du Rohrschollen.

L’ensemble de ces informations a été utilisé pour décrire la géométrie de 1’ile puis
simuler sa réponse hydrologique au moyen de NIHM (Jeannot et al, 2018). Ces travaux se sont
focalisés sur la modélisation des processus d’écoulement et I’impact du projet de restauration
sur la réponse du systéme, mais sans inclure la problématique des processus de transport de
solutés. La discrétisation du domaine a été générée a partir de 1’image topographique a haute
résolution, conduisant a un maillage de résolution spatiale 10 m le long du réseau drainant et
jusqu’a une distance latérale au réseau de 120 m, puis une résolution de 20 m pour le reste du
domaine (Jeannot et al. 2018). Les largeurs du canal artificiel et du BGW étant supérieures a
10 m, Jeannot et al. (2018) ont réussi a décrire correctement la topographie du chenal par des
mailles 2-D de résolution 10 m. D¢s lors, le routage de surface, usuellement en réseau de liens
1-D connectés dans NIHM, est ici remplacé par un ruiss¢lement de surface 2-D,
préférentiellement actif sur des mailles de plus basse topographie. De fait, la version de NIHM
utilisée pour modéliser 1I’ile, couple I’écoulement souterrain 2-D a une couche de ruissellement

2-D. La méme représentation est adoptée pour la modélisation du probléme de transport.
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Figure 4.5 : Présentation des points d’observations hydrologiques sur [’tle du Rohrschollen et

d’un des scénarios tests de réponse de [’tle a une injection « type » dans le canal d’entrée.

Modifié de Jeannot et al. (2018).

4.2.2. Scénario de 1a modélisation du probléme d’écoulement

Le probleme d’écoulement sur I’ile du Rohrschollen décrit briévement ci-apres a été
réalisé et validé par Jeannot et al. (2018) dans le cadre de I’évaluation de la capacité du modéle
NIHM a capturer les caractéristiques de 1’écoulement pour un systeme hétérogéne, marqué par

un comportement hydrodynamique trés réactif.
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Deux périodes de temps ont €té simulées par Jeannot et al. (2018) ; la premiere a servi
de période de calibration pendant laquelle plusieurs paramétres ont été ajustés, en partie en
fonction des données disponibles, et la seconde période a été utilisée dans le cadre d’une
simulation de prévision et de validation.

On s’intéresse dans notre étude a une injection type réalisée dans le canal d’entrée et
dont les conséquences ont été¢ hydrauliquement modélisées par NIHM dans sa phase de
« calibration ». La période d’injection s'étend du 9 décembre 2014 au 15 décembre 2014 avec
deux pics de débit, cette expérience (réelle) ayant initialement ét€¢ congue afin de suivre et
¢valuer la stabilité des berges de la partie amont du nouveau canal artificiel. L’évolution dans
le temps des débits d'injection est reportée sur la figure 4.5.

Pour représenter la présence du canal du Rhin a I’Ouest et du Vieux Rhin a I’Est, des
conditions aux limites de Dirichlet ont été fixées a partir des mesures piézométriques collectées
par la ville de Strasbourg et EDF sur les limites Est et Ouest de I'ile. Ces conditions aux limites
prescrites sont transitoires avec par conséquent une remise a jour au cours du temps en fonction
des données observées. Les rives Sud et Nord de I’ile sont prises comme des limites
imperméables en raison, a la fois du manque de données au Nord, et de la présence d’un barrage
de dérivation a l'extrémité sud de 1'lle qui détourne la majeure partie du débit de la riviére dans
le canal du Rhin a la rive Ouest de 1'1le (Figure 4.5). Par conséquent, il ne peut entrer et sortir
d’eau dans le systeme que par I’écoulement de surface, en entrée au Sud par le canal
d’alimentation, en sortie au Nord par I’exutoire du BGW.

Un terme source de 2 m>.s”! est imposé initialement a I’entrée du canal artificiel, puis
les conditions aux limites décrites plus haut sont appliquées jusqu'a I'obtention d'un régime
d'écoulement permanent. On rappelle que le débit d'injection de 2 m>.s! est celui imposé en
routine hors périodes d’injections forcées et lorsque le débit du Rhin est inférieur a 1550 m>.s”
1.

Les valeurs et la distribution des principaux parameétres du sol ont été pré-conditionnés
et cartographiés a I'aide de mesures de terrain et de considérations géomorphologiques, attendu
que la structure de I'fle est assez bien connue. Les caractéristiques morpho-sédimentaires de
I'lle ont été ¢étudiées a I'aide de cartes historiques et d'une étude sédimentologique. Le modele
souterrain a €té paramétré a partir de la cartographie des bancs de sédiments grossiers (graviers,

galets...) et de leur granulométrie (Eschbach et al., 2017). L’aquifére se caractérise par une
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forte hétérogénéité de la conductivité hydraulique, probablement en liaison avec la présence
d’anciens bancs de graviers affleurant sur le fond et les berges du BGW. Une estimation de la
distribution du champ de conductivité hydraulique a saturation a été construite a partir des
informations géomorphologiques collectées. Les coefficients d'échange entre les
compartiments de surface et souterrain ont également ét¢ prédéterminés a l'aide des
informations issues des études sédimentologiques.

Jeannot et al. (2018) ont d’abord réalisé une premiére simulation avec le modéle NITHM
en utilisant 1’hétérogénéité décrite précédemment. Une calibration manuelle a ensuite été
entreprise pour diminuer le RMSE (root mean square error) et augmenter le coefficient
d’efficacit¢ de Kling-Gupta (KGE, (Gupta et al., 2009)), sur les données de piézométrie
disponibles. Ces deux indicateurs (KGE et RMSE) fournissent une indication sur la
concordance entre les piézométries observées et simulées. Le champ de conductivité
hydraulique a saturation et le rapport entre la conductivité hydraulique a saturation de la couche
d’interface et son épaisseur ont permis a NIHM de maximiser le KGE tout en réduisant le
RMSE, et d’obtenir par conséquent une bonne adéquation entre piézométries mesurées et

simulées, comme le montre la figure 4.6.

110



142.5 -
= (Calibration

142.0 - y=Xx

141.5 +

141.0 5

140.5 -

140.0 -

IKGE =0.93
'RMSE =0.17 m

Pieézometrie simulée (m)

139.5

139.0

I v I " ] . I g I L] 1 ¥ I ¥ 1
139.0 1395 1400 1405 141.0 1415 1420 1425
Piézomeétrie mesurée (m)
Figure 4.6 : Piézométrie simulée par NIHM en fonction de la piézométrie mesurée

correspondante, pour tous les piézometres du projet LIFE+ de [’ile du Rohrschollen, pendant

la période de calibration. Jeannot et al. (2018).

Une valeur KGE de | ou une valeur RMSE de 0 indiquent un accord parfait entre observations

et simulations.

Les résultats de la simulation du probléme d’écoulement effectuée par Jeannot et al.
(2018) ont montré que le débit de base dans le canal artificiel permet d’alimenter en eau le
BGW ainsi que certains paléo-chenaux. Ensuite, les injections de débits plus forts ont engendré
I’apparition de zones humides en surface, surtout dans la partie Sud de 1’ile, avec des lames
d’eau atteignant jusqu’a 3 métres lors de I’injection du débit de pointe a 80 m’s!. En
subsurface, une infiltration rapide de 1’eau de surface est constatée, causant ainsi la création
d’un dome piézométrique qui s’étend le long du canal artificiel. Aprés 4 jours de récession, les
zones humides ont presque toutes disparues, et la nappe a rapidement retrouvé son état

d’équilibre, mais avec plus de volume d’eau stocké.
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4.2.3. Scénario de la modélisation du probléme de transport

Pendant la période de calibration présentée ci-avant, le modéle d’écoulement réduit est
parvenu a reproduire correctement 1’évolution des charges et la dynamique de variation des
piézométries en chacun des points d’observation (Jeannot et al, 2018).

La partie qui suit a pour objet d’étudier, a partir du modele calibré, les réponses du
modele en terme de transfert de solutés dans I’hydrosystéme fluvial de 1’7le du Rohrschollen et
d’évaluer les effets des échanges surface-souterrain restaurés sur les processus de transport.

Puisque les historiques de contamination sont mal connus, les résultats des simulations
concernant le transfert des solutés ne seront pas comparés a des données de terrain, et les
conditions initiales sont choisies en accord avec les objectifs de I’étude. A 1’¢état initial, la
concentration de soluté est nulle dans tout le domaine, sauf a la vanne d’entrée ou une

concentration constante de soluté C.

inj

= 1 g/l est injectée. Ensuite, la méme valeur de

concentration C,

,; est réinjectée en amont du systéme a chaque pic de debit d’injection d’eau
(ayant pour effet d’augmenter la masse de soluté entrante lors d’injections. La simulation se
déroule sur 160 jours.

La figure 4.7 représente la distribution spatiale de la concentration du soluté dans les
lames d’eau de surface dans le compartiment de ruissellement 2-D, a 3 temps de la période de
simulation (premier et deuxieme pics de débit d’injection, et apreés une récession de 4 jours).
L’augmentation de la masse de soluté est associée a un apport accru en eau de surface pendant
les injections. Le transport de soluté, avec apport supplémentaire en deux temps lorsque 1’eau
est injectée depuis la vanne d’entrée, dépend de 1’état des réseaux hydrographiques de la zone.
En réponse aux deux pics d’injection d’eau dans le canal, les lames d’eau véhiculées par le
BGW augmentent significativement, engendrant 1’apparition des zones humides et I’inondation
de la partie Sud de I’ile (Jeannot et al, 2018), et ainsi le transport de solutés en surface. La figure
4.7 montre qu’en imposant un débit d’entrée supérieur, le soluté est transporté avec les lames
d’eau et traverse toute 1’ile. Les zones humides apparues suite aux pics d’injection de débit sont
¢galement porteuses de soluté.

La figure 4.8 représente les résultats de I'évolution temporelle des concentrations en
quatre endroits le long du BGW et qui correspondent a des points de mesure sur les rives gauche

et droite du BGW (T1, T3, T6 et T8, Figure 4.5). Les résultats de la figure 4.8 montrent des
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montées en concentrations de soluté transporté suite aux exceés d’eau des deux injections dans
les piézometres. On constate également que le temps moyen d’arrivée de soluté en T6 est plus
long par rapport aux piézometres T1, T3 et T8. Le front de concentration atteint
progressivement le piézométre T6 aprés une premiére injection de débit a 30 m*.s™!, et le premier
pic de concentration est observé a t=59 h, qui correspond au deuxieme pic d’injection de débit
a 80 m3.s”!. L’impact des injections de débit y est donc atténué, en raison de sa position trés en
aval par rapport a la vanne d’injection. Par comparaison, le soluté atteint les piézometres T1,
T3 et T8 dans les premicres heures qui suivent la premiére injection de soluté en temps initial.
Etant donné que le soluté est injecté dans les eaux de surface, en retrouver rapidement dans les
eaux souterraines signifie que méme le débit de base permet la ré-infiltration dans le systéme
souterrain. Ensuite, pendant la période de récession, les valeurs de concentrations diminuent a
cause de I’arrét de I’injection de soluté, puis se stabilisent pendant la période de relaxation, au
cours de laquelle les hauteurs d’eau reviennent a 1’état d'équilibre imposé par les niveaux d'eau

des limites Est et Ouest du systeme.
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Figure 4.7 : Distribution spatiale de la concentration de solutés dans la lame d’eau de surface
dans [’ile du Rohrschollen a 3 temps de la période de calibration.
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Figure 4.8 : Evolution temporelle des concentrations de solutés pour 4 piezométres de [’ile du

Rohrschollen.

La figure 4.9 représente la distribution spatiale de la concentration du soluté dans le
compartiment souterrain et montre clairement une contamination de la nappe en réponse aux
effets des injections de débit en surface et aux interactions surface/souterrain. Les injections
forcées de débit engendrent une infiltration rapide de 1’eau de surface chargée en soluté,
majoritairement dans la partie Sud de I’ile. Aprés 4 jours de récession, une partie de la masse
de soluté est sortie du systéme, tandis qu’une partie est toujours présente dans 1’eau stockée
dans le compartiment souterrain. Des zones concentrées en soluté sont positionnées en dessous
des zones humides contaminées infiltrées. Les deux compartiments sont donc trés réactifs en

réponse aux injections imposées.
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Figure 4.9 : Distribution spatiale de la concentration de solutés dans le compartiment
souterrain de l’ile du Rohrschollen a 3 temps de la période de calibration.
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4.3. Bilan

Le mode¢le couplé développé NIHM-T a été soumis a deux cas tests, comprenant des
interactions entre les compartiments souterrain et surface. Dans un premier cas test synthétique,
NIHM-T a été évalué sur un domaine complexe et hétérogeéne, en menant une inter-comparaison
avec le modele CATHY, modele hydrologique intégré 3-D largement utilisé en hydrologie. Les
résultats ont montré une bonne adéquation générale entre les deux modeles, avec un gain
significatif en temps de calcul engendré par la réduction de dimensionnalité de NIHM-T. Ceci
suggere que NIHM-T est capable de reproduire correctement le transfert de solutés, en prenant
en compte les échanges surface/souterrain. Dans un second temps, NIHM-T a été appliqué a
I’1le du Rohrschollen a partir du modéle calibré sur ses simulations de flux en eau par Jeannot
et al. (2018). Dans ce cas, les résultats n’ont pas ét¢ comparés a des données réelles ou aux
résultats d’un autre mod¢le. On note que les études antérieure et actuelle menées sur le systeme
restauré sont plutdt de court terme et n’éclairent pas la compréhension générale des effets longs
termes de la restauration. Les résultats de 1’étude confirment que les injections de débits
réalisées dans le cadre du projet LIFE+ ont permis de redynamiser efficacement les échanges
surface/souterrain, en particulier dans le cas présenté, la ré-infiltration d’eau de surface en

nappe a partir d’un cours d’eau soumis a débordement.
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Récapitulatif et perspectives

Les processus de transfert de soluté dans un hydrosystéme sont complexes et impliquent
souvent I’existence d’interactions entre les différents compartiments. De nombreux champs
d’application de l'ingénierie ou de l'agriculture s’averent demandeurs de descriptions de la
migration des solutés dans les hydrosystémes, exercice difficile en raison des divers facteurs
qui contrélent les mécanismes de transport et de la complexité des systémes hydrologiques.
Une modé¢lisation hydrologique dite intégrée (surface et subsurface couplées) devient
aujourd’hui un outil de plus en plus utilisé et en pleine évolution. Ces modeles intégrés sont
capables de représenter la dynamique du systéme en prenant en compte les différents processus
en jeu et leurs interactions. On s’intéresse particulierement aux processus de couplages
surface/souterrain, mais dans cette approche, la modélisation du transport de soluté reste trés
complexe et couteuse. De fait, peu de modeles intégrés introduisent les processus de transport
dans leurs modules. Le constat de départ de ce travail est le besoin de développer des modeles
intégrés de transfert de solutés performants et moins coliteux. L’objectif général de cette these
a donc ¢té¢ d’implémenter des processus de transport dans le modele hydrologique intégré
NIHM en tenant compte des interactions a 1’interface surface-subsurface, et de valider

I’approche de modélisation développée.

Le modéle développé

L’idée de base de notre approche de modélisation a été de poursuivre le développement
du modele intégré NIHM (Normally Integrated Hydrological Model), dédié¢ dans sa version
préexistante a la modélisation des processus de 1’écoulement des flux d’eau dans trois
compartiments (souterrain, ruissellement de surface 2-D et ruissellement en chenaux 1-D). Le
modele souterrain est dit a dimension réduite parce qu’il se fonde sur une intégration de
I’équation de Richards 3-D dans la direction perpendiculaire au substratum, et dépend des
parametres hydrodynamiques intégrés sur cette méme direction. Le modele physique
d’écoulement de surface 2-D repose sur la simplification des équations de Saint-Venant en
ondes diffusives. Le compartiment des écoulements en chenaux 1-D dans NIHM n’a pas été

exploité dans ce travail de these.
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L’implémentation numérique du transport dans les fonctionnalités du modele s’est
inspirée du modeéle avancé TRACES, en couplant de maniere non intrusive le modele NIHM
(hydraulique) et un module NIHM-T (T = transport) de transport de soluté 2-D hérité de
TRACES. Un premier développement des modules de transfert de soluté en subsurface a
dimension réduite a été réalis¢ et validé, suivi d’'une mise en place du module de transport en
surface. Ensuite, les interactions entre les deux compartiments ont été implémentées. Cette
approche non intrusive a nécessit¢ un découpage partiel écoulement et transport, donnant la
liberté¢ de choix de maillages différents entre écoulement et transport selon les exigences de
chaque technique de résolution. Cela étant, le découplage impose une résolution préliminaire
de I’écoulement et le stockage des divers champs de vitesse de 1’eau, mais en contrepartie
permet le filtrage les champs de vitesses issus du modele réduit avant passage au module de
transport. L’incidence directe est une réduction du cout calcul car seuls les changements
significatifs des champs de vitesse sont pris en compte et les pas de temps courts éventuellement
imposés par la résolution non-linéaire de I’écoulement peuvent étre rallongés pour le traitement

du transport.

Le transport de soluté en subsurface est décrit par 1’équation classique d’advection-
dispersion, intégrée le long de la direction locale normale a la base de l'aquifére. Les méthodes
numériques utilisées sont les éléments finis mixtes et discontinus. L’équation de transport est
divisée en deux parties : une partie advective résolue par la méthode des éléments finis de
Galerkin discontinus, et une autre dispersive résolue par la méthode des éléments finis hybrides
mixtes. Ensuite, un mod¢le de transport de solutés en surface a été implémenté dans le modele
NIHM-T a partir d'une démarche similaire a celle présentée pour le module de transport a
dimension réduite en subsurface (hormis I’intégration qui n’est pas nécessaire). Le modele
NIHM-T a permis également de traiter les interactions surface/souterrain a partir d’une
approche de couplage fondée sur un terme d'échange d’ordre 1 surface-subsurface, aboutissant

a la version finale du modéle.

Evaluation et validation du modele

L’approche d’évaluation du modéle développé a été menée dans un premier temps sur

des cas tests synthétiques, en milieux hétérogenes et binaires, ne comportant que le milieu

119



souterrain pour bien évaluer I’impact de I’intégration des écoulements souterrains 3-D en un
formalisme 2-D sur les simulations du transport. Un inter-comparaison a été réalisé entre des
différentes sorties de NIHM-T et celles d’un modele complet TRACES 3-D. Les résultats
indiquent que NIHM-T reproduit parfaitement le transport de solutés lorsque le milieu est
saturé. Dans des systémes partiellement saturés, et sous I'hypothese de I'équilibre hydrostatique
le long de la direction d’intégration de I’écoulement, NIHM-T a tendance a négliger les
composantes « verticales » de I'écoulement et leurs variations en subsurface. La présence
d’écoulements fortement transitoires dans la zone non saturée peut accentuer les écarts entre 2-
D intégré et 3-D, majoritairement en raison de la vision différente entre les deux mod¢les de
I’infiltration par la surface.

Lorsque le soluté est injecté uniformément sur toute 1’épaisseur du systeme, NIHM-T
reproduit correctement les flux de transfert, puisqu’une injection dans NIHM-T est équivalente
a une injection uniforme sur toute la profondeur. Lorsque I’injection a lieu uniquement dans
premieres couches superficielles du domaine, NIHM-T considére toujours une injection répartie
sur toute la profondeur et ne prend pas en compte explicitement I’impact des mécanismes
d’infiltration et des composantes verticales de 1’écoulement sur le transport des solutés. Par
conséquent, la performance du modéle dépend de 1’épaisseur relative de la zone non saturée, et
des conditions hydrologiques de forcage du systéme. Au final, les résultats généraux restent
pertinents, d’autant que NIHM-T permet de réduire significativement le cotit de calcul. Le
facteur d’accélération maximal de NIHM-T par rapport a TRACES 3-D dans ces cas tests est
de 85.17. Ce travail a donné lieu a une publication déja parue (Chaguer et al., 2022).

NIHM-T dans sa forme couplée des deux compartiments souterrain et de surface, a été
évalué sur un cas test synthétique convergent, adapté pour engendrer des interactions surface —
souterrain par exfiltration d’eau de nappe. Attendu que trés peu de cas tests impliquant du
transport sont discutés dans la littérature, NIHM-T est comparé au modele CATHY, connu pour
sa capacité de simuler en trois dimensions les flux d’eau et de solutés de manicre couplée entre
la surface et la subsurface. La configuration choisie est caractérisée par un champ de
conductivité hétérogene, généré stochastiquement et s’étalant sur 3 ordres de grandeur. Les
résultats d’inter-comparaison sont satisfaisants et montrent bon accord entre les deux mode¢les.
Quelques discordances légeres ont été relevé, mais elles restent acceptables. Ces écarts sont

généralement di au fait que NIHM-T répartit toujours 1’injection du soluté uniformément sur
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toute la profondeur et qu’il tend également a sous-estimer le stockage d’eau dans la partie non
saturée du compartiment souterrain, et a accélérer ’infiltration. Par conséquent, dans NIHM-T,
les solutés présents initialement dans les eaux souterraines sont transférés plus rapidement vers
I’exutoire et les valeurs de concentrations en subsurface sont légérement plus faibles apres
I’arrét de I’injection des solutés. En termes de colt calcul, NIHM-T a permis d’accélérer le

temps de simulation (écoulement + transport) de 5.94 par rapport a CATHY.

En raison des résultats satisfaisants obtenus dans le cas test précédent, le modele couplé
NIHM-T a ensuite été appliqué au systéme réel de I’ile fluviale du Rohrschollen. Ce systeme
se caractérise par une faible topographie et un niveau de saturation de la subsurface élevé. Dans
le cadre du projet de restauration LIFE+, 1’1le a ét¢ équipée d’un réseau dense de piézometres

et surtout d’un canal artificiel qui alimente en permanence le réseau hydrographique de I’ile, en

injectant en amont un débit variant de 2 m’.s™" a plus de 80 m’.s™" selon le débit du Rhin. A
partir du modele « hydraulique » calibré, 1’étude réalisée a permis de simuler les échanges
surface/subsurface restaurés par 1’alimentation artificielle et leur impact sur le transfert de

soluté.

Perspectives

Une modélisation robuste des processus intégrés nécessite d’apporter des mises a jour
et des améliorations du code en continu. Le modeéle NIHM-T peut encore évoluer et de
nombreux défis restent a relever. Cela inclut, par exemple, d’améliorer les algorithmes
numériques une meilleure efficacit¢ du modele, en particulier au registre du cott calcul. On
pourrait envisager de développer un couplage séquentiel pour distinguer les pas de temps
nécessaires a la simulation de 1’écoulement et du transport dans chacun des compartiments
souterrain et surface. Si I’efficacité et la précision actuelles de la solution numérique de
I’équation d’advection-dispersion est honorable a défaut d’étre optimale, il s’avérera intéressant
de «doper » rapidement et a moindre colt la problématique transport, par 1’adjonction de
réactions simples d’un solut¢ mono-espéce, comme : dégradation- aggradation cinétique,
sorption-désorption a I’équilibre local ou cinétique. Ces mécanismes simples sont fréquemment
rencontrés dans des cas d’applications pratique. Le colt calcul, d’ores et déja réduit dans

NIHM-T encourage en sus a I’utiliser pour développer des méthodes d’inversion automatique.
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D’un point de vue physique, il serait trés pertinent de développer un module de
correction, capable de prendre en compte, mais en cherchant a faire simple pour ne pas
dénaturer la philosophie « parcimonieuse » de NIHM, les composantes verticales d’écoulement
et le stockage d’eau dans la partie non saturée, afin de compenser les écarts dus a I’hypothése
de I’équilibre hydrostatique.

Dans une volonté de mieux représenter les interactions surface/subsurface, on pourrait
envisager de perfectionner la stratégie de couplage existante pour bien reproduire les échanges
advectifs et dispersifs. Il sera aussi intéressant d’intégrer les processus de transport dans le
compartiment de ruissellement en chenaux 1-D.

Aujourd’hui, NIHM-T permet un seul type de maillage en triangles, d’autres options de
maillages peuvent étre développées par la suite pour offrir plus de choix, selon les systémes
étudiés.

Le développement de NIHM-T peut €galement s’étendre a d’autres processus physiques
supplémentaires tels que le transport réactif, complexe cette fois, donc multi-especes, le

transport solide en surface, et le bilan énergétique.
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Résumé en francais suivi des mots-clés en francais

Les modeles de transport de soluté sont généralement basés sur la résolution de I'équation
d’advection-dispersion 3-D et sont fréquemment confrontés a plusieurs problémes numériques, en
plus d’un codt calcul élevé. Le modele hydrologique NIHM (Normally Integrated Hydrological Model)
a été récemment développé pour reproduire les réponses hydrologiques des bassins versants et se
caractérise par un modele souterrain dit a dimension réduite 2-D couplé a un écoulement de surface
2-D et a un écoulement en chenaux 1-D. La faible dimensionnalité dans le compartiment souterrain
est le résultat d'une intégration le long de la direction locale normale au substratum de I'aquifére, ce
qgui permet de réduire significativement le nombre de paramétres requis pour réaliser les simulations,
et par conséquent de gagner énormément en temps de calcul. Dans la présente étude, une
implémentation numérique du transport dans les fonctionnalités du modele NIHM a été réalisée de
maniére non intrusive, en tenant compte des interactions a I'interface surface-subsurface. Le modéle
NIHM a été déja évalué et appliqué a des hydrosystémes réels, mais sans aborder les transferts de
masse. La précision et |'efficacité du modele proposé ont été soigneusement examinées a travers
divers cas tests synthétiques sous différentes conditions hydrodynamiques, afin d’évaluer l'influence
de la réduction de la dimensionnalité sur les simulations de transport de soluté. Les résultats
montrent que la réduction de dimension reste adaptée a la prédiction des comportements de
transport de solutés dans les systemes peu profonds tout en offrant un gain important en temps de
calcul. Cela pourrait étre prometteur pour diverses applications traitant de la qualité des eaux
souterraines.

Mots clés :

Transport de soluté

Modéle a dimension réduite
Modéle a base physique
Equation d'advection-dispersion
Processus de transport
Interactions surface-subsurface

Résumé en anglais suivi des mots-clés en anglais

Solute transport models based on the resolution of the 3-D Advection-Dispersion equation (ADE) are
frequently plagued by several numerical problems, which add to the high computational cost. The
hydrological model NIHM (Normally Integrated Hydrological Model) was recently proposed as a tool
simulating the hydrological responses of watersheds with shallow saturated aquifers by coupling
surface flow and a low-dimensional sub-surface system, including the vadose zone. In this study, we
couple the low-dimensional flow model NIHM with a transport module solving the ADE to propose
an approach that enables to reduce the dimensionality of both the flow and transport problems. In
NIHM, the low-dimensionality in the subsurface compartment results from an integration along the
local direction normal to the bedrock of the aquifer. NIHM was previously evaluated and applied to
actual hydrosystems—without addressing mass transfers—and it showed its ability to capture
various hydrological responses even from complex systems. However, the relevance of a low-
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dimensional approach to transport is not proven yet as the model reduction could also render
approximated velocity fields inappropriate to mass transfer problems. The accuracy and
computational efficiency of the proposed model have been thoroughly examined through various
synthetic test cases under different hydrodynamic conditions to assess the influence of the reduction
of dimensionality on solute transport simulations. The findings of this study demonstrate that the
reduction of dimension remains suited to predicting solute transport behaviors in shallow subsurface
systems while providing an important gain in computation time. This might be promising for various
applications dealing with groundwater quality.

Keywords :
Solute transport

Model reduction
Low-dimensional model
Physically-based modeling
Advection—dispersion equation
Transport scheme
Surface-Subsurface interactions
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