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ObjectifsObjectifs

Comparaison et dComparaison et dééveloppement de mveloppement de mééthodes thodes 
numnuméériquesriques

Toucher la communautToucher la communautéé la plus vaste possiblela plus vaste possible

Garder un niveau de complexitGarder un niveau de complexitéé rrééaliste pour un aliste pour un 
modmodèèle le hydrohydro--ggééochimiqueochimique



PrPréésentation gsentation géénnééralerale
3 niveaux de difficult3 niveaux de difficultéé chimiquechimique

easyeasy
mediummedium
hardhard

4 types d4 types d’é’écoulementscoulements
1D dispersion faible / dispersion 1D dispersion faible / dispersion éélevlevééee
2D dispersion faible / dispersion 2D dispersion faible / dispersion éélevlevééee

HHééttéérogrogéénnééititéés hydrodynamiques et chimiquess hydrodynamiques et chimiques
Milieu A : trMilieu A : trèès perms permééable peu rable peu rééactifactif
Milieu B : peu permMilieu B : peu permééable trable trèès rs rééactifactif



Description de lDescription de l’é’écoulementcoulement
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Description du transportDescription du transport

Equation dEquation d’’advectionadvection--dispersiondispersion--rrééactionaction
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Description de la chimieDescription de la chimie
RRééactions en phase aqueuse mobileactions en phase aqueuse mobile
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RRééactions de sorption (immobile)actions de sorption (immobile)
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RRééactions de practions de préécipitation (immobile)cipitation (immobile)
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ÉÉquations de conservationquations de conservation
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Composant mobileComposant mobile

Composant de sorption (immobile)Composant de sorption (immobile)

Partie mobilePartie mobile Partie fixePartie fixe



ModModèèle de chimie cinle de chimie cinéétiquetique

Description par vitesse de rDescription par vitesse de rééactionaction
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Les domainesLes domaines

Domaine 1DDomaine 1D

Domaine 2DDomaine 2D



Les 2 milieuxLes 2 milieux

Milieu AMilieu A Milieu BMilieu B

PorositPorositéé 0,250,25 0,50,5

PermPermééabilitabilitéé KK 1010--22 1010--55

DsipersivitDsipersivitéé 10 // 1010 // 10--22 60 // 6 1060 // 6 10--22

DispersivitDispersivitéé 1 // 101 // 10--33 6 // 6 106 // 6 10--33

Concentration  TSConcentration  TS 11 1010

ω

Lα

Tα



Domaine 1DDomaine 1D
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Courbes dCourbes d’é’élutionlution
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Domaine 2DDomaine 2D
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Les niveaux de difficultLes niveaux de difficultéé

EasyEasy
MediumMedium

HardHard



RRéésultats attendussultats attendus

Courbes dCourbes d’é’élutionslutions
Profils de concentration Profils de concentration àà
diffdifféérents instantsrents instants
Estimation du temps de calculEstimation du temps de calcul



EasyEasy

-- Chimie Chimie àà ll’é’équilibre instantanquilibre instantanéé
-- Peu dPeu d’’espespèèces chimiqueces chimique
-- Pas de prPas de préécipitation / dissolutioncipitation / dissolution
-- Pas de cinPas de cinéétiquetique
-- Non linNon linééaritaritéé modmodéérrééee
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MediumMedium

-- Chimie Chimie àà ll’é’équilibre instantanquilibre instantanéé
-- Pas de prPas de préécipitation / dissolutioncipitation / dissolution
-- CinCinéétiquetique
-- Forte non linForte non linééaritaritéé





CinCinéétiquetique
Formation dFormation d’’une espune espèèce immobile :ce immobile : 3 43 2+C Cc X
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HardHard

--Chimie Chimie àà ll’é’équilibre instantanquilibre instantanéé
--Forte non linForte non linééaritaritéé
--PrPréécipitationcipitation--dissolutiondissolution
--CinCinéétiquetique





CinCinéétiquetique
Formation dFormation d’’une espune espèèce immobile :ce immobile : 3 43 2+C Cc X
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Termes Termes puitpuit--sourcesource

( ) ( ),2 5 23 2 0,05, 5= − − ⋅⎤⎣ ⎦ +⎡ ⋅⋅∑ k k i k
k

ac f C C dCc X CP
dt

c

( ) ( )5 2,3 0,05, 5⎡ ⎤⋅⎣ ⎦ = − ⋅ + ⋅∑ k k i k
k

a Xf C Cc CPc

( ),4 ,⎣ =⎡ ⎤⋅ ⎦∑ k k i k
k

ac df C Cc Cc
dt

( ) ( )5 2,5 0,05, 5⎡ ⎤⋅⎣ ⎦ = ⋅ + ⋅∑ k k i k
k

a Xf C Cc CPc



ConclusionConclusion

--Des difficultDes difficultéés rs rééelles pour le transportelles pour le transport
--Une chimie suffisamment simple pour être comprise Une chimie suffisamment simple pour être comprise 
par le plus grand nombrepar le plus grand nombre
--Une chimie suffisamment complexe pour proposer Une chimie suffisamment complexe pour proposer 
des probldes problèèmes nummes numéériques riques 
--Ce benchmarkCe benchmark

-- PrPréésente les mêmes difficultsente les mêmes difficultéés nums numéériques riques 
ququ’’un cas run cas rééelel

-- Est plus simple et accessible quEst plus simple et accessible qu’’un cas run cas rééelel



RRéésultats attendussultats attendus
--Approche globale / sApproche globale / sééparation dparation d’’opopéérateurrateur

-- Quelle approche globale : DAE // DSAQuelle approche globale : DAE // DSA
-- Quelle sQuelle sééparation : SNIA // SIAparation : SNIA // SIA

--ModModéélisation de la prlisation de la préécipitation cipitation –– dissolutiondissolution
-- Ajout dAjout d’é’équation quation 
-- Changement de variableChangement de variable
-- Points intPoints intéérieursrieurs

--SolveurSolveur des systdes systèèmes non linmes non linééaireaire
-- NewtonNewton
-- Fraction Continues PositivesFraction Continues Positives
-- ArmijoArmijo
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