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Modele de transport électro-diffusif réactif en milieu poreux :
Approche par équations de Maxwell.
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Sujet de these
Les modéles de transport réactifs en milieu poreux sont actuellement matures [1-3], tant dans la
diversité des phénomenes décrits que dans I'efficacité des algorithmes mis en jeux. lls constituent
des outils majeurs pour étudier, quantifier, prévoir, I'évolution de nombreux systémes naturels face
aux différents forcages anthropiques [4]. L'article de Steefel et als [5] met en évidence I'ensemble
des phénomeénes physico-chimiques pris en compte, et permet d'identifier quelques lacunes:
I'influence des charges et des champs électriques est encore peu étudiée.

L'influence des charges de surfaces est prise en compte dans certains codes, avec des
modeles de complexation de surface [6-8] de type DLM ou CCCM. Dans ces modéles, la fixation
d’une espece chargée a la surface d'un minéral engendre une charge de surface, donc un potentiel
électrostatique, qui va a son tour favoriser la fixation d’espéces de charges de signe opposé et
défavoriser celle d’espéces de charges de méme signe. L'influence des différences de diffusion entre
ions est prise en compte dans quelques codes par le biais d’'une équation de Nernst-Planck. Les ions
les plus petits diffusant plus rapidement que les plus gros, il peut apparaitre une différence locale de
charge électrique. Cette différence de charge va alors générer un potentiel qui va a son tour induire
une mobilité des ions visant a contrebalancer cette différence de charge. L'approche actuellement
utilisée [9, 10] consiste a imposer I'électro-neutralité de la solution comme condition nécessaire au
modéle.

Les phénomeénes d'oxydo-réductions ont un role prédominant dans de nombreux problémes de
(géo)chimie des eaux : effluents miniers, sites industriels contaminés par des métaux, procédés de
réhabilitation... Or ces phénomenes générent un potentiel électrique au sein du milieu poreux. Ces




différences de potentiels vont a leur tour générer des flux d'éléments dissous qui sont décrit par une
équation de Nernst-Planck. Dans ce cas, I'approche classique consistant a imposer I'électro-
neutralité est-elle pertinente ?

Au lieu d'imposer I'électro-neutralité, nous allons coupler un modéle de transport réactif
avec les équations de Maxwell de I'électromagnétisme. Ainsi, le potentiel électrique découlera de la
répartition des charges et non de la condition d’électro-neutralité. De ceci, nous espérons plusieurs
avancées:

e Valider (ou invalider) I'approche classique par électro-neutralité en comparant les deux
approches.

e Déterminer a partir de quelle échelle la condition d’électro-neutralité est pertinente. Elle
n‘est évidemment pas valable a trés petite échelle, mais nous ne savons pas a partir de
quelle taille d'observation il devient pertinent de I'invoquer.

e Déterminer des conditions d'utilisation de ces modéles électro-diffusifs : Il est évident que
pour des écoulements fortement advectifs ou pour des ions ayant des coefficients de
diffusion similaire, ces phénomeénes peuvent étre négligés, mais il n‘existe actuellement
aucun critére objectif permettant de savoir a priori si ces phénomeénes sont négligeables ou
pas.

Calendrier de travail

Année1:
Programmation du modele couplé Transport Réactif — Maxwell et du modéle électro-diffusif par
I'approche classique. Nous utiliserons le modéle SPECTR développé au LHyGeS.
Validation des modeles par comparaison a la bibliographie.
Comparaison des 2 approches.
Publication : Electro-diffusive model for reactive transport : Comparison between Maxwell and electro-
neutrality approach.

Année 2:
Etude de sensibilités sur le modeéle pour déterminer les limites de validité d’'une approche sans
électro-diffusion.
Etude sur les limites spatiales de I'électro-neutralité suivant les conditions de champ électrique.
Conception d'une expérience de validation. Si nous observons des différences entre I'approche par
Maxwell et celle par électro-neutralité, nous nous attacherons a concevoir une expérience
permettant de mettre ces différences en évidence.
Publication : Sensitivity analysis of electro-diffusive model for reactive transport.

Année 3:
Réalisation de I'expérience de validation.
Au cours de cette année, nous essayerons de construire un modeéle adimensionnel afin de
déterminer des critéres objectifs de validités (similaires a des nombres de Damk®éhler).
Rédaction...
Publication : Some criteria for considering electro-diffusive phenomena during reactive transport.
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