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1 Préambule

Mes travaux de recherche s’inscrivent dans le cadre de 1’usage du sous-sol aussi
bien en termes d’exploitation et de protection des ressources souterraines, que de sto-
ckage d’éléments toxiques. Je me concentre en particulier sur le développement des
outils de modélisation qui sont nécessaires aux différentes étapes de la caractérisation
des milieux souterrains et de la compréhension des processus qui s’y déroulent. Cela
inclut (i) I'extraction d’informations a partir de données in-situ acquises sur le ter-
rain et en laboratoire par différentes méthodes de caractérisation et (ii) la mise en
oeuvre de modeles prédictifs permettant de proposer des scénarios d’exploitation,
de stockage, de pollution et de remédiation, mais aussi de formation des milieux. Je
travaille plus particuliecrement sur les environnements fortement hétérogenes de type
milieux fracturés ou karstiques pour lesquels la modélisation des propriétés structu-
rales et des processus présente des défis de conceptualisation mathématique et de
ressources numériques. Les processus considérés vont de la propagation de cou-
rant électrique pour I'interprétation de données géophysiques, aux écoulements de
fluides pour I’'imagerie des flux dans les puits; en passant par le transport de chaleur
pour la caractérisation par tracage thermique et I’optimisation géothermique, et par
le transport de solutés avec des réactions géochimiques pour établir des scénarios de
contamination et remédiation, mais aussi pour comprendre la formation de certains
milieux tels que les milieux karstiques. Les objectifs principaux sont de (i) faire
le lien entre les données de 1’échelle du laboratoire a 1’échelle du terrain, et les
modeles numériques qui peuvent y €tre associés, et (i) mettre a disposition des
modeles prédictifs de scénarios de contamination et remédiation. De par ce fait,
les problématiques de changement d’échelles, d’hétérogénéités des structures, d’in-
version des données, d’optimisation numérique, et de variabilité et sensibilité des
milieux, sont au coeur de mes travaux de recherche. La difficulté d’appliquer des
modeles physiques complexes a des cas et données réels est aussi un élément déterminant
dans I’ orientation de mes travaux scientifiques.

Ces travaux ont été développés en collaboration avec des mathématiciens, géophysiciens,
hydrogéologues et géochimistes, dans plusieurs laboratoires de recherche en France
et a I’étranger, avec le co-encadrement d’étudiants principalement en Master et en
these.

Apres avoir introduit quelques notions (non exhaustives) sur le contexte de mes
recherches pour aider a la compréhension du manuscrit, j’exposerai les travaux que
j’ai réalisé ces dix dernieres années, et mon projet de recherche pour les années a ve-
nir. Un résumé de mes collaborations et des étudiants que j’ai co-encadrés est fourni
dans la description de mon parcours de recherche. Mon curriculum vitae complet,
incluant les publications avec les collaborateurs et les étudiants, est ajouté a la fin de
ce manuscrit.
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”Je déclare avoir respecté, dans la conception et la rédaction de ce mémoire
d’HDR, les valeurs et principes d’intégrité scientifique destinés a garantir le ca-
ractére honnéte et scientifiquement rigoureux de tout travail de recherche, visés a
I’article L.211-2 du Code de la recherche et énoncés par la Charte nationale de
déontologie des métiers de la recherche et la Charte d’intégrité scientifique de I’ Uni-
versité de Montpellier. Je m’engage a les promouvoir dans le cadre de mes activités
futures d’encadrement de recherche.”
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2 Introduction

2.1 Contexte

Les formations géologiques souterraines renferment différents types d’hydrosystemes
qui sont impliqués dans une large gamme de problématiques économiques, sociétales
et environnementales. Parmi ces hydrosystemes, les milieux poreux fracturés sont
¢tudiés dans de nombreux domaines de recherche et applications, tels que I’hy-
drogéologie, la géothermie, I’ extraction de ressources et le stockage d’éléments toxiques
(Carneiro, 2009; Dershowitz and Miller, 1995; Gautam and Mohanty, 2004; Kolditz
and Clauser, 1998; Rotter et al., 2008). La particularité de ces milieux vient de leurs
structures géologiques composées d’une roche peu perméable présentant des zones
de fracturation fortement conductrices (Figure 1). Pour des problématiques d’ex-
ploitation du sous-sol, telles que 1’exploitation pétrolicre et I’extraction de gaz ou de
chaleur, la roche correspond a la zone de stockage de la ressource, et les fractures
a des voies d’acces rapides connectant le puits d’exploitation a différentes zones du
milieu souterrain. La rentabilité de ces exploitations dépend alors de I’extension du
réseau de fractures et de I’optimisation des échanges de la roche vers les fractures. En
termes de stockage d’éléments (CO, ou éléments radioactifs), la faible perméabilité
de la roche assure la sureté du confinement, alors que les fractures représentent un
risque de fuite des éléments stockés. Il est alors essentiel de sélectionner des sites
présentant une faible quantité de fractures et des conditions minimisant les échanges
de la roche vers les fractures. Le contrdle de ces échanges est aussi déterminant
lors de la contamination d’un site, puisque la minimisation des échanges des frac-
tures vers la roche permet de réduire les temps de résidence d’un polluant dans le
milieu, alors que I’optimisation des échanges de la roche vers les fractures permet
d’accélérer la remédiation du milieu pollué.
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FIGURE 1 — Modele conceptuel de représentation des milieux poreux fracturés (image provenant de
Andersson et al. (2004)).

Les différentes problématiques et applications liées aux aquiféres et réservoirs
fracturés nécessi-tent de caractériser les propriétés structurelles de ces milieux et
de prendre en compte les comportements multi-porosité caractérisés par des dyna-
miques de réactions hétérogenes et induits par les hétérogénéités de ces structures
géologiques. Cela requiere de combiner plusieurs méthodes de caractérisation in-
situ complémentaires a diverses échelles et d’utiliser des outils numériques adaptés
a ces milieux, aussi bien pour interpréter les expériences de caractérisation que pour
proposer des modeles prédictifs pertinents.

Représentation des milieux fracturés

Le contraste entre les propriétés hydrauliques des fractures et de la roche matri-
cielle implique des temps de réponse différents, caractéristiques de chacune de ces
deux structures (Hamm and Bidaux, 1996). Les premiers modeles capables de re-
produire cette spécificité ont été les modeles double-porosité continus, basés sur une
superposition de deux domaines représentant la porosité primaire (matrice) et secon-
daire (fractures) du milieu. Ce concept de modélisation a été largement utilisé pour
sa simplicité de représentation ou (i) les deux domaines continus sont discrétisés
sous forme de blocs associés a des perméabilités équivalentes aux propriétés du mi-
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lieu naturel (modeles de boite a sucre), et (i1) les interactions entre les deux do-
maines sont représentées par un terme d’échange moyenné a 1’échelle de la maille
de discrétisation. Cette formulation permet d’éviter une discrétisation coliteuse, voir
impossible, de milieux dont les tailles caractéristiques des structures (ouverture des
fractures et taille du bloc matriciel) different de 3 a 6 ordres de grandeur. Pour pa-
lier a la simplicité de ces modeles, de nombreuses modifications ont €té proposées
pour prendre en compte la g€éométrie complexe des blocs matriciels et des fractures
(Kfoury et al., 2004; Ncetinger et al., 2001; Ncetinger and Estebenet, 2000), la dyna-
mique d’échange transitoire entre les deux domaines (Dykhuizen, 1990; Hassanza-
deh and Pooladi-Darvish, 2006; Zimmerman et al., 1993), et la présence de plusieurs
niveaux de porosité et de plusieurs types de processus participant aux échanges (Car-
rera et al., 1998; Haggerty and Gorelick, 1995).

Malgré toutes ces modifications apportées aux modeles double-porosité continus,
un point clé inévitable de leur concept de représentation est ’homogénéisation des
propriétés des réseaux de fractures. Comme les fractures sont distribuées sur une
large gamme d’échelles spatiales avec une forte hétérogénéité de leurs propriétés
(Bour and Davy, 1997), I’existence d’un volume €lémentaire représentatif (REV)
est dans certains cas questionable (de Dreuzy et al., 2001a,b). La représentation
continue des fractures est alors critique pour des problématiques tel que le stockage
de déchets nucléaires ou de CO; dans les réservoirs fracturés, ou la dynamique
temporelle et spatiale du transport dans les réseaux de fractures est déterminante
pour évaluer les risques de fuite des éléments (Smith et al., 2011; Zhang et al.,
2010). Dans ce cas, les modeles dits discrets et basés sur une représentation explicite
des fractures (DFN, Discrete Fracture Network) sont plus adaptés. Une alternative
aux précédents concepts de représentation a été proposée avec les modeles double-
porosité discrets. Ces modeles combinent les avantages (i) des modeles discrets
avec une représentation explicite des fractures, et (ii) des modeles double-porosité
avec une représentation double-milieux des interactions fractures-matrice (Lee et al.,
2001; Li and Lee, 2008).

La diversité des modeles proposés pour la représentation des structures et la si-
mulation des mécanismes dans les milieux poreux fracturés vient de la complexité
de ces milieux. Un premier niveau de complexité est directement relié aux propriétés
géométriques fortement hétérogenes des structures géologiques qui composent ces
milieux. Un second niveau dépend des mécanismes étudiés et de I’hétérogénéité
des propriétés des structures associées a ces mécanismes. Le choix d’'un concept
de modélisation parmi cette panoplie de modeles dépend des propriétés des mi-
lieux étudiés et des applications envisagées, mais aussi des informations disponibles
sur le milieu naturel. La formulation de ces modeles a grande échelle étant basée
sur des représentations simplificatrices a petite échelle, la validité des hypothéses
considérées rentre aussi en compte dans le choix des modeles a utiliser.
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Modélisation du transport de solutés

Typiquement, le transport d’éléments dans des représentations explicites de frac-
tures est modélisé par des méthodes de suivi de particules pour des applications et
milieux permettant de négliger les écoulements dans la roche matricielle (Cvetkovic
et al., 2004; Dershowitz and Miller, 1995). De maniere générale, les méthodes basées
sur la marche aléatoire (RW) ou le déplacement de particules sont bien adaptées
pour modéliser un comportement de transport hydrodynamique anormal a diverses
€chelles pour différents processus et degrés d’hétérogénéité (Berkowitz et al., 2016;
Gouze et al., 2021; Hyman and Dentz, 2021; Noetinger et al., 2016; Painter et al.,
2008). Ces méthodes sont en mesure de traiter un large éventail de régimes de trans-
port, y compris des grandes valeurs du nombre de Peclet présentes dans les systemes
a double porosité, de type milieux mobile-immobile et fracture-matrice (Cvetkovic,
2017; Dentz et al., 2011; Gisladottir et al., 2016). Les temps longs de diffusion dans
la zone a faible porosité et les modifications de la quantité de masse transportée
en raison de réactions chimiques simples sont alors paramétrés par des solutions
analytiques permettant d’éviter une discrétisation coiiteuse de la zone matricielle,
et correspondant par exemple a la probabilité de survie des particules (Benson and
Meerschaert, 2008; Bolster et al., 2016; Ding et al., 2013; Perez et al., 2019). Ces so-
lutions sont cependant basées sur des représentations simplifiées des milieux et des
processus qui s’y déroulent impliquant des hypotheses fortes telles qu’une diffusion
1D dans des blocs matriciels de forme régulicre et idéalisée, et des réactions chi-
miques linéaires du premier ordre avec une relation linéaire entre les concentrations
des domaines mobile et immobile (Carrera et al., 1998; Dentz et al., 2011; Lichtner
and Kang, 2007) (Figure 2).

La prise en compte de I’'impact des propriétés a petite échelle dans des simu-
lations a grande échelle peut aussi se faire en paramétrant des méthodes RW a
grande échelle, telles que les méthodes CTRW (Continuous Time Random Walk),
avec les statistiques spatiales et temporelles du déplacement des particules a la petite
échelle. Lorsque ces statistiques sont définies a partir de simulations numériques,
elles permettent de capturer 1’impact des propriét€s hétérogenes sur le transfert de
masse a différentes échelles et de représenter par exemple un comportement pré-
asymptotique qui ne peut €tre décrit par les méthodes standard de changement d’échelle
qui reposent sur 1’existence d’un Volume Elémentaire Représentatif (REV) (Gjetvaj
et al., 2015; Gouze et al., 2020; Russian et al., 2016). Cela permet d’exécuter des
simulations de transport a grande échelle avec des ressources de calcul raisonnables
tout en prenant en compte des propri€tés hétérogenes dans des conditions hydrody-
namiques dominées par 1’advection, alors que les méthodes standard (telles que les
volumes finis, les différences finies ou les €léments finis) nécessitent une augmenta-
tion cofiteuse de la discrétisation pour éviter les problemes de dispersion numérique.
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FIGURE 2 — Représentation conceptuelle des modeles de diffusion et de la géométrie des blocs matri-
ciels dans les systemes mobile-immobile (image provenant de Carrera et al. (1998)).

Ces caractéristiques et les applications réussies de simulations des processus de
transport dans des systemes hétérogenes font des méthodes RW un candidat idéal
pour établir des modeéles de transport (réactif) efficaces et robustes dans des systemes
hétérogenes. Encore une fois, il est nécessaire cependant de connaitre et vérifier
les conditions d’applicabilité de chaque modele en identifiant les hypotheses sous-
jacentes a la petite échelle, et de proposer de nouvelles formulations pour réaliser
des simulations de transport adaptés a la fois aux hétérogénéités structurelles a
diverses échelles et a divers types de réactions chimiques lorsque la réactivité est
considérée.

Caractérisation des roches fracturées

La complexité des propri€tés des milieux fracturés et des processus qui s’y déroulent
implique aussi des limitations quant a leur caractérisation. C’est le cas par exemple
des méthodes de résistivité électrique (RE) dont la sensibilité a la présence de frac-
tures a été mise en évidence sur le terrain (Boadu et al., 2005; Maineult et al.,
2013; Nguyen et al., 2016; Robert et al., 2011; Wishart et al., 2008), mais dont I’in-
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terprétation des données est limitée par le manque de modeles physiques adaptés.
Ces méthodes ont 1’avantage de donner une information globale sur le milieu a
plusieurs €chelles et dans plusieurs directions, dépendant de I’espacement et de la
position des é€lectrodes placées dans le sol, et ont été largement utilisées pour ca-
ractériser la conductivité €lectrique des milieux poreux (Blome et al., 2009; Pid-
lisecky and Knight, 2008; Riicker et al., 2006). Cependant, les outils numériques
existants pour simuler ces expériences sont basés sur des approches de résolution et
de discrétisation classiques (volumes finis, éléments finis) qui ne sont pas adaptées
aux spécificités des milieux fracturés hétérogenes. Cela mene a des colits numériques
prohibitifs limitant les études a quelques fractures lors de simulations directes tridi-
mensionnelles, et a des représentations équivalentes des réseaux de fractures qui ne
sont utilisables que pour des réseaux de fractures aux propriétés homogénéisables et
des organisations de fractures idéalisées (Berryman and Hoversten, 2013; Robinson
et al., 2013; Stesky, 1986). Ces limitations se répercutent aussi sur d’autres tech-
niques géophysiques telles que la méthode du potentiel spontanée (PS) qui présente
un intérét particulier pour les applications hydrogéologiques en raison de sa sensibi-
lité directe a I’eau s’€coulant dans le sous-sol. Cela a mené a des études démontrant
la capacité de la méthode PS a détecter I’écoulement des eaux souterraines dans
les milieux fracturés, déterminer 1’orientation des fractures hydrauliquement actives
grace a des mesures azimutales a la surface du sol, et localiser les fuites d’eau a
travers une seule fracture (Fagerlund and Heinson, 2003; Maineult et al., 2013; Re-
vil et al., 2015; Wishart et al., 2008). Alors que des approches par éléments finis
enticrement discrétisés sont régulierement utilisées pour simuler les signaux PS dans
les milieux poreux (e.g. Revil and Jardani, 2013), de telles méthodes deviennent ra-
pidement prohibitives en termes de ressources de calcul lorsque I’on considere des
roches fracturées ou les fractures doivent etre discrétisées a une échelle spatiale fine.

Le potentiel de ces méthodes pour fournir des informations sur les propriétés
des milieux fracturés n’a donc pas été pleinement exploré jusqu’a présent. Il est
nécessaire pour cela de développer des aproches de modélisation de propagation
des courants électriques répondant aux défis de représenta-tion des milieux frac-
turés. A cela s’ajoute la nécessité de modeéles numériques directes assez performants
pour étre in-fine intégrés dans des méthodes d’inversion des données, sachant que
les expériences de RE permettent d’acquérir des milliers de données a inverser et
que ces inversions nécessitent elles-mémes de mettre en oeuvre des milliers de simu-
lations directes.

Diverses techniques de caractérisation peuvent fournir des informations complémentaires
sur les roches fracturées, allant des observations directes faites en surface aux données
recueillies dans les forages lors d’expériences hydrauliques et de tracage (Bonnet
et al., 2001; Becker and Shapiro, 2003; Gouze et al., 2008; Lods et al., 2020). Parmi



Delphine ROUBINET Introduction HDR

ces expériences, les expériences thermiques sont utilisées pour identifier la présence
de fractures intersectant les forages, estimer les propriétés hydrauliques de ces frac-
tures, et €tudier la chenalisation de I’écoulement et les échanges fracture-matrice a
I’échelle de la fracture (Klepikova et al., 2014, 2016; de La Bernardie et al., 2018;
Pehme et al., 2013; Read et al., 2013). La plupart de ces expériences est mise en
oeuvre grace aux méthodes ALS (Active Line Source) et DTS (Distributed Tempera-
ture Sensing) permettant, respectivement, de modifier uniformément la température
de I’eau dans un forage et de mesurer verticalement les changements de température
dans des puits d’observation (Pehme et al., 2007; Read et al., 2013). Par rapport a
leurs homologues chimiques, ces expériences ne sont pas limitées par les contraintes
environnementales et elles présentent 1’avantage ne pas reposer sur des techniques
d’échantillonnage et d’injections localisées (Akoachere and Van Tonder, 2011; Ptak
et al., 2004). De maniere générale, I’inversion de données collectées dans les puits est
faite (1) soit en considérant des représentations simplifiées du milieu et en estimant
la transmissivité et la capacité de stockage des fractures qui intersectent les forages
a des profondeurs connues (Klepikova et al., 2013; Paillet et al., 2012; Roubinet
et al., 2015), (i1) soit en estimant les propriétés géométriques et hydrauliques d’un
réseau de fractures a partir d’'un nombre important de données (Fischer et al., 2018;
Le Goc et al., 2010; Somogyvari et al., 2017). Alors que ces études sont adaptées
pour un nombre de fractures relativement faible afin de travailler avec un nombre de
parametres qui peut €tre traité par inversion, seulement peu de travaux porte sur la
possibilité d’inverser les propriétés statistiques des réseaux de fractures, sans limita-
tion du nombre de fractures considérées (Jang et al., 2008, 2013).

Ici encore, il est nécessaire de développer des approches de modélisation prenant
en compte les spécificités des milieux fracturés avec des coiits numériques faibles
afin d’envisager d’utiliser ces modeles dans des procédures d’inversion. Il est ce-
pendant peu probable pour I’instant que des modeles physiques basés sur des hy-
potheses simplificatrices acceptables soient assez performants pour étre directement
utilisés dans des procédures d’inversion des propriétés des réseaux de fractures. Ces
modeles peuvent par contre étre optimisés pour “entrainer” de nouveaux modeles
basés sur des méthodes d’intelligence artificielle ou de réseaux de neurones.

2.2 Orientations de recherche

Les divers défis scientifiques liés aux ressources dans les milieux fracturés m’ont
amené a dévelop-per les trois axes principaux suivants qui sont présentés dans mes
activités de recherche.

(1) La caractérisation des roches fracturées par le développement et I’exploita-
tion de modeles de simulations des courants électriques afin d’explorer pleinement
la capacité des expériences €lectriques a fournir des informations sur les milieux
fracturés.

10
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(i1) L’ étude du transport de chaleur a plusieurs €chelles et pour plusieurs objectifs
allant de I'utilisation des expériences thermiques comme traceur du milieu naturel
a ’optimisation des échanges fracture-roche pour la performance des exploitations
géothermiques.

(i11) Le devenir des solutés dans les milieux fracturés avec pour objectif de prendre
en compte la réactivité qui rentre en jeu dans des problématiques de contamination
et décontamination de sites, mais aussi pour la compréhension de la formation de
certains milieux, tel que les milieux karstiques.

Ces trois orientations de recherche nécessite le développement d’outils de modélisation
prenant en compte les spécificités des milieux fracturés tout en offrant des colts
numériques relativement faibles afin d’envisager la mise en oeuvre de procédures
de Monte Carlo et d’inversion. Il faut pour cela définir et représenter les processus
clés associés a chaque problématique, prendre en compte les phénomenes a la petite
¢chelle qui impactent les comportements a grande échelle, et coupler les différents
processus mis en jeu. Différentes techniques seront mis en oeuvre pour s’adapter
aux différentes problématiques et échelles de travail, incluant des solutions analy-
tiques, hybrides et numériques, avec des résolutions dans le domaine de Fourier ou
I’utilisation de surrogate modeles suivant les applications.

2.3 Parcours de recherche

Au cours de ma these (2008-2010), j’ a1 travaillé sur 1a modélisation des écoulements
et du transport de solutés dans les milieux poreux fracturés avec des méthodes sto-
chastiques de génération des réseaux de fractures et des méthodes de suivi de par-
ticules pour le transport. Ceci m’a amené a étudier I’impact des propriétés structu-
relles de ces milieux sur les processus d’écoulement et de transport en collaboration
avec Jean-Raynald de Dreuzy et Philippe Davy (Géosciences Rennes), et Hui-Hai
Liu (Lawrence Berkeley National Laboratory, LBNL) avec une mobilité de these au
LBNL (Roubinet et al., 2010a,b, 2013).

Ces travaux ont été étendu au cours d’un post-doctorat (2011-2013) avec Daniel
M. Tartakovsky (University of California, San Diego, UCSD) en développant des
formulations analytiques et des modeles hybrides pour les processus de transport
dans les systemes fracture-matrice et pour le transport réactif multi-€chelle (Rou-
binet et al., 2012; Roubinet and Tartakovsky, 2013). Mes travaux sur le transport
de solutés ont aussi €té adaptés au transport de chaleur avec le co-encadrement de
Alvaro Ruiz-Martinez (Ruiz Martinez et al., 2014) !, Viktoria R. Gisladottir (Gis-
ladottir et al., 2016) 2, et derniérement Zitong Zhou (Zhou et al., 2021).

Afin d’incorporer des méthodes de caractérisation géophysique a mes travaux de
recherche, j’ai fait un post-doctorat (2013-2016) a I’Université de Lausanne (UNIL)

1. Le nom des étudiants en Master co-encadrés et leurs publications seront soulignés dans cette partie du manuscrit.
2. Le nom des étudiants en these co-encadrés et leurs publications seront écrits en gras dans cette partie du manuscrit.
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avec James Irving. Nous avons développé et exploité des méthodes de modélisation

des courants électriques dans les milieux fracturés (Roubinet and Irving, 2014) en
co-encadrant Serdar Demirel (Caballero Sanz et al., 2017; Demirel et al., 2018,

2019; Roubinet et al., 2020) et Victor Cabellero-Sanz (Caballero Sanz et al., 2017),

et en collaboration avec Niklas Linde (UNIL) et Damien Jougnot (UPMC) (Roubinet

et al., 2016). Ce post-doctorat a aussi €t€ 1’occasion (1) de continuer mes travaux sur

le transport de chaleur avec le co-encadrement de Luis G. Moscoso-Lembcke (Moscoso Lembc
en collaboration avec Beth Parker et Peter Pehme (Université de Guelph), et (ii) d’ini-

tier des travaux sur les expériences de flowmeter dans les puits avec Frederick Day-

Lewis (USGS) (Roubinet et al., 2015).

Depuis ma prise de fonction en tant que chargé de recherche au CNRS (2017),
j’ai étendu mes travaux au sein de nouvelles collaborations sur (i) les méthodes de
résistivité électrique (Roubinet et al., 2018, 2020) avec Philippe Pézard (G€osciences
Montpellier, GM) et Xiaoguang Wang (Chengdu University of Technology, Chine),
(i1) les expériences de caractérisation hydrogéologique (Lods et al., 2020) avec Gérard
Lods, Richard Leprovost et Philippe Gouze (GM), et Jurg M. Matter (Southampton
University), (ii1) le transport de chaleur (Klepikova et al., 2022) avec Maria Kle-
pikova (Géosciences Rennes), et (iv) le transport de solutés de la petite échelle
(Gouze et al., 2020, 2021) en collaboration avec Marco Dentz et Alexandre Puy-
guiraud (IDEAE-CSIC), et Philippe Gouze, a 1’échelle du site (Pryet et al., 2022)
avec Yohann Cousquer (HSM), et Alexandre Pryet et Pierre Matran (EPOC) . Ceci
est complété par la modélisation de la réactivité des solutés dans les méthodes RW
(Roubinet et al., 2022) et la participation au co-encadrement de la these de Marie
Léger (Leger et al., 2022a,b) sur 1’étude de la karstification des roches en labora-
toire en collaboration avec Linda Luquot (GM).
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3 Activités de recherche

3.1 Caractérisation hydro-géophysique

Afin de pleinement explorer le potentiel des méthodes géoélectriques pour ca-
ractériser les milieux poreux fracturés, le développement de modeles adaptés a la
propagation du courant électrique dans ces milieux est une étape indispensable. Les
outils de modélisation numérique développés pour cela sont présentés dans la par-
tie 3.1.1. Ces modeles ont €té ensuite utilisés pour (i) étudier les relations entre
les propriétés topologiques et électriques des €échantillons de roches fracturées a
I’échelle du laboratoire, et comparer a plus grande échelle les caractéristiques hy-
drauliques et électriques des volumes élémentaires représentatifs (VER) de ces mi-
lieux (partie 3.1.2), et (i1) évaluer la signature de la présence de fractures sur des
expériences synthétiques de résistivité électrique a 1’échelle du terrain, ainsi que
sur des mesures de potentiel spontané (partie 3.1.3). Toutes ces études ont pour
objectif commun d’évaluer quelles informations peuvent €tre obtenues a partir des
expériences €lectriques a plusieurs échelles et sur différentes configurations de mi-
lieux fracturés.

3.1.1 Modélisation de la propagation de courants électriques

Concept de modélisation

La modélisation du flux de courant électrique dans les milieux fracturés nous oblige a
considérer la propagation du courant a travers les domaines de la fracture et de la ma-
trice, car la différence de conductivité électrique entre ces domaines n’est pas assez
grande pour considérer uniquement le flux a travers les fractures. Dans cet objectif,
une approche double-porosité (double-perméabilité€) discrete (discrete dual-porosity,
DDP) a été développée en considérant séparément la conservation de la charge aux
¢chelles de la fracture, du réseau de fractures et de la matrice avec prise en compte
des échanges fracture-matrice. Cette approche est basée sur une représentation expli-
cite des fractures, une méthode des volumes finis adaptée a une discrétisation relati-
vement grossiere de la matrice, et un paramétrage analytique des échanges fracture-
matrice. Le concept de modélisation proposé ici est inspiré des modeles double-
porosité discrets développés en hydrogéologie pour simuler les écoulements dans
des milieux ou la circulation de fluides dans la zone matricielle ne peut pas étre
négligée (Lee et al., 2001; Li and Lee, 2008). Ces derniers modeles considerent une
valeur moyenne de la charge hydraulique le long des segments de fractures obligeant
a une discrétisation relativement fine de la zone matricielle pour travailler avec des
segments de fractures de faible longueur. Dans les modeles de courants électriques
proposés ici, le paramétrage analytique a 1’échelle de la fracture permet de décrire la
variation de la charge €lectrique le long des segments de fractures, et donc d’avoir
une précision plus fine tout en ayant une discrétisation assez grossiere des blocs ma-
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triciels. Ce point est essentiel pour proposer des modeles a faible colit numérique qui
pourront étre utilisés pour des simulations de Monté Carlo et des procédures d’inver-
sion.

Formulation DDP 2D
Dans des conditions de régime permanent, le flux de courant électrique est régi par
I’équation de conservation de la charge

V-J=Q (1)

ou J est la densité de courant et () est un terme source. En exprimant la densité de
courant par la loi d’Ohm J = —oV ¢, ou o est la conductivité électrique et ¢ est le
potentiel électrique, cela conduit a I’équation

-V (0V9¢) = Q, 2)

qui constitue la base de toutes les techniques de modélisation géoélectrique.
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La Figure 3 illustre les différentes étapes de discrétisation li€es a la méthode
DDP_2D. La matrice est divisée en blocs réguliers (carrés bleus) identifiés par des
indices (7, J), et les fractures sont représentées par des éléments 1D qui sont subdi-
visés en segments (lignes noires). Les noeuds du domaine (cercles numérotés) sont
constitués des extrémités des fractures (rouge), des intersections entre fractures (vert)
et des intersections entre les fractures et les limites des blocs matriciels (noir) (Fi-
gure 3a). A 1’échelle du réseau de fractures, chaque segment k est caractérisé par
sa conductivité électrique 05?, son ouverture b%, et son potentiel électrique qb’]i (Fi-
gure 3b). A 1’échelle du segment, ses extrémités sont situées aux positions zj = 0
et L, avec Ly la longueur du segment et x; la variable spatiale 1D le long du seg-
ment, et les variables ¢’ f et ¢’ 7 " correspondent aux valeurs du potentiel électrique en
ces points (Figure 3c). A I’échelle du bloc, o:/ et ¢L:” sont utilisés pour désigner la
conductivité et le potentiel électrique de la matrice, et afcn‘i le coefficient d’échange
fracture-matrice.

J
1()@{@
(1.3) 12 i
(ﬁ
! 2.3) (3,3) ¢;.0%.b} f
8 "(p‘, AR )cA L, H
> . 3 x, =0
7 3‘
(2,2) (3,2)
(112) ’ > 1.J Il I/
(1,2) OO
6
(L,1) 2,1 3.,1) (2’2)
1
(a) (b) (©)

FIGURE 3 — Discrétisation du modele DDP_2D a I’échelle (a) du domaine, (b) de I’intersection entre
fractures, et (c) de la fracture (Roubinet and Irving, 2014).

A T’échelle de la fracture, en considérant un segment de fracture 1D d’indice k
délimité par des noeuds 7, et j; et ayant une conductivité électrique 0’; constante sur
sa longueur, I’équation (2) conduit a I’expression suivante impliquant le potentiel
¢lectrique (b’} le long du segment :

faxk —Qjm; Qpm = —(on” = &), 3)

ou xj, désigne la variable spatiale allant de 7;, a j;, et le terme source () t,, correspond
a I’échange de courant €lectrique entre le segment de fracture et la matrice environ-
nante. En considérant les conditions aux limites de Dirichlet gpff’“ et gp‘jf aux noeuds 7,
et jr du segment, le potentiel gbl} est exprimé analytiquement comme

o) = Boey + T8+ 1= 2 | o @
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avec

B(xy) = exp (\/EJxk) — ’Zézz)) exp ( F’;JL,G) . I = @fm/af

v(xg) = exp (—\/ijk) — exp (\/ijk> . (5)

A I’échelle du réseau de fracture, I’équation (2) est intégrée sur un petit volume V;
contenant chaque intersection ¢, et I’application du théoreme de divergence de Gauss
donne les équations de conservation suivantes sous forme continue et discrete

0
/ oV - iigdS =0, be fa(bf =0, (6)
Si

‘l‘kzo

ou S; est le contour de surface de V;, 7ig, est son vecteur normal unitaire extérieur,
N; est le nombre de segments ayant pour extrémité commune le noeud ¢ et bl} et afc
sont I’ouverture et la conductivité électrique du segment £.

En utilisant I’expression analytique (4) du potentiel électrique le long du segment,
la dérivée du potentiel du segment dans I’équation discrétisée (6) peut €tre exprimée
comme suit avec prise en compte des échanges de flux de courant fracture-matrice

O
T
ax — azkgOf + aijOf + aIJ £1J7 (7)
avec
: : FI},J)‘(xk) ; PI;,J)‘(xk)
o T () ¢ Vo e (F50)
Flf J)‘(xk)

arg = —/T} jexp (N/F’}Ja?k) + W [1 —exp ((sqril'] ;Ly)] ,

Azy) = exp (ﬁxk) + exp (—\/ijk) . (8)

La combinaison des expressions (6) et (7) pour chaque noeud du domaine conduit
a un systeme linéaire ou les inconnues sont les valeurs du potentiel électrique en
régime permanent aux noeuds des segments de fracture et dans les blocs matriciels.

Ce systeme est complété par I’expression de la conservation de charge a I’échelle
des blocs matriciels avec les échanges () r,, pris en compte comme un terme source.
En intégrant I’équation (2) sur le volume de controle de la matrice V; ; et en utilisant
a nouveau le théoreme de divergence de Gauss, nous obtenons

- / (0uVén) -iis, ,dS = | QpmdV, ©)
Sty

Vi,g
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ou Sty correspond au contour de surface de V; ; et 7ig, est son vecteur normal uni-
taire extérieur. Le coté gauche de I’équation (9) peut €tre discrétisé en utilisant la
méthode des volumes finis comme suit

— [ (@) sy 45 =T (01 = ol ) = ol (011 = o)

4 O' (¢IJ ¢TIT;‘J71) . O_m (¢I ,J+1 ¢I J) - (10)
W

Les coefficients o, 0!V, 05 et oY correspondent respectivement aux directions est,
ouest, sud et nord et sont exprimés par

A A Ax Ax
oE = 2V 1@ - oW _ BV 0,00 58 - ST GN o BT
Ax Ax Ay Ay
ou Az et Ay sont respectivement les longueurs longitudinale et transversale des
blocs, et les termes U%I’J)’(K’L)] représentent la conductivité de la matrice entre les

blocs (1, .J) et (K, L) et sont évalués comme la moyenne des conductivités de ces
blocs.

En considérant (i) I’échange de flux de courant le long des segments de frac-
tures situés dans le volume de contrdle V7 ;, (ii) I’expression de () ¢, donnée dans
I’équation (3), et (iii) la définition analytique (4) de gbfc, le coté droit de 1’équation (9)
peut etre réécrit comme

f f f
NI,J NLJ NLJ

I,J 1,J
| QuudV = e | =3 Lt 3 ens | +ap st +eet| a
k=1 k=1 k=1

1,7
avec NV 7 le nombre de segments de fractures contenus dans V7 7, ¢y ; = Lj—cj, —¢;
et les constantes c;, et c;, exprimées comme

exp( FI}’JLO —1 exp( F’I“,JLk)
fen (-

k

Ci,, = +
\/ P];,J F];,JV(Lk)

exp (— Fl}JLk) + exp ( FI}JL;O -2
¢ = — . (12)

k (L) /T,

La combinaison des expressions (10) et (11) meéne a I’expression de conservation
de charge pour le bloc matriciel (7, .J) dont I’application a chaque bloc matriciel du
domaine conduit a un systeme lin€aire ou les inconnues sont a nouveau les valeurs
du potentiel électrique en régime permanent aux noeuds des segments de fractures et
dans les blocs matriciels.

La combinaison finale de ce systeme linéaire développé pour la zone matricielle
avec le systeme linéaire dérivé pour le réseau de fractures, permet de déterminer le

U5 L) +exp (y/Th, L) = 2
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potentiel électrique aux noeuds du domaine. En se basant sur les études existantes
sur les échanges fracture-matrice en hydrogéologie (Roubinet et al., 2012; Lee et al.,
2001; Li and Lee, 2008), le coefficient d’échange de 1’équation (3) est défini comme
a}’n‘{b = min(cl’, O'?J) /d avec 0'{7 ; la moyenne des conductivités des fractures
contenues dans le volume de controle V7 ; et d la distance normale moyenne entre les
fractures et le volume de bloc matriciel. La démonstration complete des dérivations
résumées ci-dessus, ainsi que la validation de I’approche DDP_2D, peuvent étre
trouvées dans Roubinet and Irving (2014).

Le modele DDP_2D, ainsi que le modele DDP_2.5D présenté par la suite, ont été
implémentés en C++ et les logiciels correspondants sont déposés aupres du CNRS

sous les noms ERT_DDP_2D (#12420-01) et ERT_DDP_2.5D (#12420-02).

Extension aux représentations 2.5D
Afin d’avoir une représentation réaliste des systemes lors de 1’interprétation de données
d’expériences de résistivité électrique menées dans le milieu naturel, le modele DDP_2D
est étendu a des configurations 2.5D. Ces représentations sont largement utilisées
pour I’interprétation de données de résistivité électrique dans des milieux poreux
équivalents et reposent sur des hypotheses de représentation du milieu qui sont décrites
dans Dey and Morrison (1979) et utilisées ci-dessous pour les milieux fracturés. La
formulation 2.5D revient a décomposer le probleme 3D en une série de problemes
2D dans le domaine de Fourier. Le potentiel électrique est donc déterminé dans le
domaine 2D de Fourier pour plusieurs valeurs de la variable de Fourier, puis inversé
pour obtenir le résultat dans le domaine réel.

La formulation DDP_2.5D est dérivée en considérant I’équation de conservation
de la charge (2) en 3D exprimée comme suit

-V [0-(337 Y, Z)6¢<x7 Y, Z)} - ]5(37 - :UO)(S(y - yO)(S(Z T ZO) (13)

avec la conductivité électrique o (z, y, z), le potentiel électrique ¢(x, y, z), I’injection
d’un courant électrique [ a la position (g, o, 20), et la fonction delta de Dirac 4(.).

En supposant que (i) la conductivité électrique o est constante dans la direction
y (c’est-a-dire, o(z,y,2) = o(x,z) et 9,0 = 0); (ii) le probleme considéré est
symétrique dans la direction y (c’est-a-dire, ¢(z,y, z) = ¢(z, —y, 2)); et (iii) 'in-
jection de courant se trouve dans le plan y = 0 (c’est-a-dire, yy = 0), I’équation (13)
peut tre exprimée dans le domaine de Fourier

-V [U(a:, 2Vo(z,w, z)} + wlo(z, 2)p(x,w, 2) = gé(x —120)0(z — 29), (14)

ol ¢(x, w, 2) est la transformée en cosinus de Fourier de ¢(z, y, z) et w est le nombre
d’onde du domaine de Fourier. Les distributions des potentiels ¢ et ¢ sont définies
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comme (Bateman, 1954)

P(r,w, 2) :/0 o(x,y, z) cos(wy)dy, o(z,y, z) = %/0 P(r,w, 2) cos(wy)dw.
(15)

A T’échelle du segment de fractures, I’équation de conservation de la charge est
exprimée dans le domaine de Fourier

7 7 S 2 I, Je 1 7 "
~0}0% 0 + W oid) = — Q. Q= = (o™ = 6F)  (16)

avec (E’fc = qgl}(x‘]}) la transformée de Fourier du potentiel électrique moyenné sur
I’ouverture de la fracture, chm la transformée de Fourier du terme source représentant
les échanges fracture-matrice, et ¢+’ la transformée de Fourier du potentiel électrique
dans la matrice.

En considérant les conditions aux limites de Dirichlet @ZJ}‘“ et gb?!“ dans le domaine
de Fourier, 95’} est exprimé analytiquement comme

k
- _q Yoo (T1) _j Flk Ji Yol@) | 210
O, w) = Bu(er)P} + o+ |1~ Bulzr) — D"
/ I y(Ly) ™ TF 4 w? Yo (L)

(17)

avec

Y (Zr)

Bu(z)) = exp <xk Fl}k,Jk + wQ) — o (Lt) exp (Lk P’}Mk + w2> ,

Yu(Tk) = exp <—xk Fl}k,Jk + w2> — exp (a:k F];kajk + w2> , F];kaJk = 04;1;7;71@/ (bljja];) :
(18)

A T’échelle du réseau de fractures, la conservation de la charge a chaque noeud
d’intersection de fractures est appliquée en intégrant 1’équation (14) sur 1’intersec-
tion. Par souci de simplification, il est considéré que chaque noeud 7 est partagé par
N; segments de fractures ayant la méme ouverture b} et la méme conductivité a}, et
que la surface de cette intersection peut étre approximée par b x b%. L'application
du théoreme de divergence de Gauss conduit a

N;
oy i . - B
uw a}(blﬂx,}zo — 0y kE : 8xz;¢f|x,}:0 = 0. (19)

En combinant les équations (17) et (19), une premiere partie du systeme linéaire
a résoudre est obtenue avec des expressions formulées en termes des potentiels
¢électriques (inconnus) aux extrémités et intersections des fractures et dans les blocs
matriciels.
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A T’échelle de la matrice, la conservation des charges est appliquée dans le do-
maine de Fourier en intégrant I’équation (14) sur chaque volume V; ; des blocs de
matrice (/, .J) menant a

- / v. (am%{y) dv + / otV = [ Qv (20)
Vig Vig Vig

En utilisant le théoreme de divergence de Gauss, le coté gauche de 1’équation (20)
est discrétisée comme

- / V- (0n VL) AV = Cryél! + CIal ™ + CE + CF 6k + Oyl
Vi

(21)
avec
Az Az Ax
Cry = _A_xH(I—l,J),(I,J)a CPy= _A_xH(I+1,J),(I,J)a C}g,J = _A_ZH(I,J—l),(I,J)a
Ax
Cry = _A_ZH(I,JJrl),(LJ): Cry=w'ol/Aanz— O = CP, = CF = O,
(22)

H(k,1),1,7) €tant la moyenne harmonique de la conductivité €lectrique des blocs ma-
triciels (K, L) et (1, J).
Le membre de droite de 1’équation (20) peut tre exprimé par
N IfJ NIf,J

Ny

Ak _ ~k _ ILJ7IJ 1J =k

Q' dV = E /0 Qi dV = —ay oy E Ly +ay, E D (23)
k=1 k=1 k=1

avec N If 7 le nombre de fractures contenues dans le volume du bloc matriciel V; ;

Vi.g

et CF} la valeur intégrée de QBI} le long du segment de fractures k, c’est-a-dire % =

OL’“ él}dxk En intégrant I’expression (17) pour définir é’}, on obtient I’expression
discrétisée finale de 1’équation (20)

N,
1,J 7 7T 7 71,J— 7
Crs+ayn Y (L= Dy | ob7 + Cloh ™ + CE,L + CF s + Xyl

k=1

N,

N (D 5k 4D, —jk) — 0 (24)
fm Zk(pf ]k@f .
k=1

avec

k
D Coly) =1 2P ( V5 Tt szk> D 2 — Auw(Li)
ik - ) Ik =
VG @t (L) /TE g, 4 w? Yo(Lr)yfT], g + w?

k
I'7

Ty, +w?

Dy, (L — D;, — Dy,). (25)
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Dans toutes les études utilisant le modele DDP_2.5D, quatre valeurs de la va-
riable de Fourier sont utilisées correspondant aux valeurs proposées dans Xu et al.
(2000). La validation de cette approche et le détail des valeurs de ces variables
peuvent €tre trouvés dans Caballero Sanz et al. (2017) avec la description complete
des dérivations qui sont résumées ci-dessus.

Extension au potentiel spontané
En régime permanent, considérons la vitesse de Darcy u décrite par la loi de Darcy
et I’équation de conservation de la masse

u=—-KVh, V-u=0, (26)

avec la charge hydraulique / et la conductivité hydraulique K = kpg/u, k étant la
perméabilité, p la densité du fluide, g I’accélération gravitationnelle et ;4 la viscosité
dynamique du fluide. Compte tenu de la présence d’une double couche électrique qui
se traduit par un exces de charge dans I’eau interstitielle, I’eau traversant le milieu
entraine une partie de cet exces de charge Q°// qui géneére une densité de courant
électrocinétique J, qui peut étre définie comme J, = Q¢//u (Titov et al., 2002).

L’extension de I’approche de modélisation DDP_2D au potentiel spontanée est
faite comme suit.
(1) Le probleme d’écoulement de fluide défini par les équations (26) est résolu par
une formulation hydrogéologique du modele DDP 2D en considérant (i) des frac-
tures de perméabilité r; = (by)%/12 avec by I’ouverture de la fracture (Snow, 1969),
et (i1) les échanges de fluide entre fractures et matrice caractérisé€s par la vitesse de
Darcy u s, = —w avec I, la conductivité hydraulique de la matrice, h,, et
h les charges hydrauliques de la matrice et de la fracture, et d la distance normale
moyenne entre la fracture et chaque point du bloc matriciel (Lee et al., 2001; Li and
Lee, 2008).
(2) Le probleme de conservation de la charge électrique prenant en compte la densité
de courant électrocinétique J, précédemment définie, est modélisé en considérant le
terme —V - J, comme un terme source de I’équation de conservation de la charge (2)
(Sill, 1983). Cette densité de courant étant dénotée J r et J, ., dans les fractures et
la matrice, le modele DDP_2D est modifié comme suit.

A T’échelle de la fracture, 1’équation de conservation de la charge 2D est considérée

. (a§f¢f n aijsf) = 0y, 7 — 0, I, 27

avec oy la conductivité €lectrique (constante) de la fracture, z s et y s les variables spa-
tiales parallele et perpendiculaire a la fracture considérée, ¢ le potentiel électrique
dans la fracture, et J:’} et Jgf les composantes de J; s dans les directions ¢ et y;. En
supposant que la variation de J:} est négligeable le long de la fracture, la moyenne

de I’équation (27) sur I’ouverture de la fracture s’exprime comme
= 040765 = = Qf — Uy (28)
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avec ¢ F= % fobf ¢¢(zs,yr)dyys le potentiel électrique moyenné sur 1’ouverture de la

fracture, et Q?m = _Z_; [8yf¢f(yf:bf) - 81/f¢f(yf=0)] et Q?ﬁ = % [Jg,]}(yf:bf) - ‘]g,}}(yf:O)
les termes d’échanges fracture-matrice li€s aux variations de potentiel €lectrique
et de charge hydraulique, le dernier terme pouvant €tre exprimé comme QJSCT]; =
Qi upm /by,

A T’échelle du réseau de fractures et de la matrice, la conservation de la charge
intégrée sur chaque intersection et bloc matriciel, respectivement, donne

—/ afwf-ﬁcidci:—/ Qg - iic,dC;, (29)
Oi O’é

- / 0V o - 6, ACoy = / Qi Ty, - i, dCy + / (QF, + Q) Vi,
Co C Vin
(30)

avec uy la vitesse de Darcy du fluide dans la fracture, V;, et C), le volume et le
contour du bloc matriciel et 77 le vecteur normal unitaire extérieur. Les termes
de droite de ces deux équations sont pris en compte comme des termes source du
systeme, avec les termes de droite de la seconde équation qui correspondent a la
densité de courant de la source €lectrocinétique J ,,, €changée entre les blocs matri-
ciels et les échanges fracture-matrice se produisant a I’intérieur de chaque bloc.
La validation de cette méthode, ainsi que la démonstration complete de la dérivation

qui est résumée ci-dessus, peuvent €tre trouvées dans Roubinet et al. (2016).

3.1.2 Propriétés topologiques, hydrauliques et électriques a plusieurs échelles

Propriétés topologiques et électriques a I’échelle du laboratoire

De nombreuses expériences en laboratoire et sur le terrain suggerent que les pro-
priétés €lectriques des roches fracturées peuvent fournir des informations critiques
concernant les propriétés topologiques des réseaux de fractures sous-jacents. Ce-
pendant, un manque d’études numériques dédi€es a des représentations réalistes
des milieux fracturés nous empéche d’évaluer, de manicre systémati-que, les re-
lations entre proprié€tés électriques et topologiques dans des domaines complexes
pour lesquels I’existence du VER est questionnable. Pour étudier ce probleme, 1’ap-
proche de modélisation DDP_2D présentée précédemment est utilisée pour analy-
ser numériquement les propriétés topologiques et électriques d’une large gamme de
milieux poreux fracturés avec une description explicite des fractures et la prise en
compte des interactions fracture-matrice.

La définition du lien entre les propriétés topologiques et électriques des échantillons
de roche se fait généralement en étudiant plusieurs parametres électriques et en
analysant comment ces parametres dépendent de la porosité de 1’échantillon. En
considérant une roche entierement saturée ayant une conductivité électrique o, pour
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laquelle 1a conductivité de surface est négligeable par rapport a la conductivité du
fluide o, 'impact des propriétés topologiques sur la conductivité €lectrique peut
étre caractérisé par le facteur de formation électrique F' = o, /0. Ce parametre
est souvent lié a la porosité du systeme ¢ en utilisant la loi empirique d’Archie
F = ¢7™ (Archie, 1942), ou I’exposant d’Archie (ou facteur de cémentation) m
est proche de 2 pour la porosité granulaire et environ 1 pour la porosité de type fissu-
raire (Schon, 2011). Dans ce dernier cas avec des roches a faible porosité, la relation
F = 7/¢, ou 7 est définie comme la tortuosité électrique, est également utilisée
(Walsh and Brace, 1984; Pape et al., 1985; Katsube and Hume, 1987), et correspond
a un cas particulier de la loi d’Archie étendue ' = a¢~ " (Selley and Sonnenberg,
2015a,b) avec la constante géométrique a = 7 et m = 1. Comme les parametres
¢lectriques m et 7 fournissent des informations significatives et complémentaires sur
les systemes considérés, ils sont utilisés pour caractériser les proprié€tés topologiques
des échantillons de roches fracturées, parfois indépendamment de la relation entre '
et ¢ (Wright and Cashman, 2014; Wright et al., 2009; Violay et al., 2010; Ildefonse
and Pezard, 2001; Le Pennec et al., 2001; Pezard et al., 2000). Plus précisément,
m est li€ a la géométrie des pores du systeme et caractérise la facon dont le courant
¢électrique échantillonne la porosité interconnectée (Le Pennec et al., 2001; Revil and
Cathles, 1999), tandis que 7 est 1ié a I'irrégularité des chemins du courant électrique
et caractérise la complexité de ces chemins a travers le systeme (Le Pennec et al.,
2001; Pezard, 1990; Walsh and Brace, 1984). Pour analyser comment les parametres
¢électriques F', m et T dépendent de la porosité ¢, des propriétés du réseau de fractures
et des échanges matrice-fracture, ces parametres sont évalués avec les définitions sui-
vantes (Sunberg, 1932; Archie, 1942; Brace et al., 1965) :

F=o0,/0, m=—logF/logop, 1=F¢. (31)

En utilisant la méthode DDP_2D décrite précédemment, le probleme aux limites
suivant est résolu

—V - (0xVP4) =0, x€ (32a)
¢y =7, xel;withi=0,1 (32b)
0Dy .
Ox =0, xel,;witht =23, (32¢)
on

ol 0« (x) et Py (x) sont respectivement la conductivité et le potentiel électrique dans
le domaine carré a deux dimensions {2 entouré par les bordures gauche, droite,
supérieure et inférieure ['y, I';, I's et I's, respectivement. En fixant les conditions
de Dirichlet ®; et ®7 a 1 V et 0 V, respectivement, la conductivité €lectrique ef-
fective o est définie comme o = J; avec J; le flux électrique quittant le c6té droit
du domaine. Cette définition est cohérente avec les expériences de laboratoire qui
ont été menées sur des échantillons de roche (Ildefonse and Pezard, 2001; Pezard

et al., 2000; Violay et al., 2010; Wright and Cashman, 2014). Les simulations sont
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menées en considérant 1’ouverture de fractures b, fixée a 10~* m, la conductivité
€électrique des fractures égale a la conductivité du fluide o, = 1 S/m, et la conducti-
vité €lectrique de la matrice déterminée en utilisant la loi d’ Archie o}, = aw¢gnb avec
une faible porosité de la matrice ¢y, fixée a 0.5% et I’exposant d’ Archie de la matrice
my fixé a 2, ce qui donne o, = 2.5 x 107° S/m (Pezard et al., 2000).

La Figure 4 montre des exemples de milieux fracturés considérés dans des do-
maines de taille unitaire en considérant une distribution aléatoires des positions et
orientations des fractures dont les longueurs sont définies soit a partir d’une distri-
bution uniforme allant de L,,,;;, @ Ly, soit d’une loi de puissance paramétrée par
la longueur de fracture minimale L,,;, et I’exposant a. La densité de fractures est
caractérisée par le parametre de percolation p = vazfl 12/L?, ol Ny est le nombre
de fractures et [; la longueur de la fracture ¢ (Bour and Davy, 1997). Les domaines
poreux fracturés finaux sont composés de la matrice environnante et du réseau de
fractures interconnecté, qui est défini comme le réseau de fractures qui relie les cotés
gauche et droit du domaine. Si il n’y a pas de fractures reliant les cotés gauche et
droit du domaine, la conductivité électrique globale est définie par la conductivité de
la matrice. Les réseaux de fractures sont générés en fixant L,,;, a 102met L, 2
1, 0.5, 0.2, 0.1 et 0.05 m pour les longueurs de fractures uniformément réparties, et
le parametre a a 1.5, 2, 2.5, 3 et 3.5 pour les longueurs de fractures réparties selon la
loi de puissance.

Les propriétés de 1’équation (31) sont calculées pour différentes simulations de
ces réseaux, menant aux résultats exposés dans la Figure 5 et aux conclusions sui-
vantes. (1) La représentation équivalente en systeme fracture-matrice avec des frac-
tures paralleles (courbes pleines dénotées ”Simple fracture-matrix systems” sur les
Figures 5a) reproduit bien la relation entre F' et ¢ pour les systemes complexes
avec des distributions de longueur uniforme présentant une forte densité de fractures
(p = 12 et 18). (i1) Cette bonne reproduction peut €tre observée pour des réseaux
de fractures peu denses (p = 6) si les valeurs de L, ., sont assez grandes (p = 6 et
Lyqtio = 1 et 0.5). (iii) Pour des distributions de longueur en loi de puissance (Fi-
gure 5b), des conclusions similaires peuvent €tre tirées avec cependant une moins
bonne qualité de la reproduction de la relation entre F' et ¢, en particulier pour les
plus grandes valeurs du parametre a. (iv) Pour les deux types de distributions de lon-
gueurs considérées, la relation entre F' et ¢ ne peut pas €tre représentée par la loi
d’Archie (F' = ¢~™) pour p = 6, alors que cette description est satisfaisante pour
p = 12 et 18 avec m compris entre 1.3 et 1.5 (Figures 5c-d). Ces résultats montrent
que les systemes complexes fracture-matrice caractérisés par des réseaux de frac-
tures peu denses (c’est-a-dire p = 6) ne peuvent pas €tre décrits par des relations
pétrophysiques standards, car la densité de fractures n’est pas suffisamment élevée
pour atteindre un VER au sens des propriétés électriques.

Sans s’inquiéter de I’existence d’un VER, comme c’est le cas dans les expériences
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FIGURE 4 — Exemples de réseaux de fractures interconnectés avec les longueurs de fractures étant
définies a partir d’une distribution (a-f) uniforme avec L, = Lmaz/L et (g-1) de loi de puissance
(Roubinet et al., 2018).

menées en laboratoire, les parametres m et 7 sont évalués et analysés dans la pu-
blication (Roubinet et al., 2018) qui inclue aussi les résultats présentés ci-dessus.
Les résultats obtenus montrent que les faibles valeurs de m sont associés aux fortes
densités de fractures qui donnent acces a 1’essentiel de la porosité du systeme. Au
contraire, les larges valeurs de m caractérisent de faibles densités de fractures et
de larges gammes de variation des distributions des longueurs, correspondant a des
réseaux de fractures clairsemés pour lesquels certaines parties du domaine sont dif-
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FIGURE 5 — Facteur de formation électrique F' tracé en fonction de la porosité ¢ calculé
numériquement (symbols) et analytiquement (lignes) pour des distributions uniforme (colonne de
gauche) et de loi de puissance (colonne de droite) de longueurs des fractures. Cinq simulations de
chaque combinaison des parameétres { ;.. ,p} et {a,p} sont considérées. Les solutions analytiques
correspondent a des représentations simplifiées avec seulement des fractures paralleles (“Fracture
only”), seulement la matrice ("Matrix only”) et un systeme fracture-matrice équivalent avec des frac-
tures paralleles (”Simple fracture-matrix systems”) (Roubinet et al., 2018).

ficiles d’acces. Dans les études existantes, ceci est équivalent aux domaines a pores
larges reli€s par des gorges étroites ou les charges électriques circulent difficilement
dans certaines parties de la porosité (e.g., Le Pennec et al., 2001; Revil and Cathles,
1999). Comme attendu, la tortuosité électrique 7 augmente lorsque p diminue car la
complexité du chemin suivi par le courant électrique est plus grande dans ces réseaux
peu denses.

Autant pour m que pour 7, la forte variabilité des résultats obtenus pour les
réseaux proches du seuil de percolation (p = 6) suggere qu’une grande quantité de
données est nécessaire pour €tudier le comportement de ces systemes. Cette variabi-
lité est étudiée en calculant les parametres £', m et 7 pour une centaine de réalisations
de milieux fracturés. La large gamme de variation de ces parametres qui est observée
est liée aux propriétés des réseaux de fractures considérés et au contraste de pro-
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priétés entre les fractures et la matrice. Les valeurs moyennées obtenues pour F' sont
présentées sur la Figure 6 avec le meilleur modele pouvant représenter la relation
entre F' et ¢. Ajouter le parametre de porosité critique ¢., qui est restreint entre 0
et la porosité minimale de la famille de fractures considérée, permet d’obtenir une
reproduction acceptable des résultats avec le modele de la théorie de la percolation
F = (¢ — ¢.)"" (Ghanbarian et al., 2014; Markov et al., 2014; Daigle et al., 2015).

10000 r 10000
X Lra,ﬁ,a =1 B x a=15
8000 [ m] Lra,ﬁ,a =0.5 8000 [ O a=
LL' Lra,ﬁ,a =0.2 LL‘ a=25
5 6000 * Lratio = 0.1 5 6000 a=3
g Lra,ﬁ,a =0.05 8 4 a 3.5
& &
g 4000{ § 4000{ 4'2] ~~~~~~~~
= iz 4 \‘gp N
g = R
5 S h
2000 | 2000
6 8 10 12 10 12
Porosity, ¢ %1073 Porosity, ¢ %1073
(a) (b)

FIGURE 6 — Facteur de formation électrique ' moyenné sur 100 simulations de milieux en fonction de
la porosité ¢ pour des distributions de longueurs de fractures (a) uniforme et (b) de loi de puissance.
Le meilleur ajustement entre les modeles F' = ¢~ (lignes pointillées), F' = 7/¢ (lignes pointillées
serrés) et I’ = (¢ — ¢.) " (traits pleins) est montré pour chaque famille de fractures (Roubinet et al.,
2018).

La prise en compte de la variabilité de ces milieux permet d’améliorer la repro-
duction par des modeles simples de la relation entre le facteur de formation et la
porosité. Les résultats correspondants, dont le détail peut €tre trouvé dans Roubinet
et al. (2018) comme indiqué précédemment, peuvent etre synthétisés comme suit : (i)
la formulation standard de la loi d’ Archie conduit a des modeles satisfaisants (c’est-
a-dire, R? > 0.8, R étant le coefficient de détermination du fit) pour Lo = 0.2, 0.1
et 0.05, et a = 3 et 3.5, (ii) la formulation F' = 7’ /¢ fournit le meilleur modéle pour
a = 3.5, et (ii1) le modele de la théorie de la percolation et la formulation F' = (;S_m/
sont également adéquats (c’est-a-dire, méme valeur de R?) lorsque L, .0 = 0.05, et
a = 3 et 3.5. Par conséquent, bien que les réseaux de fractures au seuil de percolation
soient associés a des distributions peu denses de fractures impliquant que la loi d’ Ar-
chie ne s’applique pas aux systemes fracture-matrice résultants, cette affirmation est
discutable lorsque les systemes considérés sont caractérisé€s par la présence de pe-
tites fractures qui interagissent avec la matrice environnante. Cela montre aussi qu’il
est nécessaire d’analyser des valeurs moyennées sur un nombre de simulations assez
importants pour avoir des données représentatives du comportement de ces milieux.
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Propriétés hydrauliques et électriques a I’échelle du site

La caractérisation des milieux fracturés a partir des propriétés €lectriques de ces
milieux se fait aussi a I’échelle du site avec des expériences de résistivité azimu-
tale. Dans ce cas, 1’anisotropie électrique observée sur le terrain est utilisée pour
déduire les caractéristiques hydrauliques du milieu. Alors que la taille du VER et
les caractéristiques de tenseur correspondantes pour la conductivité hydraulique (K)
dans la roche fracturée ont fait I’objet de nombreuses recherches antérieures, tres
peu d’études ont porté sur la conductivité électrique (o). Afin d’étudier la validité de
déterminer les propriétés hydrauliques du milieu a partir de mesures géoélectriques,
I’impact des propriétés du réseau de fracture sur la taille du VER et sur les ca-
ractéristiques des tenseurs effectifs des conductivités électrique et hydraulique est
évalué. Pour cela, nous avons utilisé une approche statistique et numérique com-
binée ou la taille du VER est estimée a partir de la variabilité de la conductivité
observée a travers de multiples réalisations de réseaux de fractures stochastiques
pour différentes tailles de domaine. Les réalisations sont initialement définies sur
une région a grande échelle (100 x 100 m) a partir de laquelle un sous-domaine carré
central ayant la longueur de c6té souhaitée L est extrait (Figures 7a-b).

Les composantes des tenseurs de conductivité hydraulique et électrique corres-
pondant a une réalisation DFN particuliere sont estimées en simulant les écoulements
de fluide et la circulation de courant €lectrique. Deux ensembles orthogonaux de
conditions aux limites de Dirichlet sont considérés avec différentes valeurs de po-
tentiel fixes sur deux c6tés opposés et une variation linéaire entre ces valeurs sur les
autres cotés (Figures 7c-d). En supposant que la conductivité dans le domaine 2D
puisse étre représentée par un tenseur de second ordre, la densité de flux résultante
est

oll q est le vecteur de densité de flux (fms~'] ou [C m2 s™!]), ¢ est le potentiel ([m]
ou [V]), et

Cpw C
C=| " y] (34)
[ny ny

est le tenseur de conductivité (f[m s~ '] ou [S m~']).
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FIGURE 7 — (a) Exemple de réseaux de fractures générés a grande échelle. (b) Extraction du
sous-domaine sur lequel les simulations sont effectuées. (c-d) Conditions aux limites de Dirichlet
considérées pour évaluer les composantes des tenseurs de conductivité (Demirel et al., 2019).

Pour simuler les écoulements de fluide a travers les différentes réalisations DFN,
la matrice est considérée comme imperméable en supposant que sa capacité a trans-
mettre du fluide est plusieurs ordres de grandeur inférieure a celle du réseau de frac-
tures (Cacas et al., 1990; Long et al., 1982; NAP, 2015). Les écoulements sont définis
en considérant la loi cubique a I’échelle de la fracture (Snow, 1969) et la conserva-
tion de la masse a chaque intersection de fractures. Pour simuler la propagation de
courant électrique, le modele DDP_2D précédemment décrit est utilisé pour prendre
en compte la circulation de courant dans le réseau de fractures et la matrice environ-
nante.

Lefficacité des approches numériques utilisée permet de travailler sur des milieux
fracturés denses et complexes comme ceux présentés en Figure 8. 100 générations
de domaines par cas d’étude sont considérées pour observer une stabilisation de la
moyenne et de 1’écart type des composantes des tenseurs calculés. Les centres des
fractures sont uniformément répartis dans les directions = et y sur tout le domaine
avec une densité de fractures de 2 m~2. Deux ensembles de fractures ayant des orien-
tations différentes sont considérées, et les angles d’orientation des fractures au sein
de chaque ensemble sont décrits par une distribution normale. Les longueurs de frac-
tures suivent une loi de puissance et, suivant les cas, les ouvertures sont supposées
constantes dans chaque ensemble de fractures ou distribuées selon une loi lognor-
male avec des cas ou I’ouverture des fractures est corrélée a leur longueur.
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FIGURE 8 — Exemple de réseaux de fractures (16 x 16 m) correspondant aux différents cas test étudiés
(Demirel et al., 2019).

Les principaux résultats obtenus dans ces travaux montrent des différences im-
portantes entre le flux de fluide et de courant €lectrique dans les milieux fracturés
conduisant a des différences significatives dans la taille du VER et les caractéristiques
du tenseur pour o et K. En raison de I’'importance de la matrice dans le cas €électrique
et de la puissance unique (au lieu de la puissance cubique pour le fluide) pour relier
le flux de courant électrique a 1’ouverture, (i) le VER pour la conductivité électrique
est toujours plus petit que celui pour la conductivité hydraulique, et (ii) le tenseur
équivalent correspondant présente moins d’anisotropie, souvent avec des orienta-
tions principales notablement différentes. Ces résultats, qui sont présentés en détails
dans Demirel et al. (2019), montrent que le lien entre les propriétés hydrauliques et
¢lectriques n’est pas trivial et que les interprétations obtenues a partir des données
¢lectriques ne peuvent pas etre directement exportées aux propri€tés hydrauliques.
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3.1.3 Caractérisation des fractures a 1’échelle du site

Expériences de Résistivité Electrique

Les outils de modélisation présentés dans la partie 3.1.1 permettent aussi d’évaluer
les informations qui peuvent étre extraites concernant la présence de fractures et
leurs propriétés a partir d’expériences de prospection électrique (Electrical Resisti-
vity Tomography, ERT). Ce type d’expériences, simulé avec 1I’approche DDP_2.5D,
consiste a injecter un courant électrique entre deux €lectrodes (électrodes de courant
A et B) et mesurer la différence de potentiel entre deux autres €lectrodes (électrodes
de mesure M et N). En considérant la configuration d’électrodes présentée sur la Fi-
gure 9, la Figure 10 montre les résultats de ces simulations pour trois exemples de
réseaux de fractures. Ces résultats sont exprimés en termes de résistivité apparente
normalisée p; = p, x p"/pi" avec p™ (pI') la résistivité (apparente) de la matrice et
pa = 2msVyn, Vi €tant la différence absolue de potentiel entre les électrodes de
mesure et 27s un facteur de correction avec s I’espacement entre les électrodes. Les
simulations sont effectuées en considérant une ouverture de fractures constante fixée
21073 m et un écart de conductivité électrique entre les fractures (plus conductrices)
et la matrice de trois ordres de grandeur.

—w oh N B
(a) W1
A s=2u M N B
R PP
i y X ;
(b) W2
A s=4u M N
e e e e Yl ey L S Y
MA IIIMIIIIIIIIIII
(c) W4

FIGURE 9 — Configurations d’électrodes Wenner avec s I’espacement entre les électrodes qui est égal
a(a) u (W1), (b) 2u (W2) et (c) 4u (W4), les électrodes étant translatées de la distance © = 0,9 m
entre chaque expérience. Les électrodes en bleu et vert correspondent respectivement a la premicre
et seconde série de mesures, qui sont suivies de mesures successives par translation jusqu’a atteindre
I’extrémité droite du domaine (Caballero Sanz et al., 2017).

Les résultats présentés sur la Figure 10, dont une description détaillée est fournie
dans Caballero Sanz et al. (2017), peuvent étre résumés comme suit. (1) La présence
des fractures et leurs propriétés impactent la profondeur d’influence des électrodes
qui est généralement définie comme €tant égale a la moitié de I’espacement entre les
électrodes (e.g., Binley and Kemna, 2005). Dans les cas considérés, nous observons
des valeurs six fois plus grandes que cette valeur de référence définie pour les milieux
poreux homogenes, impliquant que la profondeur du milieu caractérisée par la me-
sure de courant électrique est difficilement prévisible a priori pour les milieux frac-

31



Delphine ROUBINET Activités de recherche HDR

10
3O0000G0C0OCOCONIOROO0O0NK
)
E
S
<8
U
7 —Wwi
X-W2
8- W4
% 5 0 15 20 25 30
L = 30 m zyn (m) )
(a) (b)
x10*
—wi
10 X-W2
8- W4
9
E
S
< 8
U
;
8 5 100 15 20 25 30
L = 30 m zyn (m) )
(c) (d)
x10*
10
9
<)
<8
QU
7

0 5 10 15 20 25 30
Ty (m)

(f)

FIGURE 10 — Exemples de milieux fracturés étudiés avec la résistivité apparente normalisée p; cor-
respante pour les trois espacements de Wenner (W1, W2, W3) illustrés a la Figure 9. p} est tracé€ en
fonction de la position latérale du centre de réseau d’électrodes x,;y (Caballero Sanz et al., 2017).

turés. (2) Le comportement de p;, est prévisible et facilement explicable pour le cas
de fractures parallele (Figures 10a-b) avec (1) une valeur constante le long de 1’axe
x N puisque les fractures sont présentes sur tout le long du domaine, et (i1) une dimi-
nution de p; lorsque 1’on augmente 1’espacement entre les électrodes (de la configu-
ration W1 a la configuration W4), puisque augmenter cet espacement implique une
propagation du courant plus en profondeur du domaine et donc une prise en compte
de plus de fractures qui diminuent la résistivité mesurée. (3) Comme démontré dans
Caballero Sanz et al. (2017), les résultats obtenus pour le réseau de fractures pa-
ralleles dans la configuration W4 sont dus a la présence des deux premieres fractures
situées sous la surface. Cela implique que la présence d’un petit nombre de fractures
a I’échelle millimétrique, ici seulement deux fractures paralleles d’une ouverture de
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103 m, peuvent avoir un impact significatif sur la résistivité électrique apparente qui
est diminuée de 10% a comparer de la valeur de la zone matricielle. (4) Un compor-
tement plus compliqué est observé pour les cas de fractures en grille (Figures 10c-d)
et de fractures a positions aléatoires et longueurs distribuées en loi de puissance (Fi-
gures 10e-f). Pour ces cas, les valeurs de p; varient le long de la position zy;y et
en fonction de I’espacement entre les €lectrodes car ces deux parametres impliquent
que différentes parties du réseau de fractures influent les données mesurées. Comme
détaillé Caballero Sanz et al. (2017), chaque variation s’explique par I’effet combiné
de plusieurs fractures présentes dans la zone d’influence des €lectrodes avec un im-
pact de la longueur et de 1’orientation de ces fractures sur les résultats. Il en résulte
que la complexité de ces comportements empéche de définir a priori les propriétés
des fractures qui en sont responsables.

En complément de cette €tude, et au vu de la complexité des résultats obte-
nus pour les réseaux de fractures hétérogenes, nous avons aussi mené une étude
systématique pour analyser I’impact des propriétés d’une fracture unique sur les
données de résistivité €lectrique avec les deux configurations d’électrodes standard
Wenner-Schlumberger (WS) et Dipdle-Dipole (DD), et trois facteurs d’espacement
entre les électrodes. En fonction de la configuration d’électrodes considérée, nous
constatons que 1’angle et la longueur de la fracture ont un impact différent sur les
courbes d’anomalie de résistivité, la configuration WS étant mieux adaptée pour faire
la distinction entre les fractures sub-horizontales et sub-verticales, mais la configura-
tion DD conduisant a une plus grande amplitude globale des anomalies. En supposant
la présence d’une couche superficielle, nous constatons également que I’ampleur de
I’anomalie de résistivité, et donc la détectabilité de la fracture, est fortement affectée
par la profondeur et la résistivité électrique de cette couche, ainsi que par I’ouverture
de la fracture et le contraste entre les résistivités de la fracture et du substrat rocheux.
Ces travaux, qui sont présentés en détails dans Demirel et al. (2018), montrent qu’il
est difficile d’interpréter intuitivement les courbes obtenues, méme pour le cas simple
d’une fracture unique. Pour aider a la compréhension de la forme des anomalies ob-
servées, des vidéos de la propagation du courant €lectrique, et de la variation de la
résistivité p,, correspondante, sont fournies avec cette étude.

Mesures de potentiel spontané

Enfin nous avons aussi souhaité évaluer comment les mesures de potentiel spontané
(PS) peuvent aider a identifier la présence de fractures et déterminer leurs propriétés.
Pour cela, nous étudions les configurations fracturées présentées sur les Figures 11a-
b avec un pompage au centre du domaine. Ces milieux correspondent a une fracture
horizontale passant par le pompage caractérisée par une ouverture de 2 x 1073 m et
une distribution aléatoire de fractures avec une ouverture de 102 m, les positions et
orientations étant aléatoires et la longueur suivant une loi de puissance d’exposant
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a = 1.5 (Figure 11a) et 2.5 (Figure 11b) et de parametre de percolation p = 6.
Les propriétés de la matrice sont choisies pour €tre représentatives d’un gres et les
conductivités électriques des fractures et de la matrice different de deux ordres de
grandeur. Pour le probleme hydrogéologique, des conditions de Dirichlet de 1 et 0 m
sont considérées sur les bords gauche et droit, et variant linéairement sur les bords
haut et bas du domaine, avec un pompage fixé a 0.8 x 1072 m?/s.

Apres résolution du probleme hydrogéologique et électrique avec 1’approche de
modélisation DDP_2D étendue au potentiel spontané, les résultats présentés sur les
Figures 11c-e montrent que pour des configurations de fractures peu denses les va-
leurs maximales de signal caractérisent les zones contribuant fortement au pompage.
Le signal est particulierement fort pour les zones avec de forts échanges fracture-
matrice correspondant a des zones ou la matrice contribue au pompage par 1’in-
termédiaire de ses connexions avec les fractures. Pour des réseaux de fractures plus
denses (Figures 11d-f), bien que les différences de signal soient moins visibles, il
est quand méme possible d’identifier les régions qui sont bien connectées au pom-
page. Ces résultats ouvrent des possibilités en particulier pour identifier a distance et
de maniere non invasive les échanges fracture-matrice a 1’aide de mesures PS. Ces
résultats sont présentés plus en détails dans Roubinet et al. (2016).
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FIGURE 11 — (a-b) Domaines fracturés étudiés ol la croix rouge représente la position du pompage. (c-
d) Distribution spatiale du signal PS avec Ay, , la différence de potentiel électrique entre la position
(x,y) etI’électrode de référence située en bas a gauche du domaine (carré blanc). (e-f) Tracés polaires
du signal PS le long des cercles pointillés noirs représentés en (c) et (d) et relativement aux valeurs

minimums observées dont les positions sont représentées par les croix noires en (c) et (d) (Roubinet
et al., 2016).
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3.2 Etude du transport de chaleur

En complément des données électriques précédemment décrites, le suivi de la
propagation de la chaleur dans le milieu naturel peut potentiellement fournir des in-
formations sur la présence de fractures et leurs propriétés. Dans ce cas, les mesures
collectées dans des puits d’observation sont influencées a la fois par les propriétés
thermiques de la roche et par des arrivées d’eau de température différente créant
des anomalies de température dans les puits et correspondant a la présence de frac-
tures hydrauliquement actives. Les processus mis en jeu de conduction et convec-
tion thermiques dans la roche et les fractures régissant les comportements observés,
sont aussi clés pour optimiser les échanges de chaleur dans les systemes fracture-
matrice et a I’échelle des réseaux de fractures pour les problématiques d’exploita-
tions géothermiques et pour la caractérisation de ces milieux. La mise en oeuvre de
différents approches de modélisation, de solutions analytiques simplifiées a des sur-
rogate modeles en passant par des modeles numériques complexes, est nécessaire
pour s’adapter aux différentes configurations et problématiques liées aux milieux
fracturés.

3.2.1 Interprétation des mesures de température dans les puits

Estimation des propriétés thermiques de la roche

Les propriétés thermiques du sous-sol peuvent €tre estimées in-situ a partir des
expériences de forage de type test de réponse thermique (TRT) et méthode active-
line-source (ALS), présentées par la Figure 12. Avec I’approche TRT standard, 1’eau
chauffée s’écoule dans un tube en U situé dans le forage et la température est sur-
veillée a ’entrée et a la sortie du systeme au cours du chauffage, et généralement
apres l'arrét du chauffage (Lamarche et al., 2010; Rainieri et al., 2011; Raymond
et al., 2011). Avec la méthode ALS, un cable chauffant est utilisé pour réchauffer
I’eau présente dans le forage et la température est enregistrée en fonction du temps a
un ou plusieurs endroits le long du forage par diagraphie avec une sonde de température
ou en utilisant la technologie de détection de température distribuée (DTS) (Pehme
et al., 2007; Coleman et al., 2015).

Pour ces deux types d’expériences, la conductivité et la diffusivité thermiques du
sous-sol sont estimées en utilisant des expressions analytiques asymptotiques basées
sur une (ou les deux) hypothese(s) suivante(s). (1) Les propri€tés thermiques du fo-
rage sont les mémes que celles de la matrice, c’est-a-dire que le puits n’est pas ex-
plicitement représenté et que la source de chaleur est localisée dans la roche. (2) La
source de chaleur est située exactement au centre du forage. En relation avec cela,
le temps apres chauffage pour lequel les solutions asymptotiques sont valides est
appelé “temps asymptotique” et est supposé€ se produire quelques heures apres le
début de I’expérience. Cependant, 1’évaluation de ce temps est elle-méme basée sur
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FIGURE 12 — Expériences thermiques en forage pour évaluer les propriétés thermiques du sous-sol
(Moscoso Lembcke et al., 2016).

I’hypothese (2) amenant a des erreurs d’estimation des propri€tés thermiques. Les
résultats présentés sur la Figure 13 illustrent ce probleme avec des erreurs sur 1’esti-
mation de la conductivité thermique pouvant aller jusqu’a 60% de la valeur a estimer
en utilisant la définition standard du temps asymptotique (Figure 13a), alors que I’er-
reur est limitée a 13% avec une meilleure définition de ce temps (Figure 13b). Il est a
noter que I’erreur maximale dans ce dernier cas correspond au terme source localisé
au centre du domaine puisque c’est a cette position que I’impact des différences de
propriétés entre le puits et la matrice dure le plus longtemps.
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FIGURE 13 — Erreur (en %) sur I’estimation de la conductivité thermique de la roche en fonction de
la position du terme source avec (a) la définition standard du temps asymptotique et (b) la définition
sans hypothese simplificatrice de représentation du probleme (Moscoso Lembcke et al., 2016).

Ces résultats sont présentés dans Moscoso Lembcke et al. (2016) avec le développement
des solutions analytiques permettant de prendre en compte les propriétés du puits et
la position du terme source. Cette étude contient aussi (i) la distribution des temps
asymptotiques prenant en compte ces hypotheses pour une large gamme de valeurs
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des propriétés thermiques, (i1) une analyse de I’effet de la position du terme source
sur ce temps, et (ii1) les erreurs d’estimation de la diffusivité thermique.

Dilution thermique en milieux fracturés

Une autre fagon d’effectuer des expériences thermiques dans les puits est d’injec-
ter de I’eau chauffée dans le puits et d’observer les changements de température
correspondants. En mesurant ces changements de température avec la technique de
détection de température distribuée par fibre optique (Fiber-Optic Distributed Tem-
perature Sensing, FO-DTS), les hétérogénéités verticales du puits et leurs réponses
au cours du temps peuvent €tre caractérisées. Ce type d’expériences a €t€ menée sur
le In-situ Stimulation and Circulation (ISC) rock laboratory, au Grimsel Test Site
(GTS) en Suisse sous conditions hydrauliques ambiantes et forcées (Figure 14) me-
nant a des mesures de I’anomalie de température en profondeur et au cours du temps
(Figure 15). On observe que la configuration sous conditions forcées de pompage
(Figure 15b) met en évidence des zones qui ne sont pas visibles sous conditions
ambiantes (Figure 15a), correspondant a la présence de fractures pour lesquelles le
processus d’advection sera dominant.
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T probe Packer
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FIGURE 14 — Configurations expérimentales considérées avec injection d’eau chaude dans le puits
a tester et mesure des variations de température dans le méme puits grace a une Fibre Optique en
conditions hydrauliques (a) ambiantes et (b) forcées en injectant a pression constante de 1’eau a travers
un packer localisé dans le second puits (Klepikova et al., 2022).

Pour mener une étude plus approfondie des informations qui peuvent €tre extraites
de ces données, nous considérons les représentations schématiques présentées sur
la Figure 16 et utilisons des solutions analytiques et numérique adaptées a chaque
configuration. Pour la configuration puits-roche (Figure 16b), en considérant une
différence de température constante 7 a I’état initial entre le puits et la roche, et en
supposant que la conduction est le seul mécanisme de transfert de chaleur dans le
milieu, la résolution de 1’équation de diffusion pour un systeme composite mene a
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FIGURE 15 — Mesures de température dans le puits INJ2 sous conditions hydrauliques (a) ambiantes
et (b) forcées avec RTA I’anomalie de temperature relative (Relative Temperature Anomalie) corres-
pondant au ratio entre la température mesurée et la température au début du suivi relativement a la
température du milieu avant I’injection d’eau chaude (Klepikova et al., 2022).

(Carslaw and Jaeger, 1986) (p.346, eq (4)-(5))

. 1 Ky/riKi(q2R)Zo(qi7)
Tl <T7 p) = - - A 9
p p

- Ki\/koZi (1 R)Ko(gqar)
T (rp) = SV

(35)
A = Ko/k1Zo(1 R)K1(q2R) + K1v/koLh (1 R) Ko (g2 R)

avec T} et Ty les transformées de Laplace des températures relativement a Tj dans
le puits et la matrice, respectivement, p étant la variable de Laplace. Dans les ex-
pressions (35), k; = K;/(pici) et ¢ = /p/ki (i = 1,2), et Z;(.) et K;(.) sont
respectivement les fonctions de Bessel modifiées du premier et du second type. L’ ex-
pression analytique de 7% est alors utilisée pour évaluer les propriétés thermiques de
la roche menant a une bonne reproduction des données mesurées sur le terrain et a
des valeurs des propriétés thermiques cohérentes avec les expériences menées en la-
boratoire (Figure 17a). Pour la configuration puits-fracture, une solution numérique
est développée avec Comsol en résolvant I’équation d’advection-diffusion dans une
fracture en considérant une vitesse de circulation du fluide connue a priori, constante
en temps et homogene dans la fracture.

Ces deux outils de modélisation sont utilisés pour évaluer I’impact des proces-
sus d’advection et de diffusion sur les données thermiques afin de déterminer pour
quelles gammes des valeurs des parametres ces deux processus peuvent étre dis-
sociés. L’ objectif étant de déterminer si certaines de ces données sont clairement la
signature des processus d’advection, et donc liées a la présence d’une fracture dans
laquelle un écoulement de fluide a lieu, ou si la diffusion thermique dans la roche
est la seule raison du comportement observé. La Figure 17b montre la gamme de va-
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FIGURE 16 — Représentations schématiques (a) du puits entouré par la roche matricielle et intersecté
par des fractures, (b) du systeme puits-matrice ou les changements de température sont contrdlés par la
diffusion thermique dans la roche et (c) du systeme puits-fracture ou les changements de température
sont principalement contrdlés par les écoulements de fluide dans la fracture (Klepikova et al., 2022).

riation de I’anomalie de température dans les cas purement diffusif en faisant varier
la conductivité thermique K entre 2 et 5 W/m°C (zone bleue) et advectif-diffusif en
faisant varier la vitesse d’écoulement dans la fracture U entre 10~" et 5 x 10~ m/s
(zone rose). La superposition des zones purement diffusive et advective-diffusive est
obtenue lorsque U varie de 107% 4 3 x 107% m/s, montrant que la distinction entre
les deux configurations est faisable pour des vitesses d’€coulement supé€rieures a
3 x 107% m/s. Les données récoltées sur le terrain sont d’ailleurs dans cette zone
commune lorsqu’elles sont recueillies en conditions ambiantes (ligne noire) et sont
a la limite de la distinction entre les deux zones en conditions forcées. Ceci implique
que de futures expériences avec un forgage hydraulique plus important permettront
de clairement distinguer les processus responsables de I’anomalie de température
le long du puits, et ainsi de pouvoir plus facilement inverser les propriétés corres-
pondantes. Ces travaux, qui sont présentés en détail dans Klepikova et al. (2022),
pourront servir a une meilleure détermination des conditions expérimentales a uti-
liser pour aider a la caractérisation des propriét€s du milieu dans de futures études.
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FIGURE 17 — (a) Comparaison entre les données d’anomalie de température recueillies sur le terrain
et celles simulées par la solution analytique. (b) Utilisation des solutions analytique (zone bleu) et
numérique (zone rose) pour évaluer la gamme de variation de 1’anomalie de température dans le cas
purement diffusif et advectif-diffusif, respectivement. Pour comparaison, les données recueillies en
conditions hydrauliques ambiante et forcée sont aussi reportées (Klepikova et al., 2022).

3.2.2 Modélisation du transport de chaleur dans les milieux fracturés

La modélisation du transport de chaleur dans le milieu naturel, et plus parti-
culierement dans les milieux fracturés, est aussi nécessaire pour les problématiques
de production d’énergie liée aux performances des systemes géothermiques améliorés
(Enhanced Geothermal Systems, EGS) dans la roche seche chaude (Hot Dry Rocks,
HDRs). Une étude de ces performances peut se faire d’abord a 1’échelle des systemes
fracture-matrice, assimilable a des systemes mobile-immobile équivalent a grande
¢chelle et utilisable pour €tre incorporer dans des modeles a 1’échelle des réseaux de
fractures. Par analogie avec les modeles de transport de solutés, une représentation
explicite des réseaux de fractures est nécessaire lorsque 1’existence d’un VER n’est
pas vérifiée et la représentation du transport par des méthodes de suivi de particules
permet d’optimiser les colits numériques tout en étant adaptées aux représentations
des milieux fracturés.

Echanges thermiques dans les systemes fracture-matrice

Les échanges de flux thermiques dans les systemes mobile-immobile sont souvent
caractérisés par des approches analytiques pour leur simplicité d’utilisation (Baston
and Kueper, 2009; Cheng et al., 2001; Yeh et al., 2012). Ces études reposent sur les
hypotheses d’un écoulement monophasique et incompressible, avec une densité non
dépendante de la température et des effets négligeables de la gravité. Les hypotheses
d’ouverture constante, d’écoulement constant et laminaire et de matrice homogene
sont également faites dans ces études. Ces solutions permettent des simulations ra-
pides et peu coliteuses ou I’inversion de propriétés ne nécessite que peu de données.
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FIGURE 18 — Systeéme fracture-matrice composé d’une fracture unique de demi-ouverture b entourée
par une matrice infinie (Ruiz Martinez et al., 2014).

Cependant, les approches numériques montrent que leurs hypotheéses connexes sont
discutables et peuvent entrainer des estimations erronées. En particulier, la diffusion
longitudinale dans la matrice, toujours négligée dans les solutions analytiques, im-
pacte fortement 1’évolution temporelle et la distribution spatiale de la chaleur (Bas-
ton and Kueper, 2009; Cheng et al., 2001; Kolditz, 1995). Afin de développer une
nouvelle solution analytique dans un systeme fracture-matrice qui prend en compte
la diffusion longitudinale et transversale dans la matrice, la représentation de la Fi-
gure 18 est considérée avec la formulation mathématique suivante.

La température du fluide 77 (z, 2, t) dans la fracture Q; = {(z,2) : —00 < x <
00,0 < z < b} satisfait I’équation d’advection-dispersion
2 2
orT/ +uan _ Dia T/ +D§a T/
ot ox Ox? 022
ou u est la vitesse du fluide, f(z, z,t) est un terme source, et D{ = )x{/(pfcf) +
E{/(pfcf) et D%: = A:J;/(pfcf) + E%/(pfcf) sont respectivement les coefficients de
dispersion longitudinale et transversale avec p; la masse volumique du fluide et ¢/ sa
capacité calorifique, )\]J-i et /\é les coefficients de conductivité thermique longitudinal
et transversal et Ei et E% les coefficients de dispersion thermique longitudinal et
transversal, respectivement (Yang and Yeh, 2009).
Le domaine matriciel €2, = {(x,2) : —00 < & < 00,b < z < 00} est supposé
imperméable au fluide et la température 7" (x, z,t) dans ce domaine est régie par
I’équation de diffusion

+ f, (z,2) € Qy, (36)

orm o O2T™ O™
o Prgm T Dy 5.7 (,2) € Oy, (37)
avec D' = A\ /c. et D' = A5 /c. les coefficients de diffusion longitudinale et

transversale, c. étant la capacité calorifique effective de la matrice et \; et \7 les
coefficients de conductivité thermique longitudinal et transversal dans la matrice,
respectivement.

La température initiale 7;(x, ) est définie dans le systeéme a ¢ = 0 et aux extrémités
du systéme (i.e., quand z — — /+o0 dans les deux domaines) et la dérivée de T/ sui-
vant z est fixée a2 0. A I'interface z = b, les conditions de continuité de température
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et de flux de chaleur sont

orm oT’
T =1m™, OnDf—— = D%E =r, z=0b (38)

avec ¢, = (@ + (1 — @)pscs/(prcy)], ¢ étant la porosité de la matrice et r(z,t) le
flux thermique (inconnu) entre la fracture et la matrice.

Lutilisation de fonctions de Green définies dans chaque domaine puis couplées
a 'interface entre les deux domaines permet de développer une solution analytique
du probleme considéré dans le domaine de Fourier Laplace, correspondant a une so-
lution semi-analytique dans le domaine réel. Cette solution peut €tre simplifiée pour
obtenir directement une solution analytique dans le domaine réel sous des conditions
qui sont facilement vérifiables pour les études géothermiques, correspondant prin-
cipalement a des régimes dominés par les mécanismes de convection et a un temps
minimum de caractérisation. Ces conditions, ainsi que la démonstration complete
permettant d’obtenir les solutions semi-analytiques et analytiques, sont explicitées
dans Ruiz Martinez et al. (2014). Ces travaux incluent aussi une étude paramétrique
mettant en évidence que la composante longitudinale de la diffusion dans la ma-
trice est un mécanisme clé pour caractériser I’impact d’une source de chaleur sur
le comportement thermique de la fracture, et pour évaluer les temps d’atteinte de
I’équilibre thermique dans la fracture. Les conditions d’exploitation optimales des
systemes basés sur une représentation mobile-immobile sont aussi définies en fonc-
tion du ratio entre les temps caractéristiques de diffusion dans la roche et d’advection
dans la fracture, noté R. Les performances géothermiques sont optimales pour R > 7
et variables pour R < 7 (Figure 19). Dans ce dernier cas, 1’exploitation du systeme
peut €tre améliorée en minimisant le ratio entre le temps d’exploitation et la taille
du systeme, correspondant a de faibles valeurs du temps relatifs a la diffusion (Fi-
gure 19b). Au contraire, le temps relatif a I’advection aura peu d’impact, montrant
que les variations des propriétés advectives du systeme ne permettent pas d’améliorer
ses performances (Figure 20). Ces résultats permettent de sélectionner les parametres
optimaux pour I’exploitation géothermique des roches fracturées représentées par le
concept de zones mobile-immobile équivalentes. Pour une représentation prenant en
compte la complexité du réseau de fractures, la solution analytique développée lors
de cette étude pourrait tre utilis€e pour paramétrer le comportement a 1’échelle de
la fracture dans des modeles a 1’échelle du réseau de fractures.
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(Ruiz Martinez et al., 2014).

Performances thermiques dans les milieux fracturés

Le transfert de chaleur dans les milieux fracturés est considéré avec les modeles de
réseaux de fractures fractales des réservoirs géothermiques proposé par Watanabe
and Takahashi (1995) et défini par le nombre de fractures Nt et la longueur 7; de la

fracture 7 (2 = 1,..., Np)
Ni=1int(C/rD), = (C/D)VP,

(39)

avec la fonction int (z) qui arrondit = a I’entier supérieur, C' la densité de fracture,
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D la dimension fractale, et 7y la plus petite longueur de fracture. La position des frac-
tures est aléatoire, deux angles préférentiels, 6, et 6,5, sont considérés et I’ouverture
b est constante et la méme pour toutes les fractures. La Figure 21 montre les réseaux
de fractures considérés pour une taille de domaine L. = 100 m, un ordre de grandeur
de différence entre 7 et L, et les angles 6, et 6, fixés a 25° et 145°.

D=1 D=11 D=12 D=13
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™~
I
QO
(a) DFN1a (b) DEN1Db (c) DFN1c (d) DFN1d
. 7
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I
®)
(e) DFN2a (f) DFN2b (g) DFN2c (h) DFN2d
10 e
&
I
QO
(i) DFN3a (j) DFN3b (k) DFN3c (1) DFN3d

FIGURE 21 — Réseaux de fractures étudiés pour différentes valeurs des parametres C' et D. Les rec-
tangles bleus sur les cotés gauche et droit des domaines représentent respectivement les puits d’injec-
tion et d’extraction des systemes géothermiques (Gisladottir et al., 2016).

Les écoulements dans les réseaux de fractures sont considérés comme laminaire
en régime permanent sous 1’hypothese d’un fluide incompressible, et chaque frac-
ture est considérée comme formée par deux plaques lisses paralleles avec la den-
sit€ du fluide p et la viscosité dynamique g constantes. La loi de Poiseuille donne
la vitesse moyenne d’écoulement u = —%Ii] avec g la constante d’accélération
gravitationnelle et .J le gradient de charge hydraulique le long de la fracture. Les vi-
tesses d’écoulement dans le systeme sont définies en appliquant la conservation de la
masse aux intersections entre les fractures. Dans la présente étude, on considere les
parametres p = 10% kg/m? et 1 = 1073 kg/(m-s), ainsi que deux gradients hydrau-
liques appliqués entre les bords droit et gauche du systeme : une condition forcée
venant des études de géothermie (Suzuki et al., 2015) et correspondant a un gradient
de 1.25 (Fast flows), et une condition naturelle correspondant & un gradient de 1072

(Slow flows).
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Le transport de chaleur est simulé avec la méthode de suivi de particules présentée
dans Roubinet et al. (2010b). Les grandes lignes de cette méthode, ainsi que son
adaptation au transport de chaleur, sont rappelées ici. Elle se décompose en trois par-
ties : (1) a I’échelle fracture-matrice, le transfert de chaleur est décrit par advection
dans la fracture et conduction dans la matrice infinie; (i1) a 1’échelle du bloc ma-
triciel, la conduction thermique dans la matrice est limitée par la présence de frac-
tures voisines, dans lesquelles les particules peuvent transférer; et (iii) a 1’échelle
du réseau de fractures, la conservation du flux de chaleur est appliquée a chaque in-
tersection de fractures en considérant que la probabilit€ pour une particule d’entrer
dans une fracture est €gal au ratio entre le débit de la fracture considérée et la somme
des débits sortant de I’intersection étudiée

A I’échelle du systéme fracture-matrice, nous utilisons la solution analytique du
probleme défini par les équations (36)—(37) avec les simplifications suivantes (Tang
etal., 1981) : (1) ' ADE (36) est moyennée sur I’ouverture de la fracture pour obtenir
une représentation unidimensionnel ; (i) la dispersion longitudinale dans la fracture
est supposée négligeable par rapport a la convection; (ii1) la diffusion longitudinale
dans la matrice est négligée; (iv) la continuité de flux exprimée par la deuxieme
condition dans (38) aux interfaces fracture-matrice est remplacée par un terme source
dans I’équation de fracture qui ne dépend que des propriétés de la matrice. Sous ces
conditions, dont la validité a ét€ étudiée par Roubinet et al. (2012), la température de
la fracture est exprimée comme

my/ DT
(e, t) = Ty enfc | —2mVETT (40)
2uby/t — x/u

en utilisant les mémes notations des variables que pour le probleme défini par les
€quations (36)—(37), et avec T, la température dans la fracture a la position x =
0. Cette expression est convertie en un modele probabiliste pour ¢5°, le temps de
diffusion d’une particule dans une matrice infinie

2
Omr/ DT, T
1y = L te=1 41
I 2b erfc ™ (o) u “h

ol « est un nombre aléatoire uniforme dans I’intervalle [0, 1] et ¢, est le temps d’ad-
vection passé dans la fracture pour atteindre la position .
La présence de fractures voisines situées aux distances [ et [» de la fracture ini-

tiale est prise en compte avec les probabilités Pl . . d’atteindre la premiére fracture

sans atteindre la seconde, et P2, . . d’atteindre la seconde fracture sans atteindre la

premiere. Ces probabilités sont définies dans le domaine de Laplace comme (Feller,
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1954)

il _ exp(li\/s/DF) 1 —exp(—2la+/s/DF) (422)
transfert s 1— exp[2(l1 - lg) S/Djnﬂl]
_exp(lay/s/DF) 1 —exp(—2l14/s/DF)
ransfert — s 1— exp[2(l2 B ll) /—S/Df]

avec s la variable de Laplace, et en effectuant I’inversion numérique de ces expres-
sions avec ’algorithme de Stehfest (1970). La probabilité P, .,sfer qu’une particule
transfere vers I’une des deux fractures voisines en un temps ¢ ansfer Inf€rieur au temps
de diffusion maximum ¢;° est exprimée

P;

(42b)

1
Ptransfert =P transfert (ttransfert S td ) P transfert (ttransfert S tgoio ) . (43)

U

P, transfert
I H , U étant le nombre aléatoire tir€ d’une distribution uniforme sur 1’intervalle

[O 1] qui a permis de décider du transfert, sinon la particule transfere vers la deuxieme
fracture. Une description détaillée de cette méthode, ainsi que sa validation, sont
fournies dans Roubinet et al. (2010b).

Si le transfert est avéré, la particule transfere vers la premicre fracture si
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Comme présenté en détail dans Gisladottir et al. (2016), les hétérogénéités des mi-
lieux présentés dans la Figure 21 impliquent un comportement anormal du transfert
de chaleur. Ces hétérogénéités peuvent aussi impacter les performances géothermiques
(Figure 22) qui sont optimales au début de la simulation lorsque la température
de I'eau extraite est €gale a la température initiale du systeme (Py = 1), et qui
se détériorent lorsque la température extraite est impactée par la température de
I’eau injectée qui est inférieure (Py — 0). L'impact des propriétés des structures
est ici surtout visible pour les conditions Slow Flows avec une forte densité de frac-
tures (DFN3) pour lesquelles I’augmentation de la dimension fractale (de DFN3a a
DFN3d) se traduit par des structures plus complexes avec des hétérogénéités plus
importantes. Des distributions plus larges de la taille des blocs matriciels sont ob-
servées avec la présence de petits blocs qui limitent la conduction thermique dans la
matrice et réduisent les performances des systemes.
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FIGURE 22 — Performance géothermique P; au cours du temps pour les milieux de la Figure 21 avec
les conditions hydrauliques rapides et lentes (colonne de gauche et droite) (Gisladottir et al., 2016).

3.2.3 Inversion des propriétés statistiques des réseaux de fractures

Les résultats présentés dans Gisladottir et al. (2016) montrent que les mesures
thermiques entre puits sont sensibles aux propri€tés des milieux fracturés sous cer-
taines conditions d’écoulement. La possibilit€ d’inverser les propriétés statistiques
des réseaux de fractures a partir de mesures de température entre puits est alors
étudiée. Cela nécessite des modeles directs qui simulent le transport de chaleur dans
les milieux fracturés ayant des colits numériques compatibles avec des méthodes
d’inversion, c’est-a-dire des temps de calculs assez faibles pour étre capables de
générer des milliers de simulations en des temps raisonnables. Bien que la méthode
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de suivi de particules présentée précédemment soit plus efficace que les méthodes
classiques car elle permet d’éviter un maillage colteux de la zone matricielle, elle
n’est pas assez efficace pour étre directement utilisée dans des méthodes d’inversion.
Cependant, elle permet d’obtenir assez de simulations en un temps raisonnable pour
entrainer des modeles de réseaux de neurones qui eux seront assez efficaces pour 1’in-
version. Il est a noter que aucune méthode de modélisation a base physique pour les
processus de transport dans des milieux fracturés hétérogenes non homogénéisables
n’est assez efficace a ce jour pour étre utilisée dans des méthodes d’inversion, impli-
quant la nécessité d’utiliser des modeles de substitution.

En considérant le modele de réseaux de fractures de Watanabe and Takahashi
(1995) illustré précédemment par la Figure 21, les parametres statistiques a inver-
ser sont les parametres C' et D, correspondant a la densité de fracture et la dimen-
sion fractale, respectivement. Pour prendre en compte le caractere aléatoire de la
génération de ces réseaux, nous considérons 20 réalisations de réseaux de fractures
et nous générons les courbes de restitutions moyennées sur ces 20 réalisations pour
100 valeurs des parametres C' et D, menant a 10.000 simulations de transport de
particules par réalisation. La Figure 23 montre des exemples des CDFs (cumulative
distribution functions) obtenues pour six paires des parametres C' et D, et la transfor-
mation des CDFs en ICDFs (inverse CDFs) pour faciliter I’entrainement des modeles
a réseaux de neurones.
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FIGURE 23 — Transformations des CDFs en ICDFs (Zhou et al., 2021).

Les performances de ces modeles sont montrées sur la Figure 24 ou 1’on ob-
serve une bonne reproduction des données synthétiques. Ils sont ensuite utilisés pour
améliorer la définition des fonctions de probabilité comme montré dans la Figure 25
pour un cofit de calcul équivalent entre les modeles a base physique et les modeles de
substitution. La définition de ces fonctions de probabilité est alors assez bonne pour
utiliser des méthodes d’inversion classique de type grid search qui sont adaptées
pour estimer un faible nombre de parametres. La Table 1 montre les colits de chaque
modele avec une réduction de 4 ordres de grandeurs du temps total nécessaire avec
les modeles de substitution. Chaque inversion nécessite Ny, simulations directs qui
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prennent le temps 7, qui comprend le temps d’apprentissage du modele (i), le
temps d’exécution des simulations directes (11y,) et le temps de définition de la PDF
postérieure sur la grille des parametres discrétis€s (7). Ces travaux sont publi€s
et présentés en détail dans Zhou et al. (2021).
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FIGURE 24 — Exemples de reproduction des ICDFs par le modele a réseaux de neurones (Zhou et al.,
2021).
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FIGURE 25 — Exemples de posterior PDFs normalisées pour les parametres C' et D avec la valeur de
référence représentée par un point bleu. Les résultats du haut sont obtenus avec 10* simulations du
modele a base physique et ceux du bas avec 107 simulations du modele a réseaux de neurones, pour
des temps de calcul équivalents (Zhou et al., 2021).
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TABLE 1 — Coiit de calcul de I’inversion bayésienne en utilisant le modele a base physique g(m) ou le
substitut NN (m). Tous les temps sont en secondes. Le temps d’exécution de g(m) est une projection
basée sur le temps de simulation nécessaire pour 10* simulations. Le modele NN(m) a été formé et
exécuté sur des GPU fournis par GoogleColab (Zhou et al., 2021).

N, sim Ttrain T'run Tgrille T'tot
g(m) 2x10% 0 1.312-10% 547 1.312-10°
NN(m) 107 37340 1.26 5.47  3.735- 10

3.3 Devenir des solutés a plusieurs échelles

3.3.1 Transport anormal dans les milieux fracturés

Modélisation dans les réseaux de fractures

Les méthodes de représentation des processus de transport décrites précédemment
de I’échelle des systemes fracture-matrice a 1’échelle des réseaux de fractures, ont
été initialement développées pour le transport de solutés dans les roches fracturées.
Afin d’€tudier le transport anormal dans ces milieux, le modele de suivi de parti-
cules décrit dans Roubinet et al. (2010b) a été utilisé sur des structures de type tapis
de Sierpinski qui ont ’avantage de présenter une organisation fractale du réseau
de fractures avec une distribution hétérogene de la taille des blocs matriciels (Fi-
gure 26). Les simulations de transport effectuées sur une large gamme de conditions
hydrauliques montrent que I’impact des structures géologiques dépend du régime de
transport considéré. Ce régime est caractérisé par le ratio 8 = D,,¢/(bv) avec D,,
et ¢ le coefficient de diffusion et la porosité dans la matrice, et b et v 1’ouverture et
la vitesse du fluide dans les fractures. Lorsque le régime est dominé par 1’advection
(8 < 107%), les temps d’arrivée sont modulés par la complexité du réseau de frac-
tures et sont indépendants de la taille des blocs matriciels (Figure 27). Au contraire,
lorsque la diffusion est dominante (5 > 1071, les temps d’arrivée médians sont
déterminés par la taille du plus grand bloc matriciel, et la complexité du réseau
n’impacte que la variance des temps d’arrivée (Figure 28). L’étude de régimes in-
termédiaires montre un impact progressif de I’hétérogénéité du réseau de fractures
et de la distribution de la taille des blocs, avec une sollicitation progressive des blocs
de taille croissante. Ces résultats sont présentés en détail dans Roubinet et al. (2013)
et peuvent amener a caractériser différentes propri€tés du milieu en fonction des
Represehrdioniaesseonsitéddracture-matrice

Comme toutes les méthodes de suivi de particules s’affranchissant du maillage de
la matrice, le modele précédemment présenté et utilisé repose sur le paramétrage
analytique des temps de diffusion dans la roche matricielle. Ceci repose sur une
représentation schématique des échanges entre les fractures et la roche environnante.
En considérant des vitesses d’écoulement négligeables dans la roche a comparer des
vitesses d’écoulement dans les fractures, les échanges diffusifs sont le résultat des
interactions entre les zones mobiles (fractures) et immobiles (matrice ou roche) du
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FIGURE 26 — Tapis de Sierpinski pour les milieux fracturés de complexité croissante de k = 1 a 3
(Roubinet et al., 2010b).
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FIGURE 28 — (a) Courbes de restitution pour des régimes dominés par la diffusion avec/sans (Full
Sierpinski/Regular Layers 1) prise en compte de la compléxité du réseau de fractures. (b) Variance
des temps d’arrivée et d’advection reliés par une fonction de la taille du plus grand bloc matriciel
(Roubinet et al., 2010b).

milieu. Mathématiquement, le concept de représentation mobile-immobile se traduit
par le couplage des équations d’advection-dispersion (ADE, dans la zone mobile) et
de pure diffusion (dans la zone immobile) comme vu préc€édemment pour le trans-
port de chaleur. Cette représentation est aussi bien utilisée pour les systemes fracture-
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roche a I’échelle de la fracture, que pour les systemes aquifere-aquitard a 1’échelle
du milieu naturel. Cela implique que les solutions (semi-)analytiques développées
pour ces systemes (Sudicky and Frind, 1982; Tang et al., 1981; Zhan et al., 2009)
peuvent étre utilisées pour I’inteprétation d’expériences de tragage dans le milieu na-
turel (Callahan et al., 2000; Maloszewski and Zuber, 1993; Moreno et al., 1985), ou
la paramétrisation des modeles a 1’é€chelle du réseau de fractures vu précédemment.

Dans ces études, la dimensionalité des équations du systeme (en passant de deux
équations 2D a deux équations 1D) et le couplage sont simplifiés en supposant, pour
rappel, (i) une distribution homogene des solutés dans la direction transversale de la
zone mobile (complete mixing), (i1) un effet négligeable de la diffusion longitudinale
dans la zone immobile, et (iii) des transferts entre zones mobile et immobile régis
par les propriétés de la zone immobile. Cependant, la gamme de validité de ces hy-
potheses n’a jamais été clairement €tablie, et I’impact des propriét€s et mécanismes
qu’elles négligent n’a pas €té quantifi€. Ceci est fait dans les travaux présentés dans
Roubinet et al. (2012) en utilisant des outils mathématiques spécifiquement adaptés
qui permettent de résoudre le systeme initial d’équations 2D sans hypotheses simpli-
ficatrices des mécanismes mis en jeu dans le systeme, et sans une expression a priori
des échanges entre zones mobile et immobile. La distribution spatiale et temporelle
des concentrations de solutés dans les zones mobile et immobile est exprimée en uti-
lisant les fonctions de Green associées aux équations, et en imposant la continuité des
¢changes de flux de solutés a I’interface des deux milieux. La condition de continuité
de ces expressions a I’interface mene a une équation d’intégrale dans le domaine de
Laplace, dont la résolution semi-analytique permet d’obtenir les solutions finales du
systeme.
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Les solutions ainsi développées sont utilisées pour montrer que les échanges entre
zones mobile et immobile sont régulés par (i) les proprié€tés de la zone immobile pour
des systemes de type fracture-roche, et (i1) les propriétés de la zone mobile pour des
systemes aquifere-aquitard caractérisés par une forte dispersion transversale dans
I’aquitard, avec un effet d’autant plus significatif pour les régimes dominés par la
diffusion. Concernant la représentation unidimensionel de la diffusion dans la zone
immobile, la gamme de validité de cette hypothese est mise en évidence en fonction
du nombre de Péclet du systeme. La diffusion longitudinale dans la zone immo-
bile n’est pas un mécanisme déterminant pour des régimes dominés par 1’advection
(Pe > 1071), correspondant a des conditions de forgage hydraulique du systéme
(Figure 29a). Au contraire, pour des régimes dominés par la diffusion (Pe < 1072),
la diffusion longitudinale dans la zone immobile a un impact déterminant sur la dis-
tribution spatiale et temporelle des solutés dans le systeme (Figure 29b-c), et donc
sur la distribution des temps de restitution des solutés. En favorisant le déplacement
longitudinal dans le systeme et les échanges entre zones mobile et immobile, 1’étude
d’une injection ponctuelle a I’entrée de la fracture montre que les temps de restitu-
tion sont plus courts et I’amplitude de la queue de restitution est réduite lorsque les
échanges fracture-matrice sont correctement représentés, comme présenté en détail
dans Roubinet et al. (2012).
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FIGURE 29 — Concentrations dans la fracture avec les solutions analytiques 1D et 2D pour plusieurs
ratios Dy, des propriétés dispersives et diffusives du milieu, et pour des régimes de transport (a) do-
miné par I’advection, (b) intermédiaire et (c) dominé par la diffusion (Roubinet et al., 2012).

3.3.2 Réactions et changement d’échelle

Changement d’échelle pour les systéemes fracture-matrice

Pour prendre en compte des conditions de réactivité des solutés dans les systemes
précédemment décrits, les méthodes existantes de suivi de particules considerent des
réactions constantes ou linéaires (ordre z€éro ou premier ordre) dans des domaines
aux propriétés homogenes. Cela permet de simplifier la prise en compte de la perte
ou du gain de la masse transportée par les particules mais pas de travailler avec
des réactions aux expressions complexes, qui sont réalistes et représentatives des
réactions ayant lieu dans le milieu naturel ou en laboratoire. Dans I’ objectif d’adapter
les méthodes de suivi de particules, nous proposons une nouvelle méthode, appelée
R-TDRW (Reactive-Time Domain Random Walk), et sa version effective appelée
UR-TDRW (Upscaled Reactive-TDRW). La méthode R-TDRW a la petite échelle re-
pose sur le déplacement de particules sur une grille fixe et sur un couplage transport-
chimie en effectuant les réactions chimiques a 1’échelle de la grille sur des temps
de pause du transport. Cette formulation nous permet de travailler avec n’importe
quelle expression de la réaction chimique tout en profitant des avantages liés a la
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modélisation du transport par des particules (c’est-a-dire, adapté aux propriétés et
processus hétérogenes, facilité pour I’upscaling et possibilité de parallélisation).

Le probleme est formulé en considérant le transport de N especes réactives tel
que la concentration de soluté cs(x, t) de I’espece s (s = 1, ..., Ny) a la position x et
au temps t satisfait I’équation de transport réactif

Ol (x)cs(x, 1)]
ot
avec ¢ la porosité, u la vitesse d’écoulement, D la matrice du tenseur de diffusion et
rs le terme de réaction lié a I’espece s. ¢ = 1 dans le domaine mobile, u = 0 dans
le domaine immobile, et le coefficient de diffusion effectif D, = D,,¢" avec D,,
le coefficient de diffusion moléculaire et n 1’exposant de porosité dans le domaine
immobile et D, = D,, dans le domaine mobile.

A I’échelle du systeme fracture-matrice, les domaines bidimensionnels sont discrétisés
en pixels de taille réguliere Ax et le déplacement des particules est modélisé avec
I’approche TDRW (Dentz et al., 2012; Russian et al., 2016) qui est formulée ici pour
les processus advectifs et diffusifs avec une matrice hétérogene

exprimant le déplacement du pixel j vers le pixel ¢ avec le pas de déplacement |&;;|
et le temps de transition ;. La probabilité w;; de sauter du pixel j vers I'un de ses
pixels voisins ¢ appartenant a I’ensemble V;, est définie comme

_ by
Zkevj b

avec H(u;;) = 1siu;; > 0 et 0 sinon, u;; étant la vitesse d’écoulement du pixel
J vers 7 et D;; la moyenne harmonique des coefficients de diffusion dans les pixels
i et j. Le temps 0; associé au saut partant du pixel j de porosité et volume ¢; et
V;, est tiré dans la distribution exponentielle (¢, 7;) = exp(—t/7;)/7; avec 7; =
o;Vi/ > kev, bi.;. Les réactions sont modélisées a 1’échelle du pixel avec la concen-
tration c; ; des especes s dans le pixel j définie comme

Cis= > mps/($;V5), (47)

kEK:j

+ V- [ux)es(x, )] = V- [Dx)Ves(x, )] = rs(es, x,1) - (44)

avec bij = DZ]Al' + uijAIQH(’U,Z'j), (46)

”LUZ'J'

avec IC; I’ensemble des particules présentes dans le pixel j et my , la masse de
I’espece s portée par la particule k. En utilisant une approche de fractionnement
d’opérateur, la concentration et la masse des particules dans le pixel sont mises a jour
de maniere isochronique, ¢’est-a-dire a des instants discrets t, = nAt(n =1,2,...)
en fonction de la vitesse de réaction chimique r(cs, X, t) associé a 1’espece de soluté
s. Cela implique que les concentrations et masses sont mises a jour comme suit

S V
03-78 = Cjs + Atr—., my , = c;sgb J ke Kk, (48)

oy ’ TN(K;)
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avec N (IC;) le nombre de particules dans I’ensemble /C;.

La formulation a une échelle supérieure repose sur une représentation 1D du do-
maine mobile sur laquelle les processus d’advection et de diffusion sont considérés
et couplés a la diffusion dans le domaine immobile (non représenté physiquement).
Les particules se déplacent le long du domaine mobile 1D selon les probabilités aval
(down, W) et amont (up, W,,)

_ D, D +UAX
2D, + UAX’ Y 9D, + UAX'

Wy (49)
avec D,,, U et AX le coefficient de diffusion moléculaire, la vitesse d’écoulement
mise a I’échelle et la taille de pixel du domaine mobile 1D. Les temps de déplacement
correspondants sont exprimés comme

avec 0, le temps de saut de la particule partant du pixel j comprenant les temps dans
les domaines mobile (ij) et immobile (Tj?'m). ij est défini a partir de la forme 1D-
réduite de 1’approche TDRW, correspondant a la distribution exponentielle (¢, T;)
pour laquelle la moyenne de distribution se réduit a T; = AX?/(2D,,,+ UAX). T}™
est une description a grande échelle du processus diffusif dans le domaine immobile,
dont la distribution P, est dérivée des simulations numériques a petite échelle. Ces
expressions sont associés a la probabilité de survie S, qui est la probabilité qu’une
particule continue a porter I’espece s apres avoir quitté le pixel j, et qui est aussi
définie a partir des simulations numériques a petite échelle.

Ces nouvelles approches numériques permettent de travailler sur des systemes
fracture-matrice avec des propriétés hétérogenes de la matrice (Figure 30), d’effec-
tuer des simulations a 1’échelle du systeme fracture-matrice du transport de solutés
avec réactions pour une grande gamme de variation des propriétés hydrochimiques
(Figure 31, lignes), et de définir des fonctions d’upscaling de transport et de réactivité
(Figure 32) qui peuvent ensuite €tre utilis€ées dans des simulations a plus grande
échelle (Figure 31, croix). Les résultats reportés ci-dessous sont décrits en détail
dans Roubinet et al. (2022).
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FIGURE 30 — Champs de porosité hétérogenes de distribution multi-gaussienne avec la porosité de
seuil ¢y, fixée a (a) 0,0, (b) 0,01 et (c) 0,015. L’échelle de couleur indique la porosité (Roubinet et al.,

2022).
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FIGURE 31 — Courbes de restitution calculées avec les modeles R-TDRW (lignes) et UR-TDRW
(croix) pour (a) différentes conditions hydrodynamiques, (b) différentes propriétés de la matrice, (c-
d) différentes conditions chimiques et types de réaction ((c) linéaires et (d) non-linéaires) (Roubinet

et al., 2022).
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FIGURE 32 — Fonctions pour I'upscaling. (a) Pdfs des temps locaux immobiles en fonction des
hétérogénéités matricielles, et (b-c) probabilités de survie pour une réaction linéaire et non-linéaire
(Roubinet et al., 2022).

Modeles hybrides pour les fractures

Les modeles présentés précédemment reposent sur une description des écoulements
et du transport a 1’échelle de Darcy, échelle de travail qui est nécessaire, et généralement
valide, pour des simulations a grande échelle. Cependant, pour des simulations a
petite échelle reproduisant certaines expériences en laboratoire, les conditions de
validité de ces représentations ne sont pas respectées et I’impact des mécanismes
locaux sur le comportement global du systeme ne sont pas capturés correctement
(Battiato and Tartakovsky, 2011; Noiriel et al., 2007; Tartakovsky et al., 2008). Alors
qu’une description a 1’échelle du pore est requise pour ces mécanismes, la taille des
expériences et les limitations numériques empéchent une telle description sur 1’en-
semble du domaine. En combinant différentes échelles de représentation, les modeles
hybrides permettent d’améliorer la description des phénomenes locaux déterminants
et de coupler plusieurs processus et échelles. Ces modeles sont basés sur le couplage
entre les équations a I’échelle du pore dans les zones non homogénéisables et les
équations homogénéisées dans le reste du domaine (Battiato et al., 2011; Tartakovsky
et al., 2008). Cependant, lors de 1’étude de réactions géochimiques hétérogenes sous
contraintes hydrauliques, les modeles hybrides existants sont limités a des temps
courts de simulations, dis a des colits numériques encore trop importants et des hy-
potheses sur la géométrie et I’hydrodynamique du systeme.

Ces limitations peuvent €tre contournées en remplagant le couplage analytique
itératif des concentrations et des flux de solutés des méthodes existantes par I’ utilisa-
tion d’interpolateurs numériques (Roubinet and Tartakovsky, 2013). Ces noeuds de
discrétisation supplémentaires sont localisés a I'interface entre les deux échelles de
description et mene a une discrétisation hybride du milieu (Figure 33). Les écoulements
sont alors définis par la loi de Poiseuille dans le domaine continu et par la résolution
numérique des €équations de Stokes dans le domaine poreux. Les concentrations de
solutés sont déterminées par une formulation hybride des volumes finis considérant
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les équations d’advection-dispersion 1D et advection-diffusion 2D dans les domaines
continus et poreux, respectivement, et incorporant les conditions de continuité des
concentrations et des flux de solutés aux interfaces. L’évolution de la géométrie du
domaine est évaluée a partir d’une loi d’homogénéisation et d’un algorithme d’auto-
mates cellulaires dans les domaines continus et poreux, respectivement.

FoTeTo]o3
H*H}:f'*ﬁ

FIGURE 33 — Discrétisation hybride avec une discrétisation 2D a I’échelle du pore (cercles verts) et
1D a I’échelle continue (cercles rouges) avec des noeuds de couplage (croix) a I'interface (Roubinet
and Tartakovsky, 2013).

Le concept de modélisation ainsi développé permet de caractériser la distribu-
tion des concentrations de solutés, ainsi que 1’'impact des réactions géochimiques,
dans des zones non homogénéisables incluses dans des domaines homogénéisés. Ces
configurations sont observées, par exemple, lors de 1’injection de solutés dans une
fracture associée a une réaction de précipitation qui entrainera une diminution de
I’ouverture de la fracture a I’entrée du systeme (la ou la concentration est la plus
forte). La Figure 34 montre que I’augmentation des taux de réaction globaux mene
a une diminution des temps de demi-fermeture de la fracture et a des concentrations
de solutés a I’entrée de la fracture qui sont de moins en moins homogénéisables.
La présence localisée de forts taux de réactions mene aussi a des comportements
différents en fonction des taux de réactions considérés (Figure 35). Pour la plus
faible valeur de k. (Figure 35a), la concentration de soluté au temps d’observation
est proche de sa valeur initiale dans la majeure partie de la fracture, et la croissance
localisée de la paroi de la fracture est similaire dans les trois points chauds. L’aug-
mentation du taux de réaction k. (Figure 35b-c) augmente la variabilité longitudinale
de la concentration de soluté et facilite la différenciation de I’intensité de la crois-
sance de surface aux points chauds.

La stratégie de modélisation précédemment résumée et les résultats associés sont
décrits en détail dans Roubinet and Tartakovsky (2013). Les modeles hybrides ainsi
définis sont applicables a d’autres processus que ceux €tudiés jusqu’a présent, et a
d’autres échelles de représentation. Ces modeles seront typiquement bien adaptés
pour prendre en compte des réactions géochimiques et biotiques localisées dans des
systemes hétérogenes, et en particulier pour reproduire des expériences menées en
laboratoire.
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(a) k=10"%m/s, t, = 2.5 x 10° s

(b) k=10"° m/s, t. = 2.5 x 10* s

() k=5x10""m/s, t,=5x10%s

FIGURE 34 — Impact des réactions de précipitation sur la géométrie d’une fracture lors d’une injection
de solutés a I’entrée du domaine. Les concentrations diminuent de I’entrée (rouge foncé) vers la sortie
(bleu foncé) du domaine et les zones noires représentent la formation de masse solide a la moitié
du temps de fermeture ¢. de la fracture. Une description a I’échelle du pore est utilisée a I’entrée
de la fracture et a I’échelle continue sur le reste du domaine avec un taux de réaction k£ impliquant
un comportement global du milieu de (a) homogénéisable a (c) non-homogénéisable (Roubinet and
Tartakovsky, 2013).

FIGURE 35 — Impact des taux de réactions hétérogenes le long d’une fracture avec une représentation
a I’échelle du pore pour les zones de fortes réactions (carrés) et une représentation homogénéisée
pour le reste du domaine (lignes épaisses) en augmentant le taux de réaction globale k. de (a) vers (c)
(Roubinet and Tartakovsky, 2013).

3.3.3 Expériences de karstification en laboratoire

De nombreuses applications sont liées a 1’é€tude des réactions géochimiques et a
la nécessité de comprendre 1I’impact sur le comportement a grande €chelle de ces
réactions qui se déroulent a la petite échelle. Dans le contexte de la pérennisation et
de la protection des ressources en eau, la formation des karsts est une problématique
clé nécessitant des expériences en laboratoire pour la compréhension des processus
mis en jeu, et le développement de modeles adaptés pour reproduire ces processus a
différentes échelles et sous différentes conditions. Pour comprendre et caractériser la
formation de réseaux de drainage en fonction des contraintes minéralogiques, struc-
turales et hydrodynamiques, des expériences de dissolution sur plusieurs roches car-
bonatées et sous différentes conditions hydrochimiques ont été¢ développées en labo-
ratoire. Ces travaux ont été menés dans le cadre de la these de Marie Léger grace a
I’expertise de Linda Luquot sur les expériences de transport réactif en laboratoire.
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Les expériences ont consisté en I’injection d’une solution acide dans des échantillons
de roches carbonatées dont les propriétés pétrophysiques ont été évaluées en labora-
toire et par imagerie avant et apres les expériences. Des conditions atmosphériques
de pression et température sont considérées et les expériences sont menées jusqu’a
1’obtention d’un chemin préférentiel connectant la face d’injection de I’échantillon et
sa face opposée, 1’obtention de ce(s) chemin(s) €tant révélée par une hausse soudaine
et forte de la perméabilité de 1’échantillon dans le sens de 1’écoulement (Figure 36).
Ces expériences ont €té conduites sur (i) des échantillons de craie avec différents
débits et concentrations de la solution acide injectée, et (ii) trois types de roche car-
bonatées avec différents débits d’injection. La caractérisation des échantillons, la
description des expériences et les résultats obtenus sont décrits en détail dans Leger
and Luquot (2021); Leger et al. (2022a,b) et résumés ci-dessous.
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FIGURE 36 — Evolution de la perméabilité en fonction de la porosité des échantillons NO2, NO3, N04,
NO5, NO8 et NO9 avec les concentrations Cf = 1072 et C2 = 1072 mol/L d’acide injecté et les
débits d’injection 2.9, 25.2 et 63 mL/h correspondant aux nombres de Peclet Pey, Pey et Pes. n est
I’exposant de puissance de la loi de Kozeny (1927) k£ = ¢™ (Leger et al., 2022a).

Ces expériences mettent en évidence différents types de réseaux de connexion
en fonction des débits et concentrations d’injection considérés, avec des réseaux qui
semblent aller de structures fines et plutot localisées vers des structures plus étalées
et denses en augmentant la concentration et le débit des injections de solution acide
(Figure 37). Nous observons aussi un impact des propriétés initiales de la roche avec
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(1) des porosités initiales plus importantes pour les échantillons NO3 et NO5 (Fi-
gure 36) qui seraient a 1’origine d’une dissolution plus uniforme sur la face d’injec-
tion (Figure 37), et (i1) les hétérogénéités initiales de la roche qui seraient a 1’origine
des chemins créés en comparant les réseaux avant et apres expérience (non montré
ici).

C02
NO9
Peq o
«,\\‘, S
| "
0.3 200 400 580 um 0.3 200 400 490 pm
NO2
Pez
| | _ | “
0.3100 200 300380 pm 0.3 400 800 1300 pm
Pe3
0.3 200 400 520 um o mm

FIGURE 37 — Chemins préférentiels mis en évidence pour chaque échantillon avec I’image de 1’ac-
quisition de tomographie a rayon X (a gauche) et 'image de Pore Network Model obtenue a partir
du logiciel OpenPNM (Gostick et al., 2016) (a droite). La fleche indique le sens du flux injecté, les
échelles de couleurs représentent les diametres de gorge en um des PNMs et 1’échelle en bas a droite
s’applique a tous les échantillons (Leger et al., 2022a).

Les expériences menées ensuite sur différents types de roches carbonatées avec
différents débits d’injection et une seule concentration d’acide injecté permettent de
recueillir des données relatives a (i) la dépendance entre le taux de dissolution et le
nombre de Péclet avec une augmentation du taux de dissolution avec le nombre de
Péclet, et (i1) 'impact du type de roche pour un nombre de Péclet donné avec un taux
de dissolution qui diminue dans 1’ordre suivant : craie, dolomie et calcaire crinoidal
(Figure 38). Ce comportement pourrait étre 1ié a la microporosité de la craie qui
est plus importante (avec un faible facteur de formation) induisant des surfaces de
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réactions plus grandes, et a la présence de conduits plus localisés et moins tortueux
dans la dolomite qui expliquerait des augmentations de perméabilité plus linéaires
et des taux de dissolution plus importants que pour le calcaire crinoidal (mis en
évidence dans Leger et al. (2022b)). Comme précédemment, la structure initiale de
la roche a aussi un impact déterminant sur ses propriétés apres expérience.

E05
|

5 E08
—~ EO01 Dissolution
L 100 - DDE02 mEO04  ate (mol/s)
5 ] g LO4 5
o 2.10
§ = LO1 1.107
2 3.10°%
£ o N09 m MO8 110
2 6.10°
8 3.10°
€ 10 aNO3 _ N5 6.10°1

T T T L | T T T T
0.1 1 10
Pe

FIGURE 38 — Taux de dissolution pour les échantillons de craie (Normandie, Nxx), calcaire crinoidal
(Euville, Exx) et dolomite (Lexos, Lxx) en fonction du facteur de formation F;, (déterminé a partir
des données électriques) et du nombre de Péclet Pe (Leger et al., 2022b).

Les expériences menées dans ce travail, et les analyses qui y sont associées, per-
mettent de mettre en évidence I’impact des hétérogénéités a 1I’échelle du pore lors de
la dissolution des roches carbonatées, et de caractériser le role des propriétés hydro-
dynamiques et chimiques du fluide réactif. Les données recueillies et les conclusions
qui en découlent sont des outils précieux pour mettre en oeuvre des approches de
modélisation reproduisant ce type d’expériences, et permettant a plus long terme de
proposer des modeles a grande échelle de formation des karsts.
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4 Projet de recherche

4.1 Meéthodes de caractérisation sur sites

4.1.1 Interprétation des données de résistivité électrique

Mes travaux sur la caractérisation des milieux fracturés a partir de méthodes de
mesure €lectrique seront poursuivis a court et moyen terme suivant deux axes prin-
cipaux. Le premier axe correspond a I’inversion de données synthétiques générées
avec le code ERT_DDP_2.5D. Ces travaux sont développés en collaboration avec
Cédric Champollion (Géosciences Montpellier) et ont été I’objet du stage de Ba-
tyste Perrin (Master 2, Université de Montpellier). Nous avons déja montré que les
méthodes d’inversion classique n’estiment pas correctement les propriét€s des mi-
lieux fracturés comme illustré sur la Figure 39a. Cette Figure montre un exemple
simple d’inversion d’un milieu homogene avec la présence d’une fracture verticale
au milieu du domaine pour lequel I’inversion avec les méthodes classiques ne montre
pas une zone plus conductrice ot la fracture est localisée. A partir de ce constat, 1’ob-
jectif du stage de Batyste Perrin a été d’effectuer 1’inversion de données synthétiques
de milieux fracturés avec le code ERT_DDP _2.5D associé a une inversion stochas-
tique de type MCMC (Markov Chain Monte Carlo). Une premiere €tape a consisté
en I’inversion de la position de la fracture en considérant a priori une fracture unique
verticale. Les tests effectués avec une dizaine de chaines de Monte Carlo convergent
vers la position réelle de la fracture en un nombre faible d’itérations et la valeur la
plus probable de la densité de probabilité du parametre a estimer (la position de la
fracture) est bien la position réelle de la fracture. Ces tests sur une fracture unique ont
¢té complétés par des tests sur la méme fracture découpée en segments pour lesquels
on estime la probabilit€ de présence ou non de chaque segment. L’étape suivante est
alors de travailler sur une grille de segments de fractures pour lesquels on estime leur
présence ou non (Figure 39b). Pour cela, il sera nécessaire de définir I’expression de
la fonction colt a minimiser prenant en compte 1’écart entre les données réelles et
simulées, mais en cherchant aussi a influer sur la cohérence des configurations ob-
tenues en favorisant la continuité des connexions par exemple. A plus long terme,
I’objectif est d’aboutir a une méthodologie d’inversion qui sera utilisée pour esti-
mer les propriétés des milieux fracturés a partir de mesures de résistivité €lectrique
collectées en surface. Les premiers tests sur des données réelles pourront étre ef-
fectués sur des sites tels que Saint Ferron dans le Larzac (Géosciences Montpellier),
Hyderabad en Inde (BRGM) et Amma-Catch en Afrique (IRD).

Le deuxieme axe envisagé pour I’inversion des données de résistivité €lectrique
concerne des données acquises entre puits avant et apres 1’injection d’un agent réducteur
chimique sur un site pollué aux solvents chlorés (Lévy et al., 2022). Ce travail est
mené en collaboration avec Léa Lévy (Lund University, Suede) dans le cadre du stage
M1 de Léa Lelimouzin (2022), et sera poursuivi pendant son stage de M2 en 2023.
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FIGURE 39 — (a) Inversion des données de résistivité électrique avec le logiciel Pygimli en présence
d’une fracture verticale située au centre du domaine. (b) Représentation des fractures découpées en
segments dont la présence sera estimée par inversion (Perrin, 2021).

La Figure 40 montre le résultat de I'inversion des données obtenues sur le terrain par
une méthode classique de type milieux poreux équivalents. Ces résultats mettent en
évidence des zones qui sont devenues plus conductrices (en bleu), probablement en
lien avec la création de chemins préférentiels lors de I’injection de solvent. Pour tes-
ter cette hypothese, nous définissons le ratio de résistivité électrique avec le modele
ERT_DDP _2.5D en considérant trois fractures pour représenter les zones conduc-
trices précédemment mises en évidence. Les similarités observées entre les données
de terrain et les résultats obtenues avec le milieu fracturé (non montrées ici) montrent
la pertinence de représenter ces zones conductrices par des €léments fins de type
fractures. Ces travaux seront poursuivis (1) en mettant en oeuvre une inversion de ces
¢léments (inversion sur leur présence et leurs propriétés) en considérant plusieurs
scénarios du nombre de fractures, et (i1) en comparant les résultats de cette inversion
a celle obtenue avec les méthodes de représentation en milieux poreux équivalents
afin d’identifier si une représentation discrete des zones conductrices amene a plus
de précision dans les résultats.

Une extension de ces travaux concerne ensuite le couplage des données de résistivité
électrique avec des données de transport ou la géométrie des zones conductrices peut
étre déterminante, et ou leur representation sous forme de milieux poreux équivalents
est problématique car trop grossiere. Le couplage entre le transport de solutés et les
données €lectriques sera considéré pour utiliser ces dernieres données comme outils
de suivi des polluants, de leur propagation a leur remédiation. Ceci rentre dans le
cadre de la collaboration avec Léa Lelimouzin et Léa Lévy précédemment citée, et
correspond a des projets de recherche initiés par Léa Lévy en utilisant et étendant
mes codes de transport dans les milieux réactifs.

Ces deux axes de travail permettront de tester [’ utilisation du modele ERT_DDP _2.5D
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FIGURE 40 — (a) Inversion des données de résistivité un jour apres I’injection. (b) Ratio entre la
résistivité avant et apres injection (Lévy et al., 2022).

dans des procédures d’inversion, en évaluant en particulier le temps nécessaire pour
estimer les parametres étudiés et en optimisant le modele direct si besoin. Ces in-
versions seront menées sur la plateforme MESO@LR de [’ Université de Montpellier
avec deux niveaux de parallélisation, (i) la parallélisation du modéle direct corres-
pondant a la résolution de plusieurs expériences de résistivité électrique en méme
temps, et (ii) la parallélisation de I’inversion en lancant plusieurs chaines de Monte
Carlo en méme temps. Si I’optimisation du modele direct et les deux niveaux de
parallélisation ne permettent pas d’aboutir a des inversions faisables en des temps
raisonnables, ['utilisation de surrogate modeles, comme utilisés dans la partie ther-
mique de mes travaux, sera envisagée.

4.1.2 Extension des modeles pour les expériences thermiques

Les modeles développés pour le transport de chaleur dans les milieux fracturés et
optimisés pour interpréter des données thermiques recueillies dans les puits seront
confrontés a des données de terrain. Ils ont ét€ pour I’instant mis au point et testés
avec des données synthétiques dans des configurations 2D. Le modele sera modifié
pour prendre en compte des configurations 3D en deux étapes. A court terme, la
symétrie radiale du systeme lors d’un pompage sera représentée en considérant que
la coupe 2D correspond a la vue de surface du systeme, supposant que les éléments
fracturés s’étendent infiniment dans la profondeur du systeme. Les données de terrain
seront fournies par Maria Klepikova (Géosciences Rennes) et correspondront a des
données sur lesquelles nous avons déja travaillé avec des interprétations simplifiées
(Klepikova et al., 2022). Nous chercherons a estimer les parametres stochastiques
du milieu fracturé (comme fait sur les cas synthétiques) en intégrant le modele di-
rect dans des procédures d’inversion a complexité croissante allant des méthodes de
minimisation standard disponible dans les librairies Matlab (tel que des recherches
sur grilles comme utilis€ées dans Roubinet et al. (2015)) a des méthodes MCMC si
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nécessaire (comme utilisées pour la partie géophysique des travaux en collabora-
tion avec Cédric Champollion, Géosciences Montpellier). Cette premiere €tape sera
développée avec Guofeng Song (€tudiant en these de I’ Université Pétroliere de Chine
en collaboration avec GM) qui a travaillé sur I’extension du modele de réseaux de
neurones pour le transport de chaleur proposé dans Zhou et al. (2021) (article en
cours de rédaction, Figure 41).
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FIGURE 41 — Posterior PDFs avec extension des parametres de génération des réseaux de fractures.

A plus long terme, la possibilité de travailler avec des générations de milieux
fracturés 3D sera évaluée. Cela nécessite de déterminer si le nombre de simulations
de transport de chaleur nécessaire pour entrainer des modeles de réseaux de neu-
rones peut €tre réalis€ en des temps raisonnables en considérant en particulier la
difficulté de maillage des réseaux de fractures 3D et la nécessité de mettre en oeuvre
des simulations basées sur le déplacement de particules dans ces milieux. Des tests
seront effectués avec des logiciels classiques tels que Comsol pour le maillage et la
résolution des équations d’écoulement, qui pourront étre couplés avec des codes de
recherche pour la partie résolution de 1’équation de la chaleur par le transport de par-
ticules. Gérard Lods (ingénieur de recherche en calcul scientifique et caractérisation
hydrogéologique a Géosciences Montpellier) sera associé a ce travail aussi bien pour
la partie modé€lisation que pour la partie terrain, avec la possibilité d’étendre son
expertise de caractérisation de sites aux mesures thermiques. Cela ouvrirait de nom-
breuses possibilités d’acquisition et d’interprétation de données pour la suite de ces
travaux. La partie modélisation profitera des stratégies développées dans la partie
géophysique avec en particulier le déploiement des codes directs et des procédures
d’inversion en parallele sur la plateforme MESO@LR de I’Université de Montpel-
lier.
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4.2 Transport (réactif) et upscaling

4.2.1 Développement théorique et analyse

Plusieurs axes de travail seront considérés pour la modélisation du transport de
solutés dans les milieux hétérogenes et fracturés. Un premier axe correspond a I’ uti-
lisation et I’extension des approches de modélisation R-TDRW et UR-TDRW pro-
posées dans Roubinet et al. (2022) et décrites dans la partie 3.3.2 de mes activités
de recherche. Dans un premier temps, des applications pour le transport non-réactif
dans une fracture 3D seront considérées en représentant cette fracture par un plan
2D tout en prenant en compte des champs d’ouverture hétérogenes de la fracture.
L’ objectif sera de résoudre les équations de transport dans la fracture avec les pro-
cessus d’advection et dispersion, tout en représentant les échanges avec la roche
matricielle environnante. Ceci sera fait en combinant la méthode TDRW pour le
déplacement dans la fracture, et I’utilisation de solutions analytiques (ou fonctions
mémoires analytiques) pour exprimer les temps de retard li€s a la diffusion dans
la matrice. L’intérét principal de combiner ces deux méthodes est d’obtenir une
résolution rapide et optimisée du probleme afin d’étudier I’impact des hétérogénéités
du champ d’ouverture sur le transport de solutés, et de prendre en compte la varia-
bilit€ de ce champ en travaillant sur des centaines de réalisations. Ces travaux sont
déja initiés en collaboration avec Y ves Méheust (Géosciences Rennes) et les modeles
développés seront aussi exploités pour le transport de chaleur avec les travaux de Pu
Li (étudiant en these en Chine en visite a Gé€osciences Montpellier) en collabora-
tion avec Mao Sheng (Université Pétroliere de Chine, Beijing) et Xiaoguang Wang
(Chengdu University of Technology, Chine). L’objectif ici est d’€tudier différents
scénarios de modification du champs d’ouverture des fractures dans le cadre de 1’ex-
ploitation géothermique du sous-sol avec des événements tels que le fracking pour
la création ou la ré-ouverture de fractures, ou I’'injection de fluides pour maintenir la
perméabilité des fractures. Les modifications ainsi générées dans les propriétés des
fractures donnent lieu a des modifications du transport de chaleur dans les systemes
fracture-matrice correspondants qui seront €tudiés avec ces modeles. Cela amenera
a mettre en évidence les configurations expérimentales permettant d’optimiser les
transferts de chaleur et la variabilité associée a ces phénomenes. Pour ces études,
un second objectif sera de proposer des méthodes d’upscaling en se basant sur les
méthodes CTRW qui devraient étre a méme de s’adapter a la variabilité des milieux
et des résultats considérés.

4.2.2 Reproduction des expériences en laboratoire

Les expériences de dissolution des carbonates présentées dans la partie 3.3.3 four-
nissent des jeux de données caractérisant I’'impact des conditions hydrochimiques et
structurales sur la réactivité du milieu et la formation des chemins préférentiels dans
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les milieux karstiques. Une prochaine étape est d’associer des modeles de transport
réactif a ces expériences afin de (i) vérifier si les modeles proposés sont capables de
reproduire les différentes dynamiques observées, et (i) tester les hypotheses qui ont
¢été faites pour interpréter les résultats obtenus, en particulier en termes de role des
hétérogénéités structurales et d’impact des conditions hydrochimiques. La structure
du milieu étant décrite grace aux Pore Network Models (PNMs) qui sont définis a
partir du logiciel spécialis€ OpenPNM, une premiere étape consiste a définir jus-
qu’ou peut étre menée la modélisation du transport réactif avec ce logiciel et ses
analogues développés par Imperial College par exemple. Ce travail est actuellement
mené par Jiayan Ji (Université€ Pétroliere de Chine en visite a Géosciences Montpel-
lier) et en collaboration avec Xiaoguang Wang (Chengdu University of Technology,
Chine) et Linda Luquot (Géosciences Montpellier). Des expressions de réactions
relativement simples peuvent étre prises en compte avec ces logiciels et 1’acces
aux propri€tés des structures devrait permettre de les modifier en fonction de lois
prédéfinis de I’'impact des réactions sur les structures. Il est probable que ces ou-
tils de modélisation ne permettront pas de completement reproduire les dynamiques
de dissolution observées pendant les expériences. Si c’est le cas, les simulations déja
mises en oeuvre serviront de base de validation pour le développement d’un nouveau
code qui se basera sur le couplage de ces logiciels avec des méthodes de déplacement
de particules. Ces codes seront inspirés des méthodes développés pour le transport
de solutés dans les réseaux de fractures, appliqués a des réseaux de PNMs simplifiés.

A plus long terme, les modeles de transport réactif présentés précédemment (en
particulier le modele R-TDRW) seront adaptés pour reproduire les nombreuses expériences
de laboratoire menées par les membres de I’équipe TMP de Géosciences Montpel-
lier. Les premiers efforts se concentreront sur les expériences de dissolution menées
dans des échantillons fracturés pour lesquelles 1’hétérogénéit€é de la roche matri-
cielle a été identifié comme ayant un role déterminant sur le type de dissolution mis
en jeu, impliquant soit une modification des propriétés hydrauliques de la fracture,
soit un changement des propriétés de la matrice (Garcia-Rios et al., 2017; Davila
et al., 2016). Les expériences menées sur les ciments et le stockage de CO2 (Ab-
doulghafour et al., 2016; Luquot and Gouze, 2009; Noiriel et al., 2007) pourront
aussi etre considérées avec pour nécessité commune de mettre en oeuvre un couplage
adapté des processus hydro-géochimiques et de proposer une description pertinente
des réactions mises en jeu. Cette nécessité est aussi présente pour prendre en compte
les réactions biotiques qui peuvent réduire la présence d’une pollution comme la
dénitrification naturelle observée sur le site de Ploemeur en Bretagne (Boisson, 2011)
ou pour optimiser les méthodes de stockage de CO2 avec la biominéralisation (Du-
praz et al., 2009). L’ objectif global ici est de se baser sur une série d’expériences par-
ticulieres pour améliorer et tester les modeles développés, mais aussi pour vérifier les
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FIGURE 42 — Simulations des écoulements de fluides dans les PNMs de 1’échantillon NO3 avant (haut)
et apres (bas) expérience. Les PNMs ont été définis par Leger et al. (2022a) et les simulations sont
effectuées avec le logiciel OpenPNM par Jiayan Ji.

interprétations faites au cours des expériences. La large gamme d’expériences pou-
vant étre considérée a pour base commune d’€tre en relation avec des problématiques
environnementales de risques de pollution des aquiferes comme détaillé dans la par-
tie 4.3. Les différentes étapes du couplage des processus hydro-biogéochimiques
sont explicitées ci-dessous d’abord pour le cas de réactions biotiques a une échelle de
représentation explicite des processus, avec ensuite des indications d’adaptation pour
les réactions géochimiques et pour le changement d’échelle. L’échelle de description
considérée est I’é€chelle de Darcy pour les écoulements. L’utilisation de méthodes de
représentations hybrides, comme décrites dans la partie 3.3.2 de mes travaux, sera
considérée si une description a I’échelle de Darcy n’est pas valide sur tout le systeme
et a tous les temps.

4.2.3 Couplage des processus hydro-biogéochimiques

Les méthodes R-TDRW et UR-TDRW développées pour I’instant considerent le
transport d’une seule espece sans changement des propriétés structurelles du mi-
lieu. Afin de pouvoir considérer un large panel de réactions biogéochimiques, ces
méthodes seront étendues a la prise en compte des changements des propriétés du
milieu nécessitant une mise a jour régulicre des intéractions entre les écoulements,
le transport, les réactions et les changements de propriétés du milieu (Figure 43).

A la petite échelle, correspondant 2 I’échelle de Darcy pour laquelle on considére
une représentation explicite des processus, un premier exemple de couplage des pro-
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FIGURE 43 — Couplage des processus hydro-biogéochimiques avec ¢, K, u, et ¢ la porosité,
perméabilité, vitesse d’écoulement et concentration de soluté, et ¢', K’, et ¢’ les valeurs modifiées.

cessus hydro-biogéochimiques sera mise en oeuvre en considérant le développement
de biofilm dont la modélisation a déja fait I’objet de nombreuses études (Dupin
et al., 2001; Tang and Valocchi, 2013; Tao and Slater, 2011). Comme illustré par
la Figure 44, le domaine du biofilm est composé de (i) la biomasse qui contient la
substance polymere extracellulaire (EPS) et les bactéries, et (i1) les vides présents
entre les systemes EPS-bactéries . Dans cette représentation, la biomasse (solide) est
caractérisée par sa densité ppiomasse €t les vides sont remplis d’eau.

Biomassl, Pyiomass

FEps Bacteria'

Q,, Solid domain
Qf, Fluid domain

Q,, Biofilm domain

V;: total volume Biofilm domain, &y;osim

FIGURE 44 — Représentation schématique de 1’ensemble roche-fluide-biofilm.

Ce systeme peut étre modélisé en considérant le domaine €2 qui contient la partie
fluide €2 et biofilm €2, et dans lequel la concentration du substrat cs(x, y, t) satisfait
I’équation d’advection-diffusion-reaction

dc,
ot

Le vecteur de vitesse des écoulements u est fixé a 0 dans €, et le coefficient de

+V - (uc,) = DV?c, + r4(cs, cx). (51
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diffusion D est défini comme

Dm; (x,y) € Qf
D = 52
{ Dy, (z,y) € Y (52)

avec D,,, and D, les coefficients de diffusion du substrat dans les domaines fluide et
biofilm, respectivement. En considérant la loi de Monod simple, le taux de consom-
mation du substrat 7(cs, cx) est exprimé comme (Beeftink et al., 1990; Picioreanu
et al., 2000)

m CS
rs(Cs, Cx) = <%S + ms) me (53)

avec U, Yxgs et mg qui sont des parametres régulant la croissance du biofilm, K
la constante de saturation du substrat, et cxy la densité de biomasse (aussi nommée
Phiomasse) qui est exprimé comme suit en considérant un substrat limitant

de X
dt
Cette formulation du probleme de développement de biofilm alimenté par la circu-
lation d’un substrat peut étre modélisée avec une adaptation de la méthode R-TDRW.
Cela nécessite de coupler la résolution du transport a une méthode d’automates cel-
lulaires pour la propagation du biofilm a travers les mailles du systeme, comme fait
dans Roubinet and Tartakovsky (2013) pour prendre en compte les changements de
propriétés des structures en lien avec des réactions géochimiques. Par soucis de sim-
plification, la roche est considérée comme une zone solide non accessible mais ceci
n’est pas une hypothese nécessaire a la résolution du probleme. La formulation avec
une méthode de TDRW amenera a une représentation discrétisée du systeme pour le-
quel on pourra considérer une configuration simplifiée pour valider la méthode avec
des solutions analytiques existantes (Figure 45).

= Yxg (rs — mscx) . (54)

y

Rock matrix pixel

$=0

Biofilm pixel D, b
Dyiofilm’ Csbiofim’ P=Pbiofim

Co L) D,, B

Fluid pixel "y
v, DO' cs,ﬂuid' d):l L

(a) (b)

FIGURE 45 — (a) Discrétisation du systeme fluide-biofilm-roche. (b) Configuration simplifiée pour
validation.

L’extension a des réactions géochimiques pourra se baser sur les développements
effectués pour les problemes de biofilm puisque les nécessités de couplage de pro-
cessus et de changement des propriétés du milieu sont identiques. Des adaptations
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complémentaires seront nécessaires telles que le transport de plusieurs especes qui
pourra étre considéré avec la méthode TDRW en considérant une hypothese de
complete mixing a I’échelle de la particule qui transportera une certaine quantité
de chaque soluté. Selon les réactions considérées, le code de transport devra étre
couplé avec un code de spéciation tel que PhreeqC pour évaluer les concentrations
des éléments impliqués dans le systeme de réactions.

L’upscaling de ces systemes pourra aussi €tre considéré en utilisant la description
par (i) fonctions mémoires pour représenter les temps de diffusion dans le milieu
matriciel, et (i1) probabilité de survie pour prendre en compte I’impact des réactions
chimiques sur la concentration des solutés transportés, comme fait dans la méthode
d’upscaling UR-TDRW. Ces descriptions devront prendre en compte 1’évolution des
propriétés du milieu avec par exemple des pdfs conditionnées a la porosité¢ du do-
maine considéré. Cela pourra mener a la modélisation de divers problemes de trans-
port réactif a ’échelle des réseaux de fractures ou les fonctions mémoires et les
probabilités de survie seront définis a 1’échelle des systemes fracture-matrice, et uti-
lis€s a I’échelle des réseaux de fractures. Les premieres applications concerneront
des scénarios ou la zone matricielle peut €tre considérée comme infinie au sens de
la diffusion pour concentrer les efforts sur les réactions a prendre en compte et les
hétérogénéités de la matrice. La considération de réseaux fracturés 3D sera faite en
utilisant des logiciels commerciaux ou des codes de recherche déja développés et
mis a disposition au sein de collaborations a définir.

4.3 Stratégie intégrée pour les sites

Les différentes problématiques et applications liées aux aquiferes et réservoirs
fracturés nécessitent de caractériser les propriété€s structurelles de ces milieux et
de prendre en compte les comportements multi-porosité caractérisés par des dyna-
miques de réactions hétérogenes et induits par les hét€érogénéités de ces structures
géologiques. Cela requiere de combiner plusieurs méthodes de caractérisation in-situ
complémentaires a diverses échelles et d’utiliser des outils numériques adaptés a ces
milieux aussi bien pour interpréter les expériences de caractérisation que pour propo-
ser des modeles prédictifs pertinents. Au vu de I’impact des réactions biogéochimiques
sur I’équilibre chimique et ’hydrodynamique du milieu naturel, et de leurs implica-
tions aussi bien pour la préservation des ressources en eau, le stockage géologique et
I’exploitation des réservoirs, la modélisation de ces mécanismes doit tre améliorée
et incorporée dans les modeles a grande échelle. Ceci nécessite d’abord une compréhension
approfondie a I’échelle du laboratoire de ces mécanismes et des interactions hydro-
biogéochimiques auxquelles ils participent, puis une transposition a 1’échelle du ter-
rain des observations et conclusions obtenues. Ceci doit €tre fait en intégrant ces
mécanismes et leurs interactions dans des modeles prédictifs a 1’échelle du site qui
sont paramétrés par les données observables dans le milieu naturel. Dans cet objectif,
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mes travaux de recherche seront poursuivis suivant deux axes principaux.

(1) Les méthodes de caractérisation déja développées seront testées sur des données
de sites en s’attachant a déterminer les améliorations qu’il est nécessaire d’appor-
ter aux modeles directs, notamment en termes de représentation du milieu et de
colt numérique. Différents types de méthodes d’inversion seront considérées en
fonction du nombre de parametres a inverser et de la complexité du probleme, les
problemes allant de I’inversion des données statistiques des réseaux de fractures avec
peu de parametres a I'inversion de la probabilité de présence des fractures avec un
nombre de parametres supérieure ou €gale au nombre de fractures. Les méthodes
d’inversion considérées peuvent donc aller des méthodes de recherche de minimum
classiques déterministes a des inversions stochastiques avec la mise en oeuvre des
méthodes MCMC. Suite a une mise en oeuvre satisfaisante de chaque méthode de
caractérisation considérée, le couplage entre différentes méthodes de caractérisation
sera aussi a considérer avec la nécessité de mettre en oeuvre des inversions jointes,
en collaboration avec 1’Université de Lausanne (Suisse).

Les sites pressentis pour mener les tests du premier axe sont les suivants. (1) Le In-
situ Stimulation and Circulation (ISC) rock laboratory au Grimsel Test Stie (GTS)
en Suisse de type granitique en collaboration avec Maria Klepikova (Géosciences
Rennes) pour lequel les données de température sont déja collectées, avec en complément
des données de mesure des propriétés thermiques de la roche en laboratoire et des
expériences hydrauliques entre les puits sur site (Brixel et al., 2020a,b; Klepikova
et al., 2022, 2020; Krietsch et al., 2018). (i1) Un site situé au Danemark et dont
la zone d’investigation est composée d’argile, qui a accueilli une usine d’embal-
lage et de plastique des années 60 a 90, impliquant une contamination aux solvants
chlorés et hydrocarbures. Des injections d’agent réducteur chimique et de culture
bactérienne ont ét€ menées en 2019 pour réduire la contamination, 1’objectif étant
de conduire a des réductions de la déchlorination en dégradant les éthenes chlorés
en éthene/éthane inoffensifs. Des expériences de résistivité électrique entre puits et
des analyses chimiques sur des prélevements d’eau dans les puits ont été effectuées
avant et apres les injections. Le travail d’inversion des données géophysiques et le
couplage avec les mesures chimiques sera fait en collaboration avec Léa Lévy (Lund
University, Suede) qui a collecté les données géophysiques sur le site (Lévy et al.,
2022). (i11) Le site karstique de Saint Ferron, observatoire du Larzac (SNO H+ /
OZCAR / eLTER) qui se situe sur la bordure sud des Causses a une centaine de ki-
lometres de Montpellier, avec 1’aquifere du Durzon. Des observations géologiques
et des suivis hydrogéophysiques ont été mis en place depuis plus de 10 ans sur ce
site donnant acces a une grande variété d’observations (variable hydro-climatique,
topographie de cavités, observations hydrodynamiques, ...) avec la base de données
karst3d hébergée par ’OREME. En particulier, des mesures de résistivité €lectrique
ont €té mises en oeuvre entre la surface et un tunnel, et des mesures de potentiel
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spontané sont planifiées dans le cadre des Workshops de Géophysique Passive de
CRITEX. Le travail sur ce site sera fait en collaboration avec Cédric Champollion
et Philippe Vernant (Géosciences Montpellier), Yohann Cousquer (HydroSciences
Montpellier) et Nolwenn Lesparre (Institut Terre et Environnement de Strasbourg).

(2) En parallele du premier axe de recherche, un deuxieme axe se concentrera
sur la modélisation du devenir des contaminants a grande échelle en passant par
les étapes suivantes. (i) Le développement de modeles a I’échelle du laboratoire
pour reproduire des expériences hydro-(bio)géochimiques en se basant sur la base de
données des expériences hydro-géochimiques menées dans 1’équipe TMP de Géosciences
Montpellier, en collaboration avec Linda Luquot et Philippe Gouze. La partie bio-
tique des modeles sera d’abord étudiée théoriquement et confrontée ensuite a des
données existantes avec des collaborations possibles en particulier avec Bénédicte
Meénez (IPGP). (i1) Le développement de méthodes d’upscaling en se basant sur les
capacités des méthodes de marcheurs aléatoires a s’adapter aux milieux hétérogenes
et a optimiser les temps de calcul. Ceci étant suivi de I’intégration de ces méthodes
dans des modeles a grande échelle.

La description mathématique aux différentes échelles des couplages entre les
différents mécanismes mis en jeu, ainsi que la prise en compte de structures géologiques
complexes, permettront de construire progressivement les outils numériques nécessaires
a la simulation des transferts de masse a l’échelle des systemes aquiferes. L’objectif
in-fine est de développer des modeéles prédictifs a I’échelle du site intégrant I’ impact
des interactions physico-biochimiques sur la qualité des ressources hydriques en re-
lation avec I’anthropisation de la surface, I’ exploitation des ressources énergétiques
du sous-sol et le stockage géologique. Les nouveaux modeles ainsi développés se-
ront destinés a améliorer notre capacité a (i) caractériser les milieux avec les di-
verses méthodes hydro-géophysiques, (ii) simuler les processus hydrodynamiques et
bio-réactifs aux différentes échelles fonctionnelles, et (iii) analyser les risques liés a
I’exploitation multi-usage du sous-sol, ainsi que développer des technologies pour
la bio-dépollution des aquiferes et la bio-mitigation des fuites liées a I’exploitation
des réservoirs.
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