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Chapitre 1

Introduction

1.1 Contexte général

L’utilisation de pesticides de synthèse a débuté dans les années 30 avec le développement de

l’agriculture intensive, dans l’objectif d’améliorer les rendements. Herbicides, fongicides ou in-

secticides, les pesticides regroupent les substances chimiques de synthèse épandus sur les cultures

pour lutter contre les organismes nuisibles. Depuis quelques décennies, leur utilisation s’est gé-

néralisée, les produits se sont diversi�és et les nouvelles molécules sont plus actives à faible dose

que les anciens produits utilisés ce qui les rend également plus di�ciles à détecter. La France

est un grand consommateur de pesticides, avec dans la dernière décennie plus de 60 000 tonnes

vendues chaque année (9e rang européen de consommation par hectare cultivé). Au Québec en

2015 plus de 4 000 tonnes de pesticides ont été vendues. Si la consommation par hectare est moins

importante qu’en France, cette dernière connaît une augmentation croissante depuis une dizaine

d’années. Une attention particulière est portée aujourd’hui aux conséquences de cette large uti-

lisation, tant sur la santé humaine que sur ses impacts écologiques. En e�et, selon les conditions

et les partiques culturales, une partie des produits épandus est retrouvée dans l’air, dans notre

alimentation, mais également dans les milieux naturels, et en particulier dans les eaux de surface

et les eaux souterraines. En France en 2014, plus de 50 % des points de mesure sur les cours d’eau

et plus de 30% des points de mesure dans les nappes révèlent une concentration totale moyenne

en pesticides d’au moins 0.1 µg.L−1 (SOeS, 2016). La directive européenne directive 98/83/CE

�xe une concentration maximale de 0.1 µg.L−1 pour un produit et une concentration maximale

totale de 0.5 µg.L−1 pour que l’eau soit considérée comme potable. La contamination généralisée

des eaux engendre une augmentation progressive des coûts de l’eau potable liés à sa déconta-

mination ou à la mise en place de nouveaux captages. D’un point de vue environnemental, cette

contamination par les pesticides menace la biodiversité : elle constitue une part importante des

1



2 CHAPITRE 1. INTRODUCTION

diverses pressions qui pèsent sur les zones aquatiques et menacent l’équilibre de leur faune et de

leur �ore aquatiques.

A�nde limiter cette contamination, l’expertise scienti�que collective sur les pesticides conduite

par l’INRA et le Cemagref propose plusieurs niveaux d’action (Aubertot et al., 2005) : avant la

mise sur le marché de nouveaux pesticides (homologation), avant son utilisation sur les cultures,

et avant son transfert des zones agricoles agricoles aux zones aquatiques. L’homologation des

pesticides est soumise à un réglement (directive cadre 91/414/CEE) qui contient notamment une

évaluation du risque de transfert du produit vers la ressource en eau via la modélisation de scé-

narios de “pires cas réalistes”. Une fois le produit autorisé sur le marché, des actions peuvent

être mises en place pour réduire son utilisation : guider les utilisateurs vers des changements

de pratiques agricoles, relever les critères de déclenchement de traitements, ou même inciter les

utilisateurs à avoir recours à d’autres méthodes non chimiques. En�n, un dernier niveau d’action

vise à limiter le transfert des pesticides depuis la parcelle vers les eaux de surface par la mise en

place de certaines pratiques agricoles, ainsi que d’éléments du paysage tels que les zones tam-

pons. Ce dernier nécessite de comprendre et caractériser les chemins d’écoulement des pecticides

après l’épandage.

1.2 Problématique générale et objectifs

Dans cette thèse, on s’intéresse au contexte général des transferts hydriques de pesticides.

Les études de ce type de transfert peuvent être menés à di�érentes échelles, de la parcelle au

grand bassin versant en passant par le versant, qui dé�nit une surface topographique inclinée

dont la limite amont se confond avec une limite du bassin versant et la limite l’aval est située

dans le talweg principal du bassin versant, en général donc sur un cours d’eau. L’échelle du ver-

sant est particulièrement appropriée à ce type d’étude, puisque les principales voies de transfert

y sont présentes, et on peut, de manière plus décomposée qu’à l’échelle du bassin versant donc

moins complexe, distinguer la partition des écoulements et le processus en jeu. Une meilleure

connaissance des voies de transfert, des processus qui y sont liés et de leurs interactions est indis-

pensable à la mise en place de zones tampons e�cace. Il en existe plusieurs types qui in�uent sur

des voies de transfert variées : bande enherbée, haie, fossé, ... Les transferts d’eau et de pesticides

dépendent de beaucoup de facteurs, comme le climat, la topographie, les caractéristiques du sol,

le type de culture, les caractéristiques chimiques des pesticides. Il est donc nécessaire d’approfon-

dir, de quanti�er et de formaliser les connaissances sur les processus en jeu, sur le terrain à l’aide

d’expérimentations, mais également par lamodélisation pour permettre ensuite la généralisation

et la transposition des résultats acquis. Les modèles à base physique sont basés sur des équations

mécanistes et sont les plus à même de représenter les processus de la manière la plus proche
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possible de la physique du terrain dans la mesure où l’on sait renseigner tous leurs paramètres

d’entrée. D’un côté, il existe de nombreux modèles de transfert de solutés réactifs qui prennent

en compte de façon relativement exhaustive les processus liés aux solutés comme par exemple

HYDRUS 1D (Simunek et al., 2005, 2008), RZWQM (Ahuja et al., 2000;Malone et al., 2004) ouMA-

CRO (Larsbo and Jarvis, 2003, 2005), mais il s’agit souvent de représentations en une dimension

(colonne de sol) ou à l’échelle de la parcelle. De plus, ils ne représentent pas les écoulements de

surface et de subsurface et leur interactions. D’un autre côté, il existe des modèles hydrologiques

distribués à l’échelle du versant ou du bassin versant qui simulent en trois dimensions les �ux

d’eau de manière couplée entre la surface et la subsurface comme par exemple CATHY (Campo-

rese et al., 2010), HydroGeo-Sphere (HGS) (AquantyInc., 2013; Brunner et al., 2012) ou ParFlow

(Kollet and Maxwell, 2006). Ces deux approches sont complémentaires, et peu de modèles per-

mettent actuellement de lier des processus complexes de transport de solutés à une modélisation

des écoulements d’eau distribuée et couplée en surface et en subsurface. Pourtant, il s’agit d’un

enjeu particulièrement important pour certains types de contextes, tels que un socle peu profond

ou une nappe peu profonde, qui induisent des interactions fortes entre la surface et la subsurface.

L’objectif général de cette thèse est donc d’aboutir à unmodèle capable de modéliser de façon

couplée surface-subsurface et spatialisée le transport de pesticides à l’échelle du versant à partir

du modèle hydrologique à base physique CATHY (CATchment HYdrology). A terme, ce type de

modèle pourrait être utilisé dans le diagnostic de versants ou de bassins versants et dans l’aide à

la décision pour lamise en place de zone tampons (localisation et dimensionnement). Le choix du

modèle CATHY est fortement lié à l’objectif de la thèse : il s’agit d’unmodèle spatialisé capable de

simuler les écoulements d’eau en trois dimensions de façon couplée surface-subsurface ainsi que

le transfert non réactif de solutés, il a été validé et appliqué à des échelles et dans les conditions

agropédologiques variés, et son code est accessible. La réalisation de l’objectif énoncé dépend de

l’implémentation des processus de transport dans le modèle hydrologique qui nécessite de nom-

breux développements numériques. Elle dépend également de l’évaluation de ce modèle, c’est

pourquoi une grande partie du travail portera sur ce second point, menant à l’étude approfondie

du fonctionnement du modèle. Ainsi, on peut classer les objectifs de cette thèse en deux catégo-

ries. D’abord, on cherche à simuler les transferts de solutés à l’échelle du versant. Puis, il s’agit

d’explorer le modèle à base physique auquel on aura abouti, a�n de comprendre et d’évaluer son

fonctionnement.

1.3 Démarche

Les transferts de solutés et leur modélisation sont présentés dans le chapitre 2. Le travail de

thèse s’appuiera sur le modèle à base physique CATHY : CATchment HYdrology (Camporese
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et al., 2010). CATHY intègre déjà dans une de ses versions le transfert des solutés non réactifs

(Weill et al., 2011) mais il n’a été que peu testé pour l’instant. Ce modèle, ainsi que les données

utilisées durant le travail de thèse sont présentés dans le chapitre 3. La phase de développement

de la nouvelle version que l’on nommera CATHY-Pesticide consiste en l’implémentation de pro-

cessus réactifs, l’amélioration de la conservation de la masse dans le couplage surface-subsurface

du transport, ainsi que l’ajout d’un module de mélange permettant de reproduire le processus

de remobilisation des solutés de la subsurface par la lame ruisselante. Toutes ces étapes sont dé-

taillées dans le chapitre 4. La validation du modèle est progressive. Le chapitre 5 est quant à lui

consacré à la validation de la partie subsurface de CATHY-Pesticide. Celle-ci est confrontée à pe-

tite échelle à des données de laboratoire puis soumise à une analyse de sensibilité. La maquette

sur laquelle CATHY est testée est composée d’un sol homogène soumis à une pluie uniforme et

où toutes les conditions sont contôlées. Dans le chapitre 6, le modèle couplé est appliqué sur des

données issues d’un versant réel viticole sur un événement de pluie naturel. Il s’agit d’un petit

versant, constitué d’un vignoble en amont et d’une bande enherbée en aval. Cette fois, les proces-

sus en surface et en subsurface interagissent et on évalue la capacité du modèle à gérer la forte

hétérogénéité d’un terrain réel. Une analyse de sensibilité globale et une analyse d’incertitude

sont conduites dans ce contexte. Elles permettent notamment :

• d’évaluer l’e�et de l’incertitude des entrées (erreurs de mesure ou variablité par exemple)

sur les variables de sortie,

• d’expliquer la variance des sorties par rapport aux paramètres d’entrée,

• de hierarchiser les paramètres d’entrée et de déterminer leurs interactions.

En�n, pour conclure les travaux, les résultats sont mis en relation et discutés dans la conclu-

sion. On cherche à répondre aux questions posées dans les objectifs, ainsi qu’à comprendre les

intérêts et les limites des travaux menés dans cette thèse, avant de proposer des pistes d’amélio-

ration.



Chapitre 2

État de l’art

Ladégradation de la qualité des eaux de surface est en partie due aux produits phytosanitaires

qui, épandus sur les surfaces agricoles, peuvent être transférés jusqu’aux cours d’eau. Le �ux qui

atteint les milieux aquatiques est marginal par rapport aux traitements et dépend fortement du

contexte géographique, pédologique, agronomique et climatique, mais aussi des caractéristiques

chimiques des produits concernés. Ainsi, dans certains cas, les transferts peuvent engendrer des

concentrations préjudiciables pour l’environnement. Ce chapitre s’attache d’abord à présenter les

voies de transfert principales des solutés depuis les parcelles traitées jusqu’aux zones aquatiques,

en particulier l’in�uence des éléments du paysage sur la limitation ou l’accélération de ces trans-

ferts, ainsi que les propriétés hydrodynamiques du sol liées au transfert. Dans un second temps,

les aspects de modélisation seront abordés. Cette dernière est particulièrement utile pour mieux

comprendre les dynamiques de transfert selon les contextes. On s’attachera en particulier à dé-

crire les équations régissant les principaux processus de transfert, leur résolution et couplage, et

�nalement les modèles intégrés et spatialisés.

2.1 État de l’art des transferts des produits phytosanitaires dans l’en-

vironnement

Les voies de transfert des molécules chimiques appliquées sur les cultures ont été beaucoup

étudiées depuis quelques décennies. La contamination des eaux de surface et de profondeur par

les produits phytosanitaires comme les herbicides, les fongicides ou les insecticides est liée à des

enjeux multiples : diversité des écosystèmes, potabilité de l’eau, qualité des productions pisci-

coles,... Les travaux de cette thèse s’intéressent exclusivement à ce type de molécule.

5
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2.1.1 Problématique des pollutions agricoles di�uses par les produits phytosani-

taires

L’origine de la contamination des cours d’eau par les produits phytosanitaires peut être identi-

�able dans l’espace et dans le temps, on parle alors de pollution ponctuelle. Il s’agit généralement

d’une erreur de manipulation des stocks ou de déversement accidentel d’une grande quantité de

produit. A l’inverse, on parle de pollution di�use quand on se réfère à une contamination dont

la source n’est pas localement identi�able, et issue de l’application globale des produits sur les

cultures. Cette section a pour objectif de décrire les voies de transfert suivies par les molécules

dans un contexte de pollution di�use.

2.1.1.1 Devenir des produits phytosanitaires à l’échelle de la parcelle

Le transfert des produits phytosanitaires des zones agricoles aux environnements aquatiques

suit des voies connues et est principalement lié aux �ux d’eau. Le schéma 2.1 présente les voies de

transfert majeures après application : transport atmosphérique par dérive, ruissellement, écou-

lement latéral de subsurface, percolation vers la nappe, ainsi que les principales réactions des

produits avec le milieu : adsorption et dégradation.

Figure 2.1 – Principales voies de transfert des solutés des zones agricoles aux zones aquatiques (Cata-
logne C., 2016).
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a) Les voies de transfert

Lors de l’application de produits phytosanitaires, une partie de la solution appliquée sur la

zone agricole peut être transportée par la voie atmosphérique vers les zones aquatiques à proxi-

mité. L’ampleur des transferts dépend notamment des conditions météorologiques au moment

du traitement et du matériel utilisé. En fonction des caractéristiques physico-chimiques du pro-

duit, il peut être remobilisé dans la phase gazeuse après son dépôt à la surface du sol et des

plantes, on parle dans ce cas de volatilisation (Bedos et al., 2002). Selon les conditions, le trans-

port atmosphérique par dérive ou volatilisation peut atteindre jusqu’à 90% de la dose appliquée

et peut intervenir jusqu’à quelques semaines après l’application pour certains produits (Taylor

and Spencer, 1990; Rüdel, 1997).

Le ruissellement est la voie de transfert la plus importante en terme de concentration, et donc

la plus dangereuse pour les eaux de surface. Il peut être déclenché lors d’une pluie intense, si la

capacité d’in�ltration du sol est inférieure à l’intensité des précipitations (onparle alors de ruissel-

lementHortonien (Horton, 1933)) ou alors si le sol est saturé (dans ce cas on parle de ruissellement

de Dunne (Betson and Marius, 1969; Dunne and Black, 1970)). Outre la part de produit phyto-

sanitaire en solution, le ruissellement peut être chargé en matière en suspension sur laquelle est

adsorbée une part des molécules appliquées, en fonction de leurs propriétés physico-chimiques.

Selon le contexte agro-pédologique et la topographie, il arrive que du ruissellement concentré se

forme : il s’agit alors d’un cas aggravant en terme de transfert. En e�et, par rapport à la même

situation avec un ruissellement non concentré, la surface de ruissellement est restreinte, donc les

probabilités d’in�ltration sont plus faibles. De plus le débit est fort ce qui augmente le potentiel

d’érosion.

Les écoulements latéraux interviennent principalement dans des cas de changement de tex-

ture du sol à faible profondeur, par exemple si le pro�l de sol compte un horizon argileux (Hardie

et al., 2012). Dans cette situation, l’eau s’accumule et peut s’écouler dans la direction de la pente.

Si la pente est faible, des nappes perchées peuvent se former. Ces écoulements rejoignent plus ou

moins rapidement les cours d’eau aval et la quantité des solutés transportés via les écoulements

latéraux dépend de leurs interactions avec le sol (Peyrard, 2016).

La percolation correspond à un �ux d’eau vertical qui s’in�ltre vers les eaux souterraines.

Selon la nature du sol, ces écoulements peuvent être plus ou moins rapides. Dans certains cas,

la structure du sol peut localement favoriser la percolation et provoquer un transfert rapide : on

parle alors de transfert préférentiel (Jarvis, 2007; Beven and Germann, 2013). C’est le cas dans les

macropores par exemple, qui sont dé�nis comme des pores de plus grandes dimensions que le

reste des pores de la matrice, dans lesquels la force de gravité prend le dessus sur les forces de
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capillarité. Plus généralement, tous les sols présentent des structures variables dans l’espace et

observables à des échelles di�érentes selon les cas. Cette hétérogénéité peut fortement in�uencer

les �ux : selon l’échelle, la structure prendra une importance non négligeable dans le transfert.

Selon les voies de transfert, les quantités de solutés concernées sont très variables et dépendent

fortement des facteurs du milieu (sol, climat, hydrologie), des pratiques agricoles (traitement,

travail du sol) et des substances (mobilité, dose, toxicité).

b) Les rétention des pesticides

Les pesticides interagissent avec le milieu dès leur application par des réactions physiques,

chimiques ou biologiques. Ces processus contribuent à la dissipation des produits. Les réactions

en jeu sont fortement liées aux caractéristiques physico-chimiques du produit et du milieu. Dans

ce paragraphe, les deux réactions principales régissant le devenir des solutés sont abordées.

Les pesticides interagissent avec le sol : ils peuvent s’adsorber aux particules solides. La ma-

tière organique est le sorbant principal des solutés à faible polarité et solubilité, tandis que les

solutés à plus haute polarité s’adsorbent davantage aux surfaces minérales. L’intensité de cette

réactiondépenddes caractéristiques chimiques depesticides (hydrophobicité, constante dedisso-

ciation acide, groupements fonctionnels, ...) et des caractéristiques du milieu (matière organique,

pH, minéralogie du sol). L’adsorption est plus ou moins réversible et les cinétiques de réactions

sont variables, même si généralement la désorption est un phénomène plus lent que l’adsorption

(Boesten and Van der Pas, 1988; Coquet and Barriuso, 2002; Coquet, 2003).

La dégradation est un terme général qui regroupe plusieurs types de processus ayant tous en

commun de transformer le produit initial en métabolites ou jusqu’à la minéralisation quand la

dégradation est complète. Les dégradations abiotiques, l’hydrolyse et la photolyse font interve-

nir respectivement l’eau et la lumière. L’hydrolyse est particulièrement in�uencée par le pH et

la température, et la photolyse dépend plutôt de l’humidité et de la localisation des solutés par

rapport à la surface (Frank et al., 2002). Quand les micro-organismes, champignons et bactéries,

entrent en jeu, on parle de dégradation biotique. Ils dégradent les pesticides présents en solu-

tion, en particulier dans les zones fortement chargées en matières organiques comme les zones

racinaires.

2.1.1.2 Limiter les transferts : le rôle des zones tampons

L’e�et de ces contaminants sur les zones aquatiques dépend de la masse transférée mais aussi

très fortement de la concentration à laquelle ils arrivent dans le milieu. Des éléments du pay-

sage peuvent être mis en place pour limiter, diluer ou retarder les transferts. L’ensemble de ces

éléments d’atténuation de natures variées sont regroupés sous l’appellation “zones tampons”.
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a) Variété des zones tampons à l’échelle du bassin versant

Les zones tampons sont généralement situées sur des zones inter-parcellaires ou directement

entre les parcelles agricoles et les zones aquatiques à protéger. Selon le contexte, des dispositifs

enherbés ou ligneux, des plans d’eau ou des fossés sont mis en place. La �gure 2.2 montre la

diversité des zones tampons que l’on peut trouver à l’échelle du versant. Sur cet exemple, les

zones tampons interviennent à di�érents stades du transfert et agissent sur toutes les voies de

transfert. Par exemple les dispositifs ligneux peuvent être mis en place pour réduire la dérive,

les haies et les fascines pour lutter contre l’érosion, et les bandes enherbées notamment pour

réduire le ruissellement et le transport des sédiments. Un système de drainage peut être mis en

place pour faciliter l’exploitation agricole pour certains types de sols, en particulier pour les sols

hydromorphes avec un substrat peu perméable et peu profond. Il s’agit de tuyaux enterrés, de

puits ou de fossés qui facilitent le désengorgement des sols et accélère les transferts. Les zones

tampons peuvent aussi permettre de réduire le transfert de contaminants en contexte de drainage,

par exemple avec une zone humide arti�cielle.

Figure 2.2 – Localisations possibles des zones tampons de di�érentes natures à l’échelle d’un bassin versant
(Catalogne C., 2016).

Pour que les zones tampons soient e�caces, leur nature, leur localisation et leur dimensionne-

ment doivent être ré�échis et adaptés au contexte. L’équipe pollutions di�uses agricoles d’Irstea

et le Groupe de Travail Zones Tampons (GTZT) ont développé des guides qui permettent d’ac-

compagner les professionnels concernés dans la mise en place de tels éléments de mitigation

(Catalogne C., 2016). La phase de diagnostic prend en compte le type de transfert et la nature des
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produits visés, et mène au choix du type de zone tampon le plus pertinent (haie, bande enherbée,

...).

b) Les bandes enherbées

Lamise en place de bandes enherbées est recommandée en France voire obligatoire. Les Bonnes

Conduites Agro-Environnementales (BCAE) imposent l’utilisation de bandes enherbées entre les

cultures et les cours d’eau, mais on peut aussi en trouver entre deux parcelles ou au bord des

routes. Elles sont particulièrement e�caces pour limiter le ruissellement en agissant à plusieurs

niveaux (Dosskey, 2001; Lacas et al., 2005) :

— Le premier horizon de la bande enherbée est particulièrement perméable, notamment

grâce au réseau racinaire et à la présence d’organismes vivants, créant une zone de conduc-

tivité élevée et favorisant l’in�ltration.

— La végétation dense induit une forte rugosité de surface, ce qui provoque la diminution

de la vitesse de ruissellement et facilite la sédimentation des matières en suspension.

— Le taux de matière organique élevé dans le premier horizon du sol qui découle de la pré-

sence de végétation pérenne sur les bandes enherbées favorise l’adsorption et la dégrada-

tion des produits en solution.

— La bande enherbée permet de conserver une distance entre la parcelle et les zones aqua-

tiques, et ainsi les protège du phénomène de dérive.

Dans la littérature, de nombreuses études visent à déterminer le taux d’abattement des solutés

via les bandes enherbées (Arora et al., 1996; Vellidis et al., 2002; Hussein et al., 2007) et donnent

des résultats très variables. Ces études s’accordent sur l’importance des choix de dimensionne-

ment et de localisation en fonction du contexte. L’idéal serait d’accompagner la mise en place des

bandes enherbées d’un diagnostic préalable. Celui-ci peut s’appuyer sur des données terrain,

mais les expérimentations sont coûteuses aussi bien en temps que �nancièrement et les résul-

tats sont rarement transposables sur des sites di�érents (Lacas et al., 2005; Poletika et al., 2009).

L’utilisation desmodèles numériques représente une approche alternative aux études terrain. Les

modèles à base physique en particulier décrivent de façon détaillée les processus en jeu et il est

possible d’aboutir à une représentation réaliste des transferts pour déterminer une localisation

et un dimensionnement optimal des bandes enherbées.

Ainsi pour la France, uneméthode de dimensionnement a été développée (Carluer et al., 2017)

et comprend l’utilisation dumodèlemécaniste VFSMOD (Muñoz-Carpena et al., 1999; Lauvernet

andMuñoz Carpena, 2017) pour mieux prendre en compte le contexte de la parcelle amont (géo-

métrie, coe�cient de ruissellement), le climat, le fonctionnement hydrodynamique de la zone

(hauteur de la nappe), etc. (voir �gure 2.3).
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Figure 2.3 – Méthode générale de dimensionnement des bandes enherbées BUVARD développée par Car-
luer et al. (2017) et illustrée dans le rapport du Groupe Technique Zones Tampons (Catalogne C., 2016).

2.1.2 Propriétés hydrodynamiques d’un sol

Pour mieux comprendre les processus en jeu dans le transfert des solutés dans le sol, il faut

s’intéresser à la structure de celui-ci, et aux propriétés hydrodynamiques qui en découlent. Le sol

est unmilieu poreux composé d’unmélange de gaz, de liquide, de solide et d’organismes vivants.

L’hétérogénéité de la structure du sol complexi�e la dé�nition de ses propriétés physiques : la

porosité par exemple ne peut pas être dé�nie en un point ou sur un volume trop petit, au risque de

ne pas être représentative du milieu. Pour y remédier, la représentation conceptuelle du volume

élémentaire représentatif (VER) a été adoptée (Bear, 1972; Corey, 1977), il correspond au plus petit

volume pour lequel les mesures e�ectuées sont valables sur le reste du milieu. Pour un sol non

structuré, le VER est d’environ 100 cm3 (Kutílek and Nielsen, 1994) mais en fonction du milieu

poreux, cette valeur peut varier d’un ou plusieurs ordres de grandeur.
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2.1.2.1 Porosité et teneur en eau

Dans un VER, le volume total Vtot [L3] est la somme des volumes de l’air Va , de l’eau Vw et

des particules solides Vs . Le volume des pores Vp correspond à tous les espaces occupés par l’air

et l’eau. On obtient donc : Vtot � Va +Vw +Vs et Vp � Vtot −Vs . La porosité φ [−] est dé�nie par le

rapport entre le volume des pores et le volume total de sol (équation 2.1). Selon les types de sols,

elle peut varier entre 30% et 70% environ.

φ �
Vp

Vtot
(2.1)

On peut exprimer la porosité en terme demasse volumique si on considère que lamasse totale

du sol Mtot [M] est égale à la masse des éléments solides du sol Ms [M] :

φ �
Vtot − Vs

Vtot
donc φ �

1
Vs
−

1
Vtot

1
Vs

et φ �
ρs − ρt

ρs
(2.2)

avec ρs et ρt [M.V−3] les masses volumiques des éléments solides et du sol total respectivement.

La teneur en eau θ [−] correspond au rapport du volume occupé par l’eau et du volume total

(équation 2.3). En pratique la teneur en eau à saturation θs est légèrement inférieure à la porosité,

certains pores restant isolés, non accessibles pour l’eau, mais on assimile souvent la porosité et

θs . On dé�nit la teneur en eau e�ective θE [−] en lien avec la teneur en eau résiduelle θr [−] :

θ �
Vw

Vtot
et θE �

θ − θr

θs − θr
(2.3)

Pourmesurer la teneur en eau d’un sol, il existe desméthodes variées, directes si onmesure la

masse d’eau dans un volume de sol ou indirectes si onmesure un paramètre physique dépendant

de la teneur en eau. Laméthode directe la plus simple consiste à prélever un volume d’échantillon

de sol, et comparer ses masses humides et sèches en laboratoire. Cette approche est précise si le

prélèvement a été soigné, mais destructrice et ne peut pas être utilisée pour des séries demesures

temporelles au même endroit. Les humidimètres sont des appareils de mesure indirecte et non

destructeurs. Certains utilisent le concept de ré�ectrométrie pour mesurer la permittivité du sol

comme par exemple les TDR (Time Domain Re�ectometry). La teneur est eau est liée à celle-ci

par une relation empirique. Pour que la mesure soit précise, une calibration est nécessaire (Lacas,

2005).

2.1.2.2 Potentiel matriciel

Dans un sol homogène, l’eau est soumise principalement à deux forces : la gravité et les forces

de capillarité, qui sont la conséquence de la tension super�cielle de l’eau à la limite avec les par-
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ticules de sol. Plus un sol est sec, plus son potentiel matriciel sera bas. Le potentiel total de l’eau

dans le sol H [L] peut s’exprimer en fonction de la profondeur z [L] et du potentiel matriciel h [L]

appelé aussi charge hydraulique :

H � z + h (2.4)

La profondeur est classiquement exprimée négativement à partir d’un repère et vers le bas,

et la charge hydraulique en mètre de colonne d’eau à l’équilibre hydrostatique.

2.1.2.3 Conductivité hydraulique à saturation

Dans ses expérimentations, Darcy a montré qu’il existait pour les �uides newtoniens une

relation linéaire entre le �ux et le gradient hydraulique dans le cas d’un écoulement laminaire en

régime permanent :

q � −Ks grad(H) (2.5)

avec q [L.T−1] le �ux, H [L] le potentiel total de l’eau dans le sol, et Ks [L.T−1] la conductivité à

saturation, elle correspond à la facilité pour un �uide de traverser un média poreux.

Pour mesurer la conductivité à saturation, les méthodes terrain sont préférées aux méthodes

de laboratoire pour leur précision et leurmeilleure représentation des conditions naturelles, ainsi

que l’intégration de l’hétérogénéité si les mesures sont multiples. Les méthodes les plus utilisées

sont le double anneau de Müntz (Smith and Mullins, 1991), et l’in�ltrométrie à charge variable

(Reynolds and Elrick, 1991), même si cette dernière n’est pas idéale si le terrain est riche en ma-

cropores. Les protocoles de mesures sont assez lourds à mettre en place et les résultats parfois

incertains (Mohanty et al., 1994). Compte tenu de la grande hétérogénéité spatiale de ce para-

mètre (Beven et al., 1988; Ceddia et al., 2009; Mulla and McBratney, 2010), la caractérisation des

conductivités à saturation à l’échelle du versant ou même de la parcelle est souvent peu sûre.

A cette problématique de variabilité spatiale s’ajoute la non-additivité de la perméabilité : on ne

peut pas dé�nir une valeur de perméabilité équivalente sur un volume en combinant plusieurs

valeurs ponctuelles de perméabilité par une simple moyenne arithmétique (Renard and de Mar-

sily, 1997). Il existe des inégalités plus ou moins complexes qui encadrent de manière théorique

la perméabilité équivalente. La plus basique d’entre elles est l’inégalité fondamentale :

µh ≤ Ks ≤ µa (2.6)

avec µh la moyenne harmonique et µa la moyenne arithmétique de la conductivité hydraulique

à saturation Ks sur un domaine donné. On gardera en tête que le passage d’une valeur locale
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de conductivité hydraulique à saturation à la caractérisation d’une zone plus ou moins étendue

par une valeur e�ective doit être ré�échi avec prudence et se baser si possible sur des données

multiples et l’utilisation des géostatistiques.

2.2 État de l’art de la modélisation des transferts à l’échelle du versant

et du bassin versant

Cette section établit dans un premier temps le lien entre les propriétés hydrodynamiques du

sol décrites dans la section précédente et la modélisation hydrologique. Elle met en lumière les

étapes successives nécessaires pour aboutir à une modélisation spatialisée et intégrée : les rela-

tions fonctionnelles décrivant les propriétés hydrodynamiques du sol, la mise en équation des

processus dans les di�érents compartiments, la résolution numérique spatialisée de ces équa-

tions, leur couplage au sein d’un modèle. Dans un deuxième temps, une revue succincte des

di�érents modèles existants permet de rendre compte de leur diversité, tant du point de vue des

processus représentés que de leur niveau de complexité. En�n, la question de la validation des

modèles est abordée.

2.2.1 Représentation mécaniste des �ux d’eau et de solutés

2.2.1.1 Courbes de rétention et de conductivité

Pour rendre compte de la dynamique de l’eau dans un sol, il faut d’abord expliciter les re-

lations qui lient ses propriétés hydrodynamiques. La courbe de rétention permet d’exprimer la

relation entre le potentiel matriciel et la teneur en eau, c’est le modèle de van Genuchten (1980)

qui est le plus utilisé aujourd’hui :

θE � (1 + (α |h |)n)−m (2.7)

avec θE [−] la teneur en eau e�ective, h [L] la pression, α et n des paramètres empiriques calés.

α [L−1] est lié à la pression d’entrée d’air, n [−] est une mesure de la distribution de la taille des

pores (n ≥ 1). On considère souvent que m est égal à 1− 1
n . Les courbes de conductivité qui lient

la conductivité et la pression sont le plus souvent exprimée par le modèle de Mualem (1976) :

Kr (θE) � θb
E[1 − (1 − θ1/m

E )m]a (2.8)

avec Kr [−] la conductivité relative (Kr � K/Ks) et m � 1 − c/n. Le modèle de Mualem prévoit

de �xer les coe�cients empiriques a, b et c respectivement à 2, 0.5 et 1. On note que la base de

données sur laquelle s’est appuyéMualem pour �xer a, b et c est discutée, ainsi que la pertinence

de la valeur de b pour certains types de sols. Des améliorations ont été apportées à ces modèles,
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comme par exemple les corrections de Vogel and Cislerova (1988); Vogel et al. (2000) qui précisent

les courbes de conductivité à l’approche de la saturation.

2.2.1.2 Flux d’eau en subsurface

a) L’équation de Richards

Les écoulements de l’eau en milieu poreux, à saturation variable et en régime transitoire sont

décrits par l’équation deRichards (équation 2.9). Elle combine la loi deDarcy en non saturé (équa-

tion 2.5) et une équation de continuité qui permet d’assurer la conservation de la masse :

∂θ
∂t

�
∂
∂x

[
Kx (h)

∂h
∂x

]
+ ∂
∂y

[
Ky (h)

∂h
∂y

]
+ ∂
∂z

[
Kz (h)

(
∂h
∂z

+ 1
)]

(2.9)

avec t [T] le temps, Kx , Ky et Kz [L.T−1] les conductivités hydrauliques dans les trois directions

de l’espace, h [L] le potentiel matriciel, z [L] l’élévation par rapport à un niveau de référence et x

et y les coordonnées dans les deux autre axes. À cette équation peut être ajouté un terme source

ou puits représentant divers processus (évapotranspiration, prélèvement par les végétaux, etc.).

b) Gestion des écoulements préférentiels

Certains sols présentent une telle hétérogénéité dans leur structure qu’elle en in�uence pro-

fondément les �ux d’eau. C’est le cas des structures favorisant un écoulement préférentiel, no-

tamment la présence de macropores (Jarvis, 2007). La problématique porte encore plus d’enjeu

quand il ne s’agit pas que de dynamique de l’eau mais de transfert des solutés. Les écoulements

préférentiels sont une voie de transport rapide, dans lesquels interviennent peu de réaction ou

de dilution des �ux. Les modèles à double porosité ou à double perméabilité ont pour objectif de

rendre compte des écoulements préférentiels. Il est important de garder à l’esprit que la structure

d’un sol est généralement très complexe, et si l’hétérogénéité est présente à des échelles mul-

tiples, il est très di�cile de la connaître et de la représenter, même avec des modèles à multiple

perméabilité (Djabelkhir, 2015).

Dans les modèles à double porosité, l’eau présente dans le sol est répartie dans deux compar-

timents (eau mobile et eau immobile) et un terme d’échange régit leur relation (Gärdenäs et al.,

2006; Cheviron and Coquet, 2009). Les modèles à double perméabilité sont une complexi�cation

du système à double porosité : l’eau est mobile dans les deux compartiments dé�nis, mais avec

des vitesses d’écoulement di�érentes. Certains modèles résolvent les mêmes équations d’écou-

lement dans les deux compartiments, généralement via l’approche proposée par Gerke and van

Genuchten (1993, 1996) comme c’est le cas dans HYDRUS (Simunek et al., 2005, 2008) avec l’équa-

tion de Richards. Dans d’autres modèles, les écoulements dans le compartiment qui correspond

aux macropores ne sont pas représentés par les équations de Richards, mais par exemple par
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une onde cinématique (voir paragraphe 2.2.1.3), comme dans MACRO (Larsbo and Jarvis, 2003,

2005). D’autres modèles combinent les approches à double porosité et double perméabilité et

dé�nissent plus de deux compartiments. C’est le cas dumodèle RZWQM (Ahuja et al., 2000; Ma-

lone et al., 2004) qui représente le sol avec trois compartiments : la matrice du sol où l’eau est

immobile, la matrice où l’eau est mobile, et les macropores.

Les choix du niveau de complexité de la représentation du transport préférentiel dans un

modèle dépendent des objectifs de celui-ci. En e�et, le principe de la double porosité a été validé

dans des contextes d’expériences laboratoires et terrains (Gaudet et al., 1977; Goltz and Roberts,

1986) mais n’est pas optimal dans certains contextes, par exemple dans les cas où l’hétérogénéité

est présente à plusieurs échelles ou ne peut pas être simpli�ée par un nombre réduit de compar-

timents. Le concept de double perméabilité permet de rendre compte de façon plus complexe les

di�érents contextes. Cependant, il est important de garder à l’esprit que plus la complexité de

la conceptualisation des �ux préférentiels est grande, plus le nombre de nouveaux paramètres

d’entrée, dont certains empiriques, est élevé. On reviendra dans le paragraphe 2.2.4.1 sur les pro-

blématiques de paramétrisation des modèles.

2.2.1.3 Flux d’eau en surface

Les écoulements à surface libre en eau peu profonde peuvent être décrits par les équations de

Saint-Venant (1871). Les deux équations se réfèrent respectivement à la conservation de la masse

et de la quantité de mouvement :

∂Q
∂x

+ ∂A
∂t

� 0 et
1
A
∂Q
∂t

+ 1
A
∂
∂x

(
Q2

A

)
+ g

∂y
∂x
− g(So − S f ) � 0 (2.10)

avec Q [L3.T−1] le débit, A [L2] l’aire de la section transversale, y [L] la hauteur de l’eau, x [L]

la distance longitudinale dans le sens du ruissellement, g [LT−2] l’accélération due à la gravité

So [−] la pente et S f [−] le coe�cient de friction. S f peut être dé�ni de la manière suivante :

C �
1
n

R2/3S1/2
f (2.11)

avec C [L.T−1] la vitessemoyenne de l’eau, R [L] le rayon hydraulique et n [TL−1/3] le coe�cient de

Manning (voir équation 2.14). Le ruissellement de surface sur un versant est un cas parmi d’autres

décrits par ces équations, et les modèles hydrologiques traitant du transport à cette échelle uti-

lisent des approximations des équations de Saint-Venant. Les deux équations principalement uti-

lisées sont, par ordre croissant de simpli�cation, l’onde di�usive (Cunge et al., 1980) (équation

2.12) et l’onde cinématique (Wooding, 1965), véri�ant l’hypothèse 2.13 :

ne pas dire que l’onde cinematique est l’eq 2.13mais qu’elle est une simpli�cation de St Venant
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(2.10) avec l’hyp 2.13

S f � So −
∂y
∂x

(2.12)

S f � So (2.13)

L’onde cinématique représente un �ux uniforme, en mouvement à la vitesse c [L.T−1], sans

aucune atténuation ou changement le long du versant. Bien que l’onde cinématique ne soit pas

adaptée à des situations d’écoulement en canaux, cette représentation est robuste et a été validée

de nombreuses fois à l’échelle du versant par comparaison à des événements naturels (Muñoz-

Carpena et al., 1999). L’onde de di�usion quant à elle prend en compte le terme de pression dif-

férentielle et permet de représenter la di�usion des �ux. L’onde di�usive est un bon compromis

pour simuler des cas à plus grande échelle. La représentation plus complexe des écoulements

permet de di�érencier les canaux, fossés ou cours d’eau des versants, et même si la résolution

de cette équation entraîne des imprécisions dans la gestion des e�ets des remous (Fread, 1993),

elle permet la simulation de �ux sur versant ou dans des canaux (Orlandini and Rosso, 1996). La

relation entre hauteur d’eau et débit peut être estimée par l’équation empirique deManning. Elle

repose notamment sur un coe�cient de rugosité n variable selon les surfaces et s’écrit :

Q � Ay2/3

√
So

n
(2.14)

avec Q [L3.T−1] le débit, y [L] la hauteur d’eau, A [L2] la section transversale de la surface de

l’écoulement, So [−] la pente de la surface de l’écoulement et n [TL−1/3] le coe�cient deManning.

Plus le coe�cient de Manning est petit, plus la surface est lisse.

2.2.1.4 Modélisation du devenir des solutés dans le sol

Dans le sol, les contaminants sont présents en solution ou adsorbés à des particules de sol. La

phase en solution est peut être mobile, et dans ce cas se déplace avec les écoulements de l’eau.

a) Advection-Dispersion

Dans un milieu homogène et conservatif, l’équation d’advection-dispersion se dé�nit ainsi :

∂C
∂t

� D
∂2C
∂x2 − v

∂C
∂x

(2.15)

avec C [M.L−3] la concentration du contaminant en solution, D [L2.T−1] la di�usivité hydrody-

namique et v [L.T−1] la vitesse de l’eau. Un terme source ou puits peut être ajouté à l’équation

d’advection dispersion pour représenter par exemple à la dégradation ou à l’adsorption. Le terme
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dispersif D intègre à la fois la dispersion mécanique Dm [L2.T−1], qui correspond aux variations

microscopiques de la vitesse du �uide se déplaçant dans un milieu poreux hétérogène à cette

échelle, et la di�usion moléculaire d [L2.T−1] liée à l’agitation thermique (�gure 2.4 et équation

2.16). Cette dernière a été dé�nie en 1855 par la loi de Fick, elle traduit notamment la tendance

des molécules en solution à se déplacer d’une zone à forte concentration vers une zone à faible

concentration.

Figure 2.4 – Représentation schématique de la dispersion mécanique et de la di�usion moléculaire.

D � Dm + d avec Dm � αυp et d � τDe (2.16)

avec D [L2.T−1] la di�usivité hydrodynamique, Dm [L2.T−1] la dispersion mécanique, d [L2.T−1]

la di�usion moléculaire, α [L] la dispersivité, υp [L.T−1] la vitesse de l’eau dans les pores qui cor-

respond au produit de la vitesse de Darcy et de la porosité, τ [−] la tortuosité du sol, De [L2.T−1]

la coe�cient de di�usion du soluté dans l’eau. Souvent, la di�usion moléculaire longitudinale

et transversale n’est pas la même, et introduit les dispersivités correspondantes : αl [L] et αt [L].

L’ordre de grandeur de la di�usionmoléculaire des solutés inorganiques est d’environ 10−5 cm2.s−1,

et celui des solutés organiques est plus faible. Son in�uence sur la di�usivité hydrodynamique

totale est faible et négligée dans de nombreux cas (Vanderborght and Vereecken, 2007).

La valeur de la dispersivité est dépendante de l’échelle concernée (Gelhar et al., 1992). Elle

peut se déduire de mesures de laboratoire, par exemple d’analyses de pro�ls de concentration

de traceurs inertes ou de courbes de percées en sortie de colonne. Dans leur revue Vanderborght

and Vereecken (2007) ont répertorié et analysé les résultats de 57 études sur la mesure de la dis-

persivité. Plusieurs conclusions ont été tirées :

— Les valeurs de dispersivité mesurées sont dépendantes des dimensions de l’expérimen-

tation. Une valeur mesurée ne peut donc pas être intégrée dans un modèle si les échelles

des simulations et de l’expérimentation ne sont pas les mêmes. En outre, aucune tendance
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asymptotique n’a été remarquée en fonction de la distance, et comme les temps de trans-

ferts trop élevés empêchent des expérimentations sur de longues distances, la dispersivité

dans ce contexte n’est pas connue (Javaux and Vanclooster, 2004a,b).

— Les mesures ont toutes été réalisées en considérant que la dispersivité était homogène sur

un pro�l de sol vertical. Il n’y a donc aucune information sur la possible hétérogénéité

verticale de la dispersivité.

— Comme pour des sols grossiers le volume représentatif est plus grand que pour les sols

�ns : il y a un risque que pour les sols grossiers, les expériences de lixiviation sur colonne

ne soient pas représentatives du terrain.

— De manière générale, tous les éléments sources d’hétérogénéité spatiale tels que des ho-

rizons de sol de largeurs variables (Van Wesenbeeck and Kachanoski, 1994) ou des traces

de pneus (Coquet et al., 2005) peuvent fortement in�uencer la distribution de l’eau sur

des distances de l’ordre du mètre et par conséquent fortement in�uencer la valeur de la

dispersivité.

— Les origines possibles de variabilité présentées ci-dessus ne peuvent pas à elles seules

expliquer la totalité de la variance de l’ensemble des mesures.

La dispersivité et par extension la di�usivité hydrodynamique est un phénomène reconnu et

mesurable. Malgré tout, les données expérimentales sont valables dans le contexte très restreint

de leur obtention. L’utilisation du paramètre de dispersivité reste délicat, surtout à des grandes

échelles comparées aux expérimentations (échelle de la parcelle, du versant, du bassin versant)

et elle sera discutée dans d’autres parties de ce manuscrit.

b) Adsorption

La grande majorité des modèles simulant le devenir des pesticides dans un sol prennent en

compte l’adsorption, avec cependant des degrés variés de complexité dans sa représentation.

Considérer une adsorption à l’équilibre et linéaire est la méthode la plus simple et la plus clas-

sique (voir le tableau 2.1 pour plus de détails). Dans ce cas, l’adsorption est représentée par une

constante d’équilibre Kd [L3M−1] (Wauchope et al., 2004). Plus le Kd est élevé, plus le produit est

hydrophobe, peu soluble et sera fortement adsorbé aux particules de sol. A l’inverse, un produit

dont le Kd est faible est hydrophile et aura tendance à rester en solution et ne pas s’adsorber aux

particules de sol. Selon sa composition en matière organique, un sol est plus ou moins propice à

l’adsorption. Par simpli�cation, on peut retrouver le Kd d’un pesticide dans un contexte selon son

Koc [L3M−1] (supposé constant par pesticide) et le taux de matière organique du sol Foc [−]. Pour

prendre quelques exemples, l’atrazine, avec un Koc de 100 est particulièrement hydrophile alors

que le DDT est extrêmement hydrophobe avec un Koc de 151000 (IUPAC, 2007). Il est rare cepen-
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dant que le Koc d’une molécule soit si grand, celui-ci est en général compris entre 50 et 5000. Kd

dé�nit le rapport entre les concentrations d’un produit dans le sol et dans l’eau (respectivement

CS [MM−1] et CW [ML−3]) :

Kd � Koc Foc et Kd �
CS

CW
(2.17)

Cependant la linéarité de l’adsorption est une approximation. En e�et, à haute concentra-

tion, le coe�cient d’équilibre apparent dérive par rapport au Kd mesuré à plus faible concentra-

tion (Wauchope et al., 2002). L’isotherme de Freundlich (1907) (équation 2.18) et l’isotherme de

Langmuir (1918) sont les deux méthodes les plus utilisées pour représenter la non linéarité de

l’adsorption.

CS � K f + C1/n
W (2.18)

avec K f [L3M−1] le coe�cient d’adsorption de Freundlich et n f le coe�cient de Freundlich.

Un niveau supplémentaire de précision est la représentation de l’adsorption comme un phé-

nomène non instantané donc cinétique et en partie non réversible. Dans ce cas, l’adsorption se

décompose en trois phases et peut être modélisée comme une réaction multi-sites : (i) réaction

instantanée et réversible, (ii) réaction plus lente (complétée en plusieurs heures ou jours) et réver-

sible, (iii) réaction encore plus lente et non réversible. Selon les processus pris en compte, on parle

de modèles à deux sites (Dusek et al., 2015) ou à trois sites (Wauchope et al., 2002). Le processus

réversible intervenant à la phase (ii) est dé�ni par une cinétique du premier ordre :

dCads
S

dt
� kads CW − kdes Cads

S (2.19)

avec t le temps, Cads
S [MM−1] la concentration adsorbée sur le site de type 2. Les constantes d’ad-

sorption et de désorption kads et kdes peuvent être déduites demesures en laboratoire des concen-

trations adsorbées et en solution après quelques heures à un jour d’exposition (durée assez longue

pour considérer les réactions de type 2 et assez courte pour négliger les réactions de type 3).

c) Dégradation

Commepour l’adsorption, la dégradation linéaire est la représentation la plus simple à prendre

en compte. Il s’agit d’un modèle de dégradation qui s’appuie sur le temps de demi-vie T1/2 [T]

de la molécule, c’est-à-dire le temps qu’il faut pour dégrader la moitié de sa quantité :

∂C
∂t

� −λC (2.20)
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avec λ [T−1] la constante de dégradation. Une molécule dont le temps de demi-vie est inférieur à

30 jours est considérée comme non persistante, et au contraire, on peut estimer qu’une molécule

est persistante si son temps de demi-vie est supérieur à 100 jours environ. Par exemple, le gly-

phosate est peu persistent avec un temps de demie-vie de 15 jours et l’atrazine est moyennement

persistent avec un temps de demie-vie de 75 jours (IUPAC, 2007). Le devenir et la persistence de

ses métabolité n’est pas pris en compte dans ces 75 jours. Selon les choix de représentation de

la dégradation, λ peut être considérée comme constante ou dépendante de la température et de

l’humidité du sol :

λ �
ln(2)
T1/2

ou λ �
ln(2)
T1/2

FT FW (2.21)

avec FT et FW des facteurs dépendants respectivement de la température et de l’humidité du

sol. Ces facteurs in�uents sont généralement représentés respectivement par la loi d’Arrhénius

(équation 2.22) et l’équation de Walker (1974) (équation 2.23) :

FT � e
Ea
R ( 1

T−
1

Tre f
)

(2.22)

FW �

(
θ
θre f

)B2

(2.23)

avec Ea [J.mol−1] l’énergie d’activation, R [J.mol−1.K−1], T [K] la température et Tre f [K] la tempé-

rature à laquelle a étémesurée le temps de demie-vie, θ [−] la teneur en eau volumique et θre f [−]

la teneur en eau à laquelle a été mesurée le temps de demie-vie et B2 une constante.

2.2.2 Aspects pratiques pour la résolution numérique dans le cadre des modèles hy-

drologiques

2.2.2.1 Techniques de résolution d’équations aux dérivées partielles

a) Les schémas de résolution : di�érences �nies, éléments �nis, volumes �nis

Les solutions à une équation aux dérivées partielles sont dé�nies par l’ensemble des fonctions

dont les dérivées partielles véri�ent les conditions de l’équation. Par exemple, la résolution de

l’équation d’advection-dispersion (équation 2.15), consiste à chercher les fonctions C(x , t) dont

les dérivées partielles véri�ent l’équation. Imposer des conditions aux limites ou des conditions

initiales au problème permet de réduire le nombre de solutions d’une équation aux dérivées

partielles. Les cas où la solution s’écrit de manière explicite (on parle aussi de solution analy-

tique) sont rares, et les méthodes numériques de résolution utilisées consistent plutôt à trouver

les approximations locales de la fonction solution sur un sous-domaine dé�ni. Le domaine de
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résolution est discrétisé en temps et en espace : la discrétisation dans l’espace forme un maillage,

et celle dans le temps dé�nit des pas de temps. La stratégie de résolution consiste à trouver des

solutions locales en s’appuyant sur le maillage et les pas de temps dé�nis en construisant une

appoximation de la fonction inconnue. Trois méthodes principales d’approximation, dites mé-

thodes euleriennes, peuvent être utilisées : les di�érences �nies, les éléments �nis et les volumes

�nis.

• La méthode des di�érences �nies développe une stratégie d’approximation de la fonction

inconnue qui s’appuie sur les dérivées. La formule de Taylor permet de discrétiser une

dérivée partielle en une fonction polynôme et la méthode des di�érences �nies consiste

à tronquer le polynôme de Taylor, et ainsi de faire une approximation d’une dérivée par-

tielle d’une fonction sous forme d’une combinaison linéaire des valeurs de cette fonction

aux points du maillage. Le maillage peut être régulier ou irrégulier. La �gure 2.5, montre

l’interprétation graphique de l’approximation de la dérivée partielle de la fonction u au

point i avec trois types de schémas : amont, aval, et centré. Pour chacun des schémas, la

valeur de la dérivée de u est approximée par une combinaison linéaire des valeurs de la

fonction aux points discrétisés i − 1, i et i + 1.

Figure 2.5 – Interprétation graphique des approximations de la dérivée (méthode des di�érences �nies) avec
des schémas numériques amont, aval et centré.

• Les méthodes des éléments �nis et des volumes �nis ne se basent pas sur une approxima-

tion de la dérivée comme la méthode aux di�érences �nies, mais sur une approximation

de l’intégrale. Les deux méthodes utilisent, pour une même discrétisation de l’espace, des

stratégies de résolution di�érentes. La �gure 2.6 illustre l’approximation de la fonction u

sur le domaine discrétisé pour les deux méthodes. Dans la méthode des éléments �nis, la

valeur de u est recherchée pour tous les noeuds et une approximation de la fonction est
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calculée entre les noeuds. Sur la �gure, il s’agit d’une approximation linéaire, mais des ap-

proximations plus complexes peuvent être envisagées (quadratiques, cubiques, ...). Dans la

méthodedes volumes �nis, on cherche la valeur de u dans les éléments. Demêmequepour

la méthode des éléments �nis, la fonction est approximée avec des degrés de complexité

variés. Sur la �gure il s’agit d’une approximation dite centrée, mais on peut également uti-

liser les approximations amont et aval. Dans les deux méthodes, l’exactitude des résultats

dépend du nombre d’éléments, et de la fonction d’approximation choisie. Initialement, la

méthode des volumes �nis a été construite pour résoudre des lois de conservation sous

forme hyperbolique.

Figure 2.6 – Illustration de la discrétisation de l’espace et de l’approximation de la fonction u recherchée
pour la méthode des éléments �nis et pour la méthode des volumes �nis.

b) Techniques classiques de résolution des équations des écoulements et du transport

Les équations de Richards sont classiquement résolues avec une méthode des éléments �nis

linéaire dite de Galerkin (Huyakorn et al., 1986; Paniconi and Putti, 1994; Simunek et al., 2008),

qui est reconnue pour sa capacité à bien gérer des maillages irréguliers et l’anisotropie ainsi que

pour son e�cacité en terme de coût de calcul. Cependant, la résolution de Galerkin produit des

valeurs de pression et les champs de vitesse calculés à partir de ces pressions ne véri�ent pas les

deux conditions localement conservatrices des schémas de discrétisation (Farthing et al., 2002) :

(i) la somme des �ux sur chaque face d’un élément est égale au changement du stockage dans

l’élément, plus ou moins le terme source, et (ii), les �ux sont continus à travers chaque limite

inter-éléments (Edwards et al., 2002; Klausen and Russell, 2004). Cela vient du fait que les pres-

sions sont dé�nies sur les noeuds dans la méthode de Galerkin, tandis que les �ux locaux sont

dé�nis sur des volumes. Le non-respect local de la conservation de la masse induit des erreurs

dans toutes les futures opérations qui seront basées sur les �ux entre les éléments, dont le cal-

cul du transport advectif. Pour éviter ce type d’erreur, on peut jouer sur la résolution en elle-
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même des écoulements, ou ajouter un post processing à la résolution de Galerkin pour retrouver

des �ux conservatifs entre les éléments. En fait, les études visant à développer des méthodes de

discrétisation qui respectent les deux principes de conservation locale sont nombreuses, mais

les solutions trouvées ne sont pas totalement satisfaisantes, avec des introductions d’e�ets non-

linéaires notamment (Bertolazzi and Manzini, 2005; Le Potier, 2005). Il existe quand même des

schémas conservatifs linéaires qui produisent des champs de vitesse localement conservatifs, par

exemple via l’utilisation des volumes �nis centrés (Arbogast et al., 1998) ou la méthode des élé-

ments mixtes �nis (Brezzi and Fortin, 1991; Farthing et al., 2002). Cette dernière est assez utilisée

pour les calculs de �ux et de transport couplés (Mazzia et al., 2001; Mazzia and Putti, 2005), il

s’agit d’approximer simultanément les variables de la pression et des �ux. Elle présente cepen-

dant des désavantages non négligeables : mauvaise gestion des coe�cients fortement anisotro-

piques (Mazzia et al., 2011) et coût de calcul très élevé. La méthode des volumes �nis pour les

�ux d’eau est également peu e�cace en terme de coûts de calcul. Si les méthodes alternatives

de résolution des écoulements ne sont pas satisfaisantes, on peut envisager d’e�ectuer un post

processing sur les résultats issus de la méthode des éléments �nis de Galerkin pour aboutir à

les champs de vitesse localement conservatifs. La technique de reconstruction des champs de vi-

tesse développée par Larson and Niklasson (2004) est robuste et a été appliquée aux écoulements

d’eau en milieu insaturé avec succès (Kees et al., 2011; Povich et al., 2013). L’étude comparative

de Scudeler et al. (2016b) sur le modèle CATHY (Camporese et al., 2010) a montré que le recours

aux éléments �nis mixtes ou à la correction des champs de vitesses était aussi précis en terme de

conservation de la masse l’un que l’autre mais la seconde option était plus avantageuse en temps

de calcul.

L’équation d’advection-dispersion est un problème complexe à résoudre, en partie puisqu’elle

montre un comportement double en fonction de l’importance relative du terme advectif ou du

terme dispersif. Pour les �ux à dominance advective, l’équation est de type hyperbolique ; dans le

cas où les phénomènes dispersifs dominent, elle devient une équation de type parabolique (Yeh,

2000). La résolution simultanée de l’advection et de la dispersion est possible avec un schéma

explicite, mais cette stratégie impose des limitations strictes en terme de pas de temps et peut

mener à des coût de calculs importants. La résolution du transport de solutés peut aussi être

réalisée en deux temps, en séparant l’opérateur advectif de l’opérateur di�usif. Dans ce cas, la

méthode de résolution la plus adaptée à chaque opérateur pourra être utilisée. La partie advective

de l’équation est de forme hyperbolique, et bien adaptée à une résolution basée sur les volumes

�nis, qui en plus assure la conservation de la masse (Mazzia et al., 2000, 2002; Weill et al., 2011).

Cette résolution est soumise à une condition de convergence, la condition de Courant-Friedrichs-
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Lewy (CFL) (équation 2.24) qui régit la discrétisation en temps par rapport à la discrétisation

dans l’espace et à la vitesse des �ux.

CFL � V
M t
M x

6 1 (2.24)

avec V [L.T−1] la vitesse de �uide, M x [L] et M t [T] les discrétisations dans l’espace et dans

le temps respectivement. La partie dispersive est une équation aux dérivées partielles moins exi-

gente en terme de résolution, et lesméthodes des di�érences �nies, des éléments �nis deGalerkin

(Weill et al., 2011) ou des éléments mixtes �nis (Mazzia and Putti, 2005) sont adaptées.

2.2.2.2 Stratégies de couplage surface-subsurface

a) Le couplage surface-subsurface des �ux d’eau

Le couplage entre les processus de surface et de subsurface est une étape délicate expliquant

qu’un certain nombre de modèles se consacrent à la surface ou à la subsurface (HYDRUS-3D

par exemple). Des méthodes diverses ont été développées. Dans une étude de comparaison des

modèles hydrologiques couplés, Maxwell et al. (2014) classe les modèles selon la stratégie de cou-

plage : échange du premier ordre, continuité de la pression et switch des conditions aux limites.

Les échanges de premier ordre sont dé�nis comme le produit de la di�érence de potentiel

entre le sol et la surface et d’un coe�cient d’échange, notamment dépendant de la perméabilité,

de la densité de viscosité de l’eau et de l’épaisseur de la couche d’échange (VanderKwaak and

Loague, 2001; Panday andHuyakorn, 2004). Il s’agit d’uneméthode conceptuelle, et en partique il

est di�cile d’établir avec des données terrain que le coe�cient d’échange soit constant (Cardenas

and Zlotnik, 2003; Kollet and Zlotnik, 2003).

Une formulation du couplage surface-subsurface plus générale consiste à imposer la conti-

nuité de la charge et des �ux et donc éviter de passer par un �ux d’échange (Kollet and Max-

well, 2006; Dawson, 2008). Plus complexe à implémenter, elle évite néanmoins d’introduire dans

le modèle des paramètres d’entrée supplémentaires incertains, comme la hauteur de la couche

d’échange.

Il existe une troisièmemanière d’envisager le couplage surface-subsurface qui véri�e la conti-

nuité des �ux et des pressions : la procédure de switch des conditions aux limites (Camporese

et al., 2010). Dans ce cas, le forçage atmosphérique (précipitation/évaporation) est traité comme

une condition à l’interface spéciale par le module de subsurface, et la condition à l’interface pour

chaque nœud de surface peut switcher entre Dirichlet (charge forcée) ou Neumann (�ux forcé)

selon les conditions de pluie, de saturation et de ponding. Deux exemples de la procédure de

switch sont illustrés sur la �gure 2.7. Cette solution conserve la masse et requiert un faible coût



26 CHAPITRE 2. ÉTAT DE L’ART

de calcul. Par contre, elle est délicate à mettre en place car il est nécessaire que tous les cas soient

traités et ré�échis individuellement. Davantage de détails sont disponibles dans la section 3.1.4.

Figure 2.7 – Illustration simple de la procédure des switchs des conditions aux limites de surface.

b) Le couplage surface-subsurface des �ux de soluté

La couplage surface-subsurface des solutés est un exercice encore plus complexe, et peu de

modèles intégrés et spatialisés sont capables de gérer cette problématique. Il s’agit de modéliser

non seulement le �ux advectif de solutés, donc en lien direct avec les �ux d’eau, mais également

les �ux di�usifs.

Concernant les �ux advectifs, des méthodes similaires à celles présentées pour l’eau peuvent

être appliquées (paragraphe précédent). Par exemple Weill et al. (2011) propose pour le modèle

CATHYun couplage surface-subsurface pour solutés qui est en fait la continuité de laméthode du

switch des conditions à l’interface en surface pour l’eau Camporese et al. (2010). Il s’agit à chaque

pas de temps et sur chaque cellule de �xer une condition à l’interface en lien avec la situation :

in�ltration ou ex�ltration, saturation ou insaturation.

Certains processus ne peuvent pas être pris en compte avec des processus advectifs seule-

ment et certaines statégies de couplages impliquent de la conceptualisation avec une couche de

mélange ou le passage par des �ux di�usifs (Gao et al., 2004). Dans la méthode du mélange, on

considère qu’il existe à la surface une couche de sol dans laquelle se mélangent les solutés du sol,

les solutés de la lame ruisselante et l’apport des précipitations. Le mélange peut être considéré

comme instantané, complet ou incomplet selon la complexité du modèle. De manière générale,

cette méthode est assez e�cace, même si pour reproduire des données expérimentales, les mo-

dèles doivent utiliser une couche de mélange beaucoup plus épaisse que celle observable sur le

terrain (Zhang et al., 1997, 1999; Gao et al., 2005).

L’approche di�usive consiste à considérer les échanges entre le sol et la lame ruisselante

commedes processus di�usifs.Malgré l’incertitude liée auparamètre de di�usion, cette approche
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peut donner de bon résultats également (Ahuja, 1990; Wallach et al., 2001). Elle est plus complexe

à implémenter, mais présente l’avantage d’éviter la mise en place du paramètre conceptuel de la

couche demélange. Elle permet ainsi de représenter des situations où les solutés échangés étaient

initialement présents à une certaine profondeur (Wallach and Shabtai, 1993). Dans son étude,

Wallach et al. (2001) met en valeur l’importance de l’in�ltration en début d’événement pluvieux,

qui, en emportant les solutés en profondeur, diminue leur disponibilité à la remobilisation.

2.2.3 Les modèles hydrologiques et de transfert à base physique

Dans l’ensemble desmodèles visant à simuler le devenir des pesticides, on peut distinguer les

modèles conceptuels des modèles à base physique. Les premiers considèrent souvent le domaine

étudié comme un ensemble de compartiments représentant les processus de façon simpli�és. Les

modèles à base physique s’appuient sur les équations physiques présentées dans le paragraphe

2.2.1. Les approches conceptuelles ou à base physique ne sont pas incompatibles, et que ce soit

dans la représentation des processus même ou dans leur couplage, les modèles à base physique

intègrent souvent des parties conceptuelles. Dans cette étude, on s’intéresse en détail aux pro-

cessus de transport et à leurs interactions, notamment à l’interface surface-subsurface. Cet état

de l’art sera donc orienté vers les modèles à base physique. En outre, la question du devenir des

solutés peut se poser à des échelles très variées, depuis le pro�l de sol jusqu’au grand bassin ver-

sant. L’étude se place dans le contexte des transferts à l’échelle du versant, on cherchera donc des

modèles validés autour de cette échelle, c’est-à-dire de la parcelle au petit bassin versant, ce qui

constitue déjà une grande diversité.

2.2.3.1 Les modèles de transfert de solutés

La présentation des équations de transport dans le paragraphe 2.2.1 reste succincte, et de nom-

breux mécanismes autres in�uencent le devenir des solutés : érosion, prélèvement d’eau par la

plante, transfert de chaleur, volatilisation, etc. La complexité des processus et des interactions en

jeu est re�étée par la diversité des modèles existants et validés à di�érentes échelles. A l’échelle

de la parcelle, HYDRUS 1D (Simunek et al., 2005, 2008), RZWQM (Ahuja et al., 2000; Malone

et al., 2004), MACRO (Larsbo and Jarvis, 2003, 2005), CRACK-NP (Armstrong et al., 2000), SIMU-

LAT (Aden and Diekkrüger, 2000), et PLM (Nicholls and Hall, 1995) sont largement utilisés et

partagent des points communs, comme le transport préférentiel et des processus réactifs. Parmi

les processus principaux en jeu, ces modèles di�èrent surtout dans leur gestion de l’eau et des

solutés en surface. RZWQM est le plus avancé de ces modèles sur cet aspect en étant le seul ca-

pable de simuler le transport des solutés en surface par mélange avec le ruissellement. MACRO,

HYDRUS 1D et CRACK-NP présentent un module de surface simpli�é de type réservoir et sans



28 CHAPITRE 2. ÉTAT DE L’ART

transport. En�n, SIMULAT et PLM ne simulent pas les processus de surface.

Le tableau 2.1 résume les choix de représentation des réactions des solutés dans les principaux

modèles à base physique et à transfert préférentiel à l’échelle de la parcelle et en 1D (Koehne et al.,

2009). Même si certains prennent en compte de façon complexe l’adsorption avec des représen-

tations multi-sites, l’isotherme de Freundlich semble être la méthode la plus répandue. Elle est

considérée comme un bon compromis entre une représentation précise de la réalité et les coûts de

paramétrisation. En e�et, les coe�cients de sorption sont souvent mesurés en laboratoire à partir

d’échantillons de sol. Compte tenu de la di�culté d’extraire, de transporter et de conserver un

échantillon de sol sans en altérer la structure, la composition et les processus biologiques qui s’y

déroulent, l’incertitude des mesures rend la paramétrisation de modèles complexes hasardeuse

(Larsbo and Jarvis, 2005; Dusek et al., 2015). En ce qui concerne la dégradation, les modèles pré-

sentés dans le tableau 2.1 sont assez homogènes dans leurs choix : les processus linéaires, fonction

de la température et de la teneur en eau y sont représentés. A noter, plusieurs modèles sont ca-

pables en sus de simuler les transferts de chaleur (RZWQM, MACRO, HYDRUS-1D, SIMULAT).

Tableau 2.1 – Gestion des réactions dans les modèles à base physique avec transport préférentiel fréquem-
ment utilisés dans la prédiction du devenir des solutés (Koehne et al., 2009).M :matrice, TP : macroporosité
dans laquelle il y a du transport préférentiel, T : température, θ teneur en eau. Pour l’adsorption en multi-
sites, le nombre de sites considéré est indiqué.

RZWQM MACRO HYDRUS-1D CRACK-NP SIMULAT PLM
M TP M TP M TP M TP M TP M TP

A
ds

or
pt
io
n Linéaire X X X X X X X X

Freundlich X X X X X X X
Langmuir X X X
Multi site 3 2 2 2 3

D
ég

ra
da

tio
n Premier ordre X X X X X X X X

Fonction de T X X X X X X X X
Fonction de θ X X X X X X X X
Sur solide X X

Pour Koehne et al. (2009), les modèles MACRO, HYDRUS-1D et RZWQM sont les plus perti-

nents à utiliser pour diverses raisons : représentation des réactions et des transferts préférentiels,

mais aussi les estimations d’incertitudes, des e�orts de mise à jour du modèle et des applications

et cas tests documentés. Ces trois modèles sont e�ectivement les plus utilisés pour modéliser le

devenir des pesticides dans un sol structuré et à l’échelle de la parcelle (Dairon, 2017). Pourtant,

ces modèles présentent tous les processus en une dimension seulement et ainsi les simulations

ne peuvent pas re�éter la dynamique globale d’un versant réel. Les éléments du paysage, qui

in�uencent pourtant grandement les transferts (voir paragraphe 2.1.1.1) ne peuvent pas être re-

présentés, ainsi que les processus d’écoulement latéraux, de ruissellement spatialisé, ... Le mo-
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dèle VFSMOD (Muñoz-Carpena et al., 1999) représente les �ux d’eaux par l’onde cinématique

en surface en 1D dans la direction principale de l’écoulement et l’équation de Green–Ampt pour

l’in�ltration, mais les solutés eux sont décrits de façon empirique et il est valide à l’échelle de la

bande enherbée uniquement. VFSMOD est àmi-chemin entre desmodèles de transfert de solutés

1D, capables de simuler précisément le devenir des solutés dans un sol mais seulement verticale-

ment, et des modèles hydrologiques intégrés et spatialisés, capables de représenter précisément

la dynamique de l’eau à l’échelle d’un versant ou d’un petit bassin versant.

2.2.3.2 Les modèles hydrologiques distribués

Il existe de nombreux modèles hydrologique, qui, sans intégrer les équations de transfert de

solutés, prennent en compte de façon complexe et spatialisée les écoulements de l’eau en résol-

vant pour la plupart l’équation de Richards en 3D. Une multitude de modèles hydrologiques a

été développée au cours du temps, on rappelle que l’étude se concentre ici sur l’échelle de la

parcelle au petit bassin versant, et sur les modèles couplés surface-subsurface. Les résultats de

sept modèles de ce type ont été comparés dans l’étude de Maxwell et al. (2014) : CATHY (Cam-

porese et al., 2010), HydroGeo-Sphere (HGS) (AquantyInc., 2013; Brunner and Simmons, 2012),

ParFlow (Kollet and Maxwell, 2006), OpenGeoSys (Delfs et al., 2012), PAWS (Shen and Phani-

kumar, 2010), PIHM (Qu and Du�y, 2007), et tRIBS + VEGGIE (Ivanov et al., 2004). Les tests

consistent en la simulation de cas virtuels simples appelés à faire référence dans la validation de

ce type de modèle : deux versants idéalisés de 12,8 ha et 1,5 km2, respectivement forme de plan

incliné simple et de bassin incliné en V. Les conclusions de cette étude montrent que, malgré des

di�érences dans leur gestion de certains processus (ruissellement, stratégies de couplage), les ré-

sultats des sept modèles sont similaires sur les cas simples. Pour les cas complexes (dynamique

de ruissellement/in�ltration, évolution rapide de la hauteur de nappe, etc.), même si les résultats

quantitatifs di�èrent, les comportements généraux des modèles s’accordent. Dans la continuité

de l’étudeMaxwell et al. (2014), une seconde intercomparaison a étémenée plus récemment entre

sept modèles hydrologiques intégrés (Kollet et al., 2017) : CATHY, HGS, ParFlow, ATS (Painter

et al., 2016), CAST3M, GEOtop (Endrizzi et al., 2014; Rigon et al., 2006), MIKE-SHE (Abbott et al.,

1986; Butts et al., 2004). Cette fois l’étude s’appuie sur des expériences virtuelles mais aussi sur

une simulation d’un terrain expérimental à l’échelle du versant (80 m de long). Les résultats ana-

lysés portent sur l’évolution des volumes d’eau dans les zones saturées, insaturées et à la surface,

ainsi que les �ux de sortie à l’exutoire, et des pro�ls de saturation pour le cas réel. Les modèles

s’accordent bien sur la dynamique,mais di�èrent dans les valeurs nettes. Les di�érences sont par-

ticulièrement visibles entreMIKE-SHE et les autres modèles, MIKE-SHE étant moins perfomrant

que les autres du fait qu’il traite les zones saturées et insaturées comme deux compartiments dif-
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férents. Malgré des di�érences notables dans les valeurs de saturation locales le long des fronts

d’in�ltration et près de la nappe, la comparaison globale des pro�ls de saturation montre une

bonne cohérence entre les modèles. En ce qui concerne la surface, les modèles intégrant l’onde

di�usive plutôt que l’onde cinématique (CATHY, HGS, ATS, CAST3M etMIKE-SHE) ont été plus

stables sur les cas des versants à pente multidirectionnelle.

Le tableau 2.2 présente quelques caractéristiques des trois modèles hydrologiques intégrés

surface-subsurface présents dans les deux études comparatives de Maxwell et al. (2014) et Kollet

et al. (2017) : CATHY, ParFlow et HydroGeo-Sphere.

Tableau 2.2 – Caractéristiques des principaux modèles hydrologiques intégrés surface-subsurface. TP :
transport préférentiel, DF : di�érences �nies, EF : éléments �nis, VF : volumes �nis, CL : conditions aux
limites, P : pression, Nd : non déterminé.

CATHY ParFlow HydroGeo-Sphere

Su
bs
ur
fa
ce Équation Richards 3D

Schéma spatial EF Galerkin DF centré VF
Schéma temporel DF Euler amont implicite Nd
Maillage Structuré Non structuré
TP Non Non Oui

Su
rf
ac
e Dimension Pseudo 2D 2D 2D

Équation Onde di�usive Onde cinématique Onde di�usive
Schéma spatial Muskingum-Cunge VF amont VF
Schéma temporel DF explicite Euler amont implicite Nd

A
ut
re Stratégies de couplage Switch CL Continuité de P Échanges du 1er ordre

Solutés Traceurs non réactifs Non Oui
Sédiments Non Non Non

Ces modèles sont tous les trois entièrement distribués, c’est à dire que l’hétérogénéité d’un

terrain peut être représentée de façon assez réaliste. Leurs di�érences principales se situent dans

leur gestion du ruissellement (onde cinématique pour ParFlow, onde di�usive pour CATHY et

HGS) et dans leur stratégie de couplage surface-subsurface. Pour cette dernière en particulier,

HydroGeo-Sphere s’appuie sur la description d’une couche d’échange conceptuelle qui entraîne

dans certains cas des résultats non représentatifs de la réalité (voir section 2.2.2.2).Malgré une dif-

férence dans l’implémentation du ruissellement de surface, CATHY et ParFlow sont très proches

dans leur construction et dans la façon dont ils représentent les processus (Sulis et al., 2010).

Notons que HydroGeo-Sphere est un modèle fermé.

2.2.3.3 Conclusion sur les modèles et choix de CATHY

Les modèles intégrés surface-subsurface sont rigoureux, capables de simuler de façon pré-

cise et couplée les �ux de surface et de subsurface. Contrairement aux modèles de transfert de

pesticides (paragraphe précédent), ils sont à même de simuler la dynamique hydrologique d’un
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paysage complexe avec en particulier des éléments accélérant ou ralentissant les transferts. Or,

on a montré dans cet état de l’art que le transfert des solutés pouvait être fortement in�uencé par

le contexte agropédoclimatique et les éléments du paysage. De ce constat découle naturellement

un besoin d’implémenter des processus de transport réactifs dans les modèles hydrologiques

intégrés.

Parmi tous les modèles distribués et couplés surface-subsurface existant, trois modèles res-

sortent comme particulièrement utilisés et performants dans la littérature : CATHY, ParFlow et

HGS. Deux études majeures d’intercomparaison (Maxwell et al., 2014; Kollet et al., 2017) ont per-

mis de montrer que ces trois modèles ont des performances équivalentes malgré des choix de

résolution di�érents selon les processus. Le choix du modèle sur lequel est basé les travaux de

thèse s’est appuyé en particulier sur la gestion du couplage surface-subsurface, la représentation

du transport de solutés, et le caractère open source du modèle :

— Comme décrit précédemment (voir tableau 2.2), le couplage dans CATHY et ParFlow est

géré de façon mécaniste (changement des conditions à l’interface ou continuité de la pres-

sion) et celui de HGS est conceptualisé avec une couche d’échange.

— HGS intègre du transport simpli�é, et la version de CATHY de Weill et al. (2011) intègre

le transport non réactif de solutés.

— L’argument open source du modèle est essentiel du point de vue technique compte tenu

l’objectif d’implémenter des processus concernant le devenir des solutés dans un modèle

existant, mais également important pour éviter l’e�et “boite noire” et s’assurer de maitri-

ser la compréhension des processus qui sont simulés, de la façon dont les équations sont

résolus numériquement et couplés entre eux. CATHY et ParFlow sont des modèles non

commercialisés et ouverts en cas de collaboration avec leurs équipes de développeurs.

Pour toutes ces raisons, c’est le modèle CATHY qui a été choisi comme base du travail de cette

thèse. CATHY est un outil avancé d’expérimentation dont on connaît les performances sur la

simulation des �ux d’eau en terme de stabilité numérique, et de conservation du bilan de masse

ainsi que concernant sa capacité à reproduire des données observées ou simulées par d’autres

modèles validés.

2.2.4 La paramétrisation des modèles et leur validation

2.2.4.1 Alimenter un modèle à base physique : les paramètres d’entrée

Les modèles à base physique s’appuient sur des équations physiques pour représenter les

processus. Un des points faibles de cette approche est le grand nombre de paramètres d’entrée

impliqués et des conditions aux limites et initiales quand les simulations sont distribuées, c’est-

à-dire représentent un terrain hétérogène : caractéristiques hydrodynamiques du sol, topogra-
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phie pour les modèles en 3D, état initial de l’humidité du sol et les conditions aux limites du

système. Comme tous les modèles à base physique intègrent une part de conceptuel, certains

paramètres d’entrés ne sont pas mesurables mais empiriques (Muleta and Nicklow, 2005). C’est

le cas par exemple de la hauteur de la couche d’échange dans certaines stratégies de couplage

surface-subsurface (voir la section 2.2.2.2) ou des paramètres α et n des courbes de rétention de

van Genuchten (1980) qui sont certes liés à la physique (ils concernent respectivement la pres-

sion d’entrée d’air et la distribution des tailles des pores), mais très di�cilement mesurables en

laboratoire ou sur le terrain. La qualité et la précision des paramètres d’entrée a un e�et direct

sur les résultats obtenus. Dans beaucoup de cas, et pour diverses raisons, il n’est pas possible de

mesurer l’ensemble des paramètres d’entrée d’un modèle à base physique sur le terrain. On a vu

par exemple dans le paragraphe 2.1.2 que pour des terrains hétérogènes, les mesures sur le ter-

rain de la teneur en eau ou de la conductivité hydraulique à saturation sont délicates, coûteuses

en temps et parfois imprécises. Dans ce cas, l’utilisateur s’appuiera sur des tables comme par

exemple Rawls et al. (1982), ou sur d’autres mesures obtenues dans les contextes plus ou moins

similaires comme par exemple pour le coe�cient de rugosité de Manning. La modélisation est

dépendante des mesures terrain et l’interprétation des résultats par le modélisateur doit se faire

à la lumière de ses connaissances sur les données d’entrés, leur origine comme leur précision

(Beven, 1989).

Outre la précision desmesures des paramètres d’entrée dumodèle sur le terrain, leur spatiali-

sation est en jeu. Par exemple à l’échelle du versant, on sait que la conductivité hydraulique à satu-

ration ou lamicrotopographie, sont particulièrement hétérogènes. Sachant que l’on ne pourra pas

représenter exactement les caractéristiques du terrain sur l’ensemble du domaine, il est essentiel

de garder à l’esprit les incertitudes induites par le changement d’échelle des paramètres spatia-

lisés comme la conductivité à saturation. Une étude préliminaire sur le versant de Saint-Joseph,

sur le bassin de la Morcille (Beaujolais, France), a été réalisée sur ce sujet au début des travaux de

thèse et a fait l’objet d’un article (Gatel et al., 2016). Dans ces travaux, l’impact de l’hétérogénéité

de surface et de subsurface, en particulier la conductivité à saturation et la microtopographie, sur

les réponses hydrologiques d’une bande enherbée a été étudié. De nombreux scénarios avec des

hétérogénéités di�érentes ont été testés en se basant sur les données terrain issues d’une bande

enherbée instrumentée du bassin versant Morcille. Les résultats montrent que l’hétérogénéité de

la conductivité à saturation joue un rôle majeur dans la capacité d’in�ltration de la bande enher-

bée ainsi que sur le cheminement du ruissellement. Les scénarios dans lesquels la conductivité

à saturation et la microtopographie sont tous les deux décrits de façon hétérogène ont mis en

lumière que cette dernière in�uence en comparaison moins le comportement hydrologique de
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la bande enherbée. Dans cette étude, il a été montré que la représentation de l’hétérogénéité par

une fonction de distribution représentative du paramètre peut être une bonne hypothèse.

2.2.4.2 Comment évaluer un modèle ?

La validation d’un modèle peut prendre plusieurs formes. On peut tester sa capacité à repré-

senter des processus réels dans des contextes variés, ou sa stabilité vis à vis de la variation de ses

paramètres d’entrée. Pour faciliter sa future utilisation mais aussi assurer sa cohérence, l’absence

de surparamétrisation ou d’équi�nalité, il est aussi utile de hiérarchiser l’importance des para-

mètres d’entrée. Pour Saltelli et al. (2008), la validation d’un modèle doit nécessairement passer

par une confrontation de résultats de simulation à des données terrain ou à des résultats issus

d’un ou plusieurs autres modèles déjà validés, ainsi que par une analyse de sensibilité.

a) Comparaison à des données terrain

La confrontation de résultats de simulation à des données terrain implique que l’utilisateur

dispose d’une base de données de qualité en terme de variété, de quantité et de précision. À

l’échelle du versant, certaines études sont basées sur des mesures terrain particulièrement va-

riables dans l’espace et le temps et constituent donc des bases de données idéales à la validation

de modèles. Par exemple Kampf and Burges (2007) a utilisé des mesures des hydrographes à

l’exutoire, des niveaux piézométriques, des teneurs en eau sur un versant expérimental enherbé

de 10 m de long sur 2.5 m de large, avec une pente de 5% et un sol composé à 45% de sable

et 33% de graviers. D’autres études sont basées sur les données issues d’expérimentations en

laboratoire, qui présentent l’avantage d’être contrôlées à tous les niveaux : conditions initiales,

conditions aux limites, paramètres hydrodynamiques du sol bien connus. Les données utilisées

pour l’inter-comparaison de Kollet et al. (2017) proviennent d’un terrain expérimental au nord

de Toronto au Canada (Abdul and Gillham, 1989) qui a été utilisé dans plusieurs études de mo-

délisation orientées vers l’hydrologie (VanderKwaak et al., 2000) ou le transfert de solutés (Goltz

and Roberts, 1986). Il s’agit d’un site enherbé de 18 m de large et 90 m de long sillonné par un

canal désherbé, encaissé d’environ 1.2 m par rapport au reste du terrain. Plus récent, le versant

expérimental LEO (Landscape Evolution Observatory) (Pangle et al., 2015) est une autre base de

données riche en information. Il s’agit d’un versant arti�ciel de 30 m de long, 11 m de large et

1 m de profondeur, avec une pente de 20 % et sur lequel il est possible de procéder à des ex-

périmentations variées et contrôlées. Scudeler et al. (2016a) a reproduit une expérimentation de

traçage d’isotopes sur LEO avec le modèle CATHY en se basant sur des données d’hydrographe

à l’exutoire et de sorties de concentrations. A plus petite échelle et à un niveau complexité réduit,

plusieurs expérimentations sur MASHYNS (Paris Anguela, 2004) ont permis de construire une

base de données complète de traçage de solutés non réactifs et réactifs. MASHYNS est une ma-
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quette de 2 m de long, 0.5 m de large et 1 m de haut remplie d’un sol homogène sablo-limoneux.

Deux critères de comparaison de séries de données observées et simulées sont classiquement

utilisés dans les études hydrologiques : le coe�cient de Nash Sutcli�e (NSE) (Nash and Sutcli�e,

1970), le coe�cient de détermination (r2) et la racine des moyennes au carré (RMSE). Le NSE

est très utilisé pour caractériser la performance des modèles hydrologiques (McCuen et al., 2006;

Gupta and Kling, 2011). Pourtant, le NSE est particulièrement sensible aux valeurs extrêmes et

aux biais et de ce fait dans certains cas, ce seul critère n’est pas su�sant pour tirer des conclusions

(Jain and Sudheer, 2008; Ehret and Zehe, 2011). Le choix des critères pour évaluer des modèles

hydrologiques a été discuté dans de nombreux articles (Krause et al., 2005; Schae�i and Gupta,

2007; Gupta et al., 2009) mais peu discutent de l’évaluation des modèles de transport de soluté.

Ritter and Munoz-Carpena (2013) proposent de combiner l’information du NSE avec la RMSE,

et de prendre en compte l’incertitude de ces critères dans l’outil d’évaluation appelé FITEVAL.

L’incertitude de la NSE et de la RMSE est évaluée par bootstrapping, technique consistant à éva-

luer la sensibilité du critère en analysant des sous-échantillons de celui-ci. Les sous-échantillons

peuvent être sélectionnés au hasard, ou, comme dans l’outil FITEVAL, par bloc pour respecter la

temporalité de l’échantillon de base.

b) Analyse d’incertitude et de sensibilité

Les analyses d’incertitude et de sensibilité sont utiles pour améliorer la connaissance générale

de la variabilité du modèle et de sa représentation des processus, ou d’aider ses futurs utilisa-

teurs en identi�ant les paramètres auxquels le modèle est le plus sensible (Saltelli et al., 2008). En

hydrologie, le premier objectif peut être illustré par le cas de VFSMOD (Muñoz-Carpena et al.,

1999, 2017) qui a récemment été soumis à une analyse de sensibilité visant à étudier les e�ets de

la hauteur de nappe sur le transfert de solutés. L’étude a montré une forte interaction entre la

conductivité hydraulique à saturation et la hauteur de la nappe dans un contexte de faible pluie

tandis que dans un contexte d’événement fort et de fort ruissellement, les deux facteurs n’inter-

agissent pas et la conductivité à saturation domine largement. Cette étude permet de con�rmer

que la nappe est un élément déterminant dans le fonctionnement hydrologique des bandes enher-

bées (Lauvernet andMuñoz Carpena, 2017). Le second objectif peut être illustré par une étude de

Zhou et al. (2012) sur le modèle HYDRUS-1D appliqué à des parcelles agricoles expérimentales.

L’analyse de sensibilité a identi�é 8 paramètres déterminants sur les 30 testés. En�n, on citera

l’analyse de sensibilité de Muma et al. (2011) sur le modèle CATHY à l’échelle d’un micro bassin

versant, qui a permis d’identi�er la conductivité hydraulique à saturation comme un paramètre

clé dans la détermination de l’hydrographe de sortie à l’exutoire.

Une analyse d’incertitude consiste à évaluer les e�ets de di�érentes sources d’incertitudes
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sur des variables de sortie, notamment les incertitudes des paramètres d’entrée, des conditions

limites, et dumodèle. Dans cette étude, on s’intéressera exclusivement aux incertitudes des para-

mètres d’entrée, ce qui constitue déjà un premier pas conséquent dans l’évaluation d’un modèle.

Les paramètres d’entrée sont soumis à une certainne variabilité, par exemple des erreurs de me-

sure ou le changement d’échelle desmesures du locales à la représentation de zones du domaine.

En pratique il s’agit de réaliser un certain nombre de simulations en faisant varier les valeurs des

paramètre d’entrée sur une certaine gamme raisonnable, déterminée selon les mesures à dispo-

sition ou la littérature, et d’analyser à quelle point les réponses de ces simulations di�èrent en

s’intéressant à la distribution des résultats. Ces analyses sont souvent réalisés en même temps

que des analyses globales de sensibilité puisqu’un même type échantillonage est nécessaire.

Une analyse de sensibilité vise à repérer les principales sources d’incertitude parmi les para-

mètres d’entrée, et à déterminer leurs interactions, ainsi que les hierachiser si possible. Plusieurs

niveaux de complexité d’analyse de sensibilité sont disponibles selon les objectifs de l’étude et la

base de données à disposition :

• Analyse locale One-at-a-time (OAT) : il s’agit d’une analyse de sensibilité intuitive. Le but

est de tester la variation d’une ou plusieurs sorties du modèle en fonction de la variation

d’un seul paramètre d’entrée à la fois, les autres paramètres restant �xes. Cette approche

est largement utilisée dans les études hydrologiques (Persicani, 1996; Lenhart et al., 2002)

mais présente deux inconvénients majeurs : elle ne permet pas d’explorer l’étendue des

valeurs d’un paramètre d’entrée, et par dé�nition ne peut pas détecter les interactions

entre les paramètres d’entrée (Saltelli et al., 2010). Ainsi, les problèmes d’équi�nalité ne

peuvent pas être détectés avec cette méthode.

• Méthode des e�ets élémentaires : cette méthode se situe entre l’analyse locale et l’analyse

globale. Elle est basée sur l’étude des e�ets élémentaires et adaptée de Morris (1991) par

Campolongo et al. (2007). Il s’agit d’uneméthode de screening qui permet de distinguer les

e�ets linéaires, et les e�ets non linéaires ou avec interactions entre les paramètres. Cette

méthode est considérée comme un compromis e�cace entre des résultats exhaustifs et

un coût de calcul raisonnable. Elle a été appliquée dans de nombreuses études sur des

modèles distribués (voir la revue de Herman et al. (2013)).

• Analyse globale (GSA) : cette méthode s’appuie sur la décomposition de la variance et vise

à déterminer la contribution de chaque paramètre d’entrée à la variance d’une sortie du

modèle, ainsi que ses interactions avec les autres paramètres. Elle permet d’obtenir des

résultats exhaustifs, mais, étant basée sur des échantillonnages de type Monte Carlo, elle

implique un grand nombre de simulations et donc un coût de calcul important.
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Les méthodes de Morris et de Sobol (GSA) utilisées dans la thèse sont détaillées dans le cha-

pitre 3, section 3.2.

2.3 Démarche

Les objectifs générauxde la thèse peuvent être classés endeux catégories. La première concerne

le transfert de pesticides : il s’agit de simuler les processus de transfert, notamment des inter-

actions surface-subsurface, et d’aboutir à un outil permettant de modéliser de façon e�cace et

précise les transferts jusqu’à l’échelle du versant. La seconde série d’objectifs concerne la modéli-

sation avec CATHY : le but est de véri�er la capacité du modèle de transport réactif à reproduire

des situations observées, tester sa robustesse à la variabilité des paramètres d’entrée, reconnaître

les paramètres importants et leurs interactions éventuelles, quanti�er l’incertitude de ses résul-

tats.

La méthode générale de ces travaux de thèse consiste à partir du modèle hydrologique 3D

à base physique, CATHY, de le faire évoluer en un modèle capable de simuler le devenir des

pesticides. Ce modèle a été choisi d’abord pour sa capacité à représenter de façon complexe les

interactions surface / subsurface. Le fait qu’il soit en open source et en continuelle amélioration

a aussi contribué à sa sélection. On s’attachera tout au long de la thèse à garder à l’esprit, bien sûr

l’ensemble des processus physiques représentés par CATHY, mais aussi les principaux processus

non représentés tels que le transport préférentiel et le transport des matières en suspension dans

le ruissellement de surface, et à tenir compte de cette information dans les analyses et interpré-

tations des résultats.

Figure 2.8 –Démarche globale d’implémentation et de validation sur le modèle de transport réactif CATHY.
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Les améliorations et additions de processus dans le code CATHY ont été implémentées en

deux vagues (�gure 2.8). La première concerne la subsurface, avec l’ajout des réactions d’adsorp-

tion et de dégradation au code. Ces travaux ont mené à une phase de validation de la partie

subsurface. Il s’agit de s’appuyer sur des données de laboratoire issues d’expérimentations entiè-

rement contrôlées, et à petite échelle. Les résultats de simulations ont été confrontés aux données,

et une analyse de sensibilité de type Morris a été menée. Suite à cette validation satisfaisante, la

deuxième vague d’implémentation sur le code a été lancée : amélioration du bilan de masse du

couplage, et ajout d’une option de mélange entre la lame ruisselante et la première couche de

sol. La nouvelle version a été cette fois testée et validée sur des données terrain, plus complexes

mais présentant l’avantage de représenter les processus réels. Les sorties étudiées permettent de

se concentrer particulièrement sur les performances du couplage surface/subsurface et du mo-

dule de mélange. Cette fois, une analyse de sensibilité globale a été menée et a permis de mettre

en lumière de façon qualitative l’in�uence des di�érents paramètres sur les sorties choisies, ainsi

que leurs interactions.

La stratégie de développement dumodèle est présentée dans le chapitre 3, avec des détails sur

ses versions consécutives et les explications des travaux réalisés sur le code. Les validations des

versions successives sont présentées respectivement dans les chapitres 5 et 6. Ces deux chapitres

font l’objet d’articles, dont un a déjà été soumis.
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Chapitre 3

Matériel et méthodes

L’objectif de se chapitre est la présentation des outils et méthodes principaux utilisés dans

cette thèse. Le fonctionnement dumodèle y est expliqué en détaillant les deux parties subsurface

et surface ainsi que leur couplage. La validation des di�érentes versions dumodèle s’appuie not-

tament sur deux méthodes di�érentes d’analyse de données : la méthode des e�ets élémentaires

dit de Morris et une méthode globale dite de Sobol. En�n, les deux jeux de données utilisés dans

les chapitres de validation 5 et 6 sont présentés. Il s’agit de données issues d’une expérimenta-

tion en laboratoire sur une maquette de sol, ainsi que de données issues de l’instrumentation

d’un versant viticole dans le beaujolais.

3.1 Outil de modélisation : le code CATHY

Le principal outil de modélisation utilisé durant cette thèse est le modèle CATHY (CATch-

ment HYdrology) (Paniconi and Putti, 1994; Camporese et al., 2010). Il s’agit d’un modèle à base

physique capable de simuler de façon couplée surface-subsurface les écoulements d’eau dans des

milieux saturés ou insaturés. CATHY est un modèle de recherche codé en FORTRAN 90, dont le

développement a commencé à la �n des années 80 et continue depuis. En particulier les équipes

de l’université de Padova (Italie) et de l’INRS de Québec (Canada) contribuent à l’approfondis-

sement et l’amélioration du code. Les récentes études d’intercomparaison des modèles intégrés

surface-subsurface (Maxwell et al., 2014; Kollet et al., 2017) ont mis en valeur la robustesse de

CATHY face aux autres modèles de même type (voir section 2.2.3.2). D’autres études, telles que

les travaux de Shen and Phanikumar (2010), Sulis et al. (2010) ou Guay et al. (2013), confrontent

respectivement CATHY à ParFlow et PAWS, CATHY à Par�ow, et CATHY à HELP (Schroeder

et al., 1994) combiné à FEFLOW (Diersch, 1998). Elles sont tout aussi ambitieuses que les grandes

intercomparaisons en terme de diversité des échelles concernées (du versant virtuel au bassin

versant réel) et des variables de sorties comparées (cumul de �ux à l’exutoire, pro�ls de satu-
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ration, intersection entre la nappe et la zone insaturée, di�érences de �ux selon la dicrétisation

verticale) (Sebben et al., 2013). Les applications du modèle CATHY sur des données terrain ont

aussi permis de montrer la cohérence de ses résultats de l’échelle du versant (Scudeler et al.,

2016a) à l’échelle du bassin versant (Sulis et al., 2011). D’un point de vue plus fonctionnel, Dagès

et al. (2012) et Fiorentini et al. (2015) ont travaillé sur une meilleure compréhension des erreurs

de bilan de masse respectivement dans le couplage surface-subsurface et dans les calculs de �ux

en surface. Carlotta Scudeler a implémenté dans le code un module de correction des champs de

vitesse (voir section 2.2.2.1) permettant de corriger des erreurs de bilans de masse issues de la

résolution des équations de Richards (Scudeler et al., 2016b). Plus généralement, le modèle CA-

THY est en évolution, et ce dans plusieurs domaines. En 2011, le transport de soluté non réactif

a été implémenté dans le code CATHY (Weill et al., 2011), les équations correspondantes sont

présentées dans la section 3.1.5 et les détails d’implémentation seront discutés dans le chapitre

4. Autre exemple, des méthodes d’assimilation de données ont été ajoutées au modèle (Paniconi

et al., 2003; Camporese et al., 2010; Pasetto et al., 2012) et testées à l’échelle du bassin versant

(Trudel et al., 2014).

L’objectif de cette section est de décrire le modèle d’écoulement CATHY ainsi que la version

de CATHY avec transport de soluté non réactif (Weill et al., 2011), c’est-à-dire l’outil de base à

partir duquel le travail de la thèse repose. Les stratégies d’implémentation qui seront décrites

dans ce chapitre sont déterminantes dans la construction du modèle de transport réactif décrit

dans le chapitre suivant.

3.1.1 Les équations de base du modèle d’écoulement

Le modèle d’écoulement est décrit par Camporese et al. (2010) : les écoulements sont repré-

sentés en subsurface en trois dimensions par l’équation de Richards (équation 3.1) et en surface

l’équation de l’onde di�usive (une simpli�cation des équations de Navier-Stokes) est résolue en

1D (équation 3.2) :

SwSs
∂ψ

∂t
+ φ∂Sw

∂t
� O[Ks Kr (Oψ + ηz)] + qss (3.1)

∂Q
∂t

+ ck
∂Q
∂s

� Dh
∂2Q
∂s2

+ ck qs (h , ψ) (3.2)

avec Sw [−] est la saturation (Sw �
θ
φ ), θ [−] est la teneur en eau volumique, φ [−] est la teneur

en eau à saturation ou la porosité, Ss [L−1] est le coe�cient de stockage spéci�que, ψ [L] est la

pression, t [T] est le temps, O [L−1] est l’opérateur de gradient, Ks [L.T−1] est la conductivité hy-

draulique à saturation, Kr [−] est la conductivité relative, ηz � (0, 0, 1), z [L] est la coordonnée
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verticale dirigée vers le haut, qss [L3.L−3T−1] est un terme source (positif) ou puits (négatif) qui

représente les �ux échangés entre la surface et la subsurface, Q [L3.T−1] est le débit (�ux volumé-

trique) le long du réseau d’écoulement de surface, s [L] est la direction pour chaque segment du

réseau de ruissellement, ck [L.T−1] est la vitesse de l’onde cinématique, Dh [L2.T−1] est la di�u-

sivité hydraulique, h[L] est la hauteur d’eau en surface (variable d’état continue avec la pression

en subsurface) et qs [L3.L−1.T−1] est un terme source (positif) ou puits (négatif) qui représente les

�ux échangés de la subsurface vers la surface. On note que les termes d’échange qss et qs sont

exprimés dans une unité propre à conserver l’homogénéité des équations. Leur équivalence en

hauteur de ponding ou �ux pour le couplage sont assurés grâce aux données de durée du pas de

temps, de géométrie du maillage.

L’équation de Richards 3D est discrétisée dans l’espace par la méthode Galerkin des éléments

�nis et dans le temps avec un schéma de di�érences �nies pondérées. L’équation est linéarisée

par un schéma itératif de Picard ou Newton (Paniconi and Putti, 1994). La solution de l’équation

d’onde di�usive est obtenue en utilisant la méthode de Muskingum-Cunge explicite (Orlandini

and Rosso, 1996).

Les conditions aux limites peuvent être appliquées en terme de �ux (condition de Neuman)

ou de pression (condition de Dirichlet) sur toutes les faces du domaine et peuvent être variables

dans le temps. Des surfaces de suintement peuvent aussi être représentées sur les faces verticales :

une pression hydrostatique est �xée du point le plus bas de la surface de suintement au niveau de

pression atmosphérique, et une condition de Neuman à �ux nul est appliquée sur tous les nœuds

au dessus de ce niveau.

3.1.2 Construction du maillage

Les équations (3.1) et (3.2) sont résolues sur un maillage régulier. Il est construit en surface

dans une étape de preprocessing à partir d’un modèle numérique de terrain (MNT) fourni par

l’utilisateur. Dans le MNT, l’élévation des points doit être fournie de manière régulière et cor-

respondra à l’élévation au centre de chaque maille. Le maillage de surface dé�nit des triangles

rectangles à partir des cellules rectangulaires. Le maillage de surface est répliqué verticalement

pour former un maillage en 3D, les objets de base du maillage 3D étant donc des tétraèdres (voir

�gure 3.1).

Les couches peuvent varier d’épaisseur et les valeurs di�érentes des principales propriétés

hydrodynamiques (les conductivités à saturation dans les trois directions, le coe�cient de sto-

ckage spéci�que, la porosité et les trois paramètres de Van Genuchten) peuvent être assignés à

chaque nœud.
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Maillage de surface :
6 cellules, 12 noeuds, 12 triangles

z
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Modèle numérique de terrain : 
6 altitudes données 

Projection du maillage de surface sur la profondeur : 
36 tétrahèdres (6 cellules x 1 couche x 6 tétrahèdres)

Les tétrahèdres sont formés dans un cube à partir de trois plans de coupe

Figure 3.1 – Schéma de la construction du maillage en 3D à partir d’un MNT dans le préprocessing de
CATHY.

3.1.3 Direction des écoulements pour le ruissellement de surface

Lors du preprocessing et de la construction du maillage de surface à partir du MNT fourni

par l’utilisateur, une matrice de directions des écoulements est établie. Selon les paramètres de

ruissellement en entrée, les cellules du domaine sont assignées à un écoulement de type ruissel-

lement de versant ou de type canal / ruisseau (Orlandini et al., 2003). Dans la thèse, on s’intéresse

à l’échelle de la parcelle et du versant, toutes les cellules du domaine étudié seront du type ruis-

sellement.

Sur chaque cellule, la direction théorique de drainage est calculée selon la topographie et les

directions cardinales et diagonales les plus proches de la direction théorique sont retenues. Un

coe�cient de pondération est attribué à chacune de ces deux directions selon laméthode D8-LTD

(least transversal deviation) en fonction des deux longueurs des déviations transversales entre les

directions cardinale et diagonale et la direction théorique, soit sur la �gure 3.2 les longueurs δ1

et δ2. L’onde di�usive est calculée selon les deux directions (cardinale et diagonale) et la masse

d’eau présente sur la cellule de départ est partagée selon le coe�cient de pondération entre les
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Figure 3.2 – Schéma explicatif de la méthode D8-LTD. Le coe�cient de pondération entre les directions
cardinale et diagonale est déduit du rapport des longueurs δ1 et δ2.

deux cellules d’arrivée. Un point d’exutoire est déduit des champs de direction, ce point doit être

unique pour l’ensemble du domaine.

3.1.4 Couplage surface-subsurface des écoulements d’eau

Le couplage entre la surface et la subsurface dans CATHY est basé sur un basculement des

conditions à l’interface. À chaque pas de temps, chaque cellule en surface est soit en situation de

ponding (pression supérieure à 0 à la surface), soit saturée, soit non saturée. Un seuil de ponding

minimal déclenchant le routage de la surface permet de distinguer les cellules en ponding et

les cellules saturées. Selon la situation de la cellule ainsi que le bilan du forçage atmosphérique

(pluie ou évapotranspiration) et de l’in�ltration ou de l’ex�ltration, des conditions limites en

Dirichlet (charge) ou en Neuman (�ux) sont appliquées. Le couplage dans les cas où la surface

est en situation de ponding est présenté sur la �gure 3.3. Sur cette �gure, la partie haute représente

la situation avant couplage : les informations du forçage atmosphérique viennent des paramètres

d’entrée choisis par l’utilisateur, celles de la surface sont issues du calcul du transport en surface

et l’information du potentiel d’in�ltration est calculée par le module subsurface. En bas de la

�gure, un tableau résume les résultats du couplage en terme de ruissellement, de quantité d’eau

en surface, in�ltrée et évaporée le cas échéant ainsi que les conditions s’appliquant à l’interface.



44 CHAPITRE 3. MATÉRIEL ET MÉTHODES

  

S
u
rf
a
c
e

P
o
te

n
ti
e
l

A
tm

o
s
p
h
e
ri
q
u
e

Ruissellement Oui Non Non Oui Oui Non Non Oui Oui Non Non
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Figure 3.3 – Illustration du fonctionnement du couplage dans les cas où la cellule est en situation de
ponding. D : condition de Dirichlet et N : condition de Neuman. Les valeurs sont exprimées en unité
neutre.

Quatre groupes de scénarios A, B, C et D se distinguent en fonction du sens du forçage atmo-

sphérique (pluie ou évaporation) et de l’état de la subsurface (potentiel d’in�ltration ou d’ex�ltra-

tion). A chaque fois, le bilan est réalisé entre les trois informations dont on dispose (atmosphère,

surface, subsurface). Par exemple, dans le scénario A2, la pluie ajoute une unité au ponding déjà

présent, et comme le potentiel d’in�ltration est de deux unités, l’ensemble de l’eau s’in�ltre. Il n’y

aura donc pas de ruissellement au pas de temps suivant, mais la subsurface reste saturée, et la ce-

lulle de surface est soumise à une condition deDirichlet. L’exemple du scénario C4 est légèrement

plus complexe. Ici le ponding ne peut pas “combler” l’évaporation et le potentiel d’in�ltration à

la fois. Dans ce genre de situation, une priorité est donnée à la subsurface : dans le scénario C4,

l’eau en surface s’in�ltre et il n’y a pas d’évaporation. La même logique est adoptée si la surface

n’est pas en situation de ponding.
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3.1.5 CATHY-FT : un modèle de transport de solutés non réactifs

Les informations présentées dans cette section sont en grande majorité tirées de l’article de

Weill et al. (2011) décrivant en détail le modèle de transport de solutés non réactifs CATHY-FT.

3.1.5.1 Les équations de transport

CATHY-FT est une version dumodèle intégrant unmodule de transport non réactif. La partie

de CATHY qui concerne le calcul du �ux d’eau est basée sur la version présentée par Camporese

et al. (2010) (voir section précédente). Le transport est résolu en subsurface à partir de l’équa-

tion classique d’advection-dispersion en 3D (équation 3.3) et en surface à partir de l’équation 1D

d’advection-di�usion (équation 3.4) :

∂θc
∂t

� ~O.(−~Uc + D~Oc) + qtss (3.3)

∂Qm

∂t
+ ct

∂Qm

∂s
� Dc

∂2Qm

∂s2
+ ct qts (3.4)

avec θ [−] est la teneur en eau volumique, c [M.L−3] est la concentration de soluté en subsurface,
~U [L.T−1] est le vecteur de la vitesse de Darcy, D [L2.T−1] est le tenseur correspondant à la disper-

sion mécanique et à la di�usion moléculaire, qtss [M.L3.T−1] est le �ux massique de soluté source

(positive) ou puits (négative), Qm [M.T−] est le �ux massique de soluté en surface, ct [L.T−] est la

vitesse cinétique des solutés, Dc [L2.T−1] est la di�usivité de surface des solutés, et qts [M.L−1.T−1]

est le termemassique d’échange de la subsurface vers la surface. qts a la dimension d’un �uxmas-

sique par unité de longueur.

La résolution de l’équation d’advection-dispersion peut se révéler complexe, en particulier

parce qu’elle prend une forme parabolique dans les cas où la dispersion domine et une forme

hyperbolique dans ceux où l’advection domine (Rubio et al., 2008). Ici, l’advection est calculée

à partir de la méthode des volumes �nis, tandis que la di�usion et la dispersion sont basés sur

les éléments �nis (Mazzia and Putti, 2005; Weill et al., 2011). Le choix de séparer les opérateurs a

été motivé par l’amélioration des bilans de masse des solutés, la méthode des volumes �nis étant

conservative. Des pas de temps advectifs sont dé�nis en fonction de la condition de CFL (voir

section 2.2.2.1). Les conditions aux limites pour le transport peuvent être imposées sous forme

de concentration (Dirichlet) et �xées sur la partie advective du calcul ou de �ux (Neumann) et

imposées sur la partie di�usive.
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3.1.5.2 Le couplage surface-subsurface

Le couplage du transport s’appuie sur les termes qtss [M.L3.T−1] et qts [M.L−1.T−1] qui repré-

sentent les échanges entre la surface et la subsurface. Comme pour l’eau, la conversion de ces

termes en �ux massique s’appuie sur la durée du pas de temps et les données de géométrie du

maillage. Pour gérer le couplage à l’interface entre la surface et la subsurface, des conditions de

type Cauchy sont utilisées. La condition totale de Cauchy intègre une composante advective et

une composante di�usive et revient à imposer à la fois une condition deDirichlet et une condition

de Neuman. Une condition de Cauchy totale appliquée sur une cellule de surface d’aire A[L2] est

imposée sous la forme :

(D−→5 c −
−→
U c).−→n �

qcauch y

A
(3.5)

avec −→n la normale du vectur unité et qcauch y [MT−1] le �ux imposé. Le couplage du transport

est analogue au couplage des écoulements : les conditions à l’interface dépendent du bilan entre

les conditions de ponding, de forçage atmosphérique et de la situation en subsurface. A noter,

dans les cas d’évaporation, seule l’eau s’évapore, et le �ux massique atmosphérique est consi-

déré comme nul. Les conditions de Cauchy ont certes une composante dispersive, mais ne sont

pas capables de rendre compte des échanges purement dispersifs comme par exemple la remo-

bilisation des solutés de subsurface dans la lame ruissellante.

3.1.5.3 Revue des applications e�ectuées sur CATHY-FT

Les premiers tests de CATHY-FT (Weill et al., 2011) sont des expérimentations numériques.

Le domaine d’expérience est un versant très simpli�é de 10 m de long, de largeur et 10 m de

profondeur au point le plus bas, c’est-à-dire à l’exutoire, dans un des quatre coins. La pente est

forte dans la direction x (10%) et faible dans la direction y (1%). Les cellules en surface mesurent

0.2 m x 0.2 m et, avec 32 couches de profondeur variées, le domaine est composé de plus de 500

000 tétraèdres. Les paramètres du sol sont homogènes et isotropiques. Des conditions de �ux

nul sont imposées sur toutes les faces. Trois tests ont été menés dans ces conditions : drainage

libre, ruissellement par excès d’in�ltration, et ruissellement par saturation. Les sorties à l’exutoire

ont été suivies, ainsi que la pression et la concentration dans une coupe du domaine pour la

troisième simulation. Les résultats de ces expérimentations virtuelles sont correctes en terme de

conservation de la masse. Cependant, ces bons résultats sont à mettre en perspective avec le fait

qu’ils n’ont pas été comparés à des données ni à des simulations d’autres modèles semblables.

De plus, le domaine étudié est très simpli�é et maillé �nement.

Les travaux de Scudeler et al. (2016a) se sont appuyés sur CATHY-FT. Il s’agit d’une applica-
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tion dumodèle sur un versant expérimental de 30 m de long, 10 m de large et 1 m de profondeur,

avec une pente de 17 %. Des expériences de traçage isotropiques ont été reproduits avec CATHY-

FT, avec un domaine maillé qui comporte plus de 230 000 tétraèdres (résolution de 0.5 m x 0.5 m

à la surface et 30 couches numériques). Cette fois, les résultats ont été corrects pour les écoule-

ments d’eau, mais plus mitigés pour le transport des solutés. Il a été notamment constaté que le

paramètre de dispersivité avait un impact important sur les résultats, et que les résultats étaient

plus proche des données observées lorsque le paramètre de dispersivité était �xé comme faible.

3.2 Analyse de sensibilité : les méthodes de Morris et de Sobol

Une analyse de sensibilité correspond à l’étude de l’in�uence de paramètres d’entrée d’un

modèle numérique sur la variabilité de sa ou ses variables de sortie. Lors de la mise en place

d’une analyse de sensibilité, il faut d’abord choisir quelles variables de sortie seront analysées.

Ensuite, une méthode est choisie en fonction des objectifs de l’étude et dumodèle étudié. On dis-

tingue trois grands types de méthodes : les analyses locales One-at-a-time (OAT), les analyses de

cribale (screening), et les analyses globales (GSA) généralement fondées sur la décomposition de

la variance (voir la section 2.2.4.2 b)). Les OAT sont des analyses simples mais qui ne permettent

pas de détecter les interactions entre les paramètres. Les analyse de criblage fondés sur les e�ets

élémentaires permettent de reconnaître la présence d’interactions sans les quanti�er. Les ana-

lyses globales sont plus complexes à mettre en place et demandent un coût de calcul élevé, mais

permettent d’obtenir des résultats quanti�és sur l’in�uence d’un paramètre et ses interactions.

De plus, elles permettent d’évaluer le degré d’incertitude des prédictions du modèle par pro-

pagation de l’incertitude des paramètres d’entrée sur un large échantillon. Pour les analyses de

criblage et les analyses globales, il faut ensuite dé�nir le champ de variation des paramètres d’en-

trée à tester. Il s’agit de dé�nir pour chacun une fonction de densité de probabilité représentant au

mieux sa variabilité probable dans le contexte choisi, notamment les possibles erreurs ou biais :

incertitude de mesure, hétérogénéité du paramètre sur le domaine, etc. Les choix des types de

distribution et des paramètres associés in�uencent l’analyse de sensibilité et les interprétations

qui en découlent. C’est pourquoi le choix des fonctions de densité de probabilité doit se baser

autant que possible sur les données disponibles, l’expertise et la littérature.

L’analyse de sensibilité est valable dans un contexte donné et pour les variables de sortie

dé�nies. Il esiste un grand nombre de méthodes di�érentes (Faivre et al., 2013). On décrit dans

cette section de façon détaillée deux méthodes d’analyse de sensibilité qui seront appliquées au

modèle CATHY dans di�érents contextes : la méthode de criblage des e�ets élémentaires et la

méthode de Sobol.
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3.2.1 La méthode des e�ets élémentaires : la méthode de Morris

La stratégie développée dans la méthode des e�ets élémentaires de Campolongo et al. (2007)

est fondée sur Morris (1991), et se situe à la convergence des stratégies des analyses de sensibilité

locales et globales. C’est un méthode de criblage qui consiste à de répéter r fois une analyse OAT

en faisant varier simultanément les paramètres dans l’espace. Considérant k paramètres d’entrée,

la méthode consiste à générer r trajectoires d’exploration de l’hypercube de dimensions k de la

façon la plus optimale possible (voir �gure 3.4). Les trajectoires sont générées pour n niveaux,

c’est-à-dire par section régulière de l’hypercube dans toutes les dimensions (par exemple 4 ni-

veaux correspondent à la division de chaque densité de probabilité en quartiles). Les trajectoires

dépendent également d’une discrétisation dans l’espace ∆. Chaque trajectoire est composée de

k + 1 points représentant chacun un jeu de paramètres qui di�èrent les uns des autres d’un pas

∆ pour un paramètre seulement. Par exemple sur la �gure 3.4, l’hypercube de dimension p=3 est

divisé en n=4 niveaux dans chaque dimension. Les jeux de paramètres X1 et X2 di�èrent de ∆

pour le paramètre 1 uniquement et les jeux de paramètres X2 et X3 di�èrent de ∆ pour le para-

mètre 2 seulement. En pratique ∆ est souvent dé�ni par ∆ �
n

2(n−1) et r doit être supérieur à 10

(Campolongo et al., 2007). Le nombre total de combinaisons N est égal à r.(k + 1).

Figure 3.4 – Exemple d’échantillonnage d’une trajectoire pour trois paramètres. X1 correspond au jeu de
paramètres initial et ∆ au pas d’échantillonnage (Dairon, 2017).

Après avoir appliqué le modèle sur les N jeux de paramètres, on calcule ce qu’on appelle les

e�ets élémentaires EE pour chaque paramètre. L’e�et élémentaire du ième paramètre d’entrée

pour une trajectoire est égal à :
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EEi �
Y(P1 , P2 , ..., Pi−1 , Pi + ∆, ..., Pk ) − Y(P1 , P2 , ..., Pk )]

∆
(3.6)

avec Y la valeur de la sortie et (P1 , P2 , ..., Pk ) un jeu de paramètres. La moyenne et l’écart type de

chaque e�et élémentaire sont calculés pour chaque sortie étudiée et leur valeurs sont présentées

sur un graphe de Morris, comme illustré dans la �gure 3.5) : la moyenne absolue µ∗ sur l’axe des

abscisses représente l’in�uence d’un paramètre sur la variable de sortie, et l’écart type σ sur l’axe

des ordonnéesmet en valeur les e�ets non linéaires ou les interactions avec les autres paramètres.

Par exemple sur la �gure 3.5, le groupe P2 a des e�ets linéaires non négligeables, le groupe P3

a à la fois des e�ets linéaires non négligeables et des e�ets non linéaires ou interactions avec les

autres paramètres d’entrée et le groupe de paramètres P1 a peu d’in�uence et ses e�ets peuvent

être négligés.

Avec cette méthode, les conclusions doivent rester qualitatives et cette façon de présenter les

résultats y incite. Les indices deMorris µ∗ et σ sont consiédérés comme une bonne approximation

des indices de premier ordre et totaux respectivement (Saltelli et al., 2004; Campolongo et al.,

2007). Les comparaisons quantitatives des importances de chaque paramètre sont néanmoins à

manipuler avec une grande prudence, puisqu’elles sont toute de même fortement dépendantes

du nombre de trajectoires et de niveaux choisis (Yang, 2011). La méthode est pertinente même

pour un nombre réduit de trajectoires, et sert donc souvent de première étape d’analyse pour

sélectionner les paramètres les plus in�uents avant de les tester sur une analyse de sensibilité

globale, plus coûteuse en temps de calculmais dont on pourra tirer des conclusions quantitatives.

3.2.2 Analyse de sensibilité globale : la méthode de Sobol

3.2.2.1 Principe général de la décomposition de la variance

Dans lesméthodes globales de type Sobol, on s’intéresse à la façon dont les di�érentes entrées

contribuent à la variance des résultats d’un modèle. Il s’agit de méthodes dites basées sur la dé-

composition de la variance, le principe étant de décomposer la variance en parts attribuées à l’e�et

des di�érents paramètres d’entrée. On considère un jeu de k paramètres P(P1 , P2 , ...Pk−1 , Pk ) ap-

pliqués en entrée d’un modèle qui produit une réponse Y. On cherche à quanti�er comment les

di�érents paramètres d’entrée contribuent à la variance de la sortie. On peut décomposer la va-

riance de Y comme la somme des e�ets principaux des K paramètres sur Y et la somme de leurs

interactions avec les autres paramètres :

V(Y) � V1 + ... + Vk + V{1,2} + ... + V{k−1,k} + V{1,2,3} + ... + ... + V{1,...,k} (3.7)

avecVi � V[E(Y |Pi) la part de variance attribuée à l’e�et principal dePi etV{i , j} la part de variance
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Figure 3.5 – Exemple d’interprétation d’un graphe de Morris (adapté de Saltelli et al. (2004)). µ∗ est la
moyenne absolue et σ est l’écart type des e�ets élémentaires.

attribuée à l’interaction entre les entrées (Pi , P j). On voit ici que deux paramètres interagissent si

leur e�et cumulé sur la variance de Y n’est pas la sommede leurs e�ets individuels sur la variance

de Y. La variance de Y peut s’écrire comme la somme des e�ets directsV(E(Y |Pi)) et des résidus,

c’est à dire les interactions E(V(Y |Pi)) (équation 3.8) :

V(Y) � V[E(Y |Pi)] + E[V(Y |Pi)] (3.8)

On peut dé�nir un index Si qui correspondra à la sensibilité de premier ordre de Y par rapport

au paramètre d’entrée Pi :

Si �
Vi

V(Y)
�
V[E(Y |Pi)]

V(Y)
(3.9)

avecV(Y) la variance totale de la variable de sortie Y, Pi le ième paramètre.V[E(Y |Pi)] représente

la variance de Y engendré par le paramètre Pi . De la même manière, on peut dé�nir V(Y) en

fonction de tous les paramètres sauf Pi et dé�nir l’indice total du paramètre Pi qui prend en

compte, non pas seulement les e�ets directs de Pi (sensibilité du premier ordre) mais également

l’e�et de toutes les interactions entre Pi et les autres paramètres (équation 3.10 et 3.11) :

STi � Si +
∑

Si , j + ... +
∑

S1,...,k (3.10)
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STi � 1 − V[E(Y |P∼i)]
V(Y)

(3.11)

avec P∼i � (P1 , P2 , ..., Pi−1 , Pi+1 , ..., Pk ). Si STi est nul, cela signi�e que l’ensemble de la variance

de Y est dé�ni par tout ce qui n’est pas Pi ou en interaction avec Pi , donc que le paramètre Pi peut

prendre n’importe quelle valeur dans son domaine dé�ni sans a�ecter la variance de la variable

Y (Sobol et al., 2007).

Les indices d’ordre 2 exprime une sensibilité due à Pi et P j mais qui n’est pas prise en compte

dans l’e�et direct de ces deux paramètres :

Si j �
Vi j

V(Y)
(3.12)

3.2.2.2 La méthode de Sobol

La méthode de Sobol (Sobol, 1993) est basée sur l’analyse de la variance présentée dans le

paragraphe précédent. L’échantillonnage de cette méthode est dit apparié intensif, car il s’appuie

sur deux échantillons indépendants qu’il combine par sous-ensemble. Ainsi, la première étape

consiste à générer par tirage aléatoire de Monte-Carlo par exemple deux matrices de dimension

(M, k) :

A �



P (1)
A1 P (1)

A2 ... P (1)
Ak

P (2)
A1 P (2)

A2 ... P (2)
Ak

... ... ... ...

P (M−1)
A1 P (M−1)

A2 ... P (M−1)
Ak

P (M)
A1 P (M)

A2 ... P (M)
Ak



et B �



P (1)
B1 P (1)

B2 ... P (1)
Bk

P (2)
B1 P (2)

B2 ... P (2)
Bk

... ... ... ...

P (M−1)
B1 P (M−1)

B2 ... P (M−1)
Bk

P (M)
B1 P (M)

B2 ... P (M)
Bk



(3.13)

Chaque colonne i représente un échantillon de M valeurs du paramètre Pi choisies. Dans un

deuxième temps, pour chaque paramètre Pi , on construit la matrice Ci égale à la matrice B, à

l’exception de la colonne i qui, elle, provient de la matrice A :

Ci �



P (1)
B1 P (1)

B2 ... P(1)
Ai ... P (1)

Bk

P (2)
B1 P (2)

B2 ... P(2)
Ai ... P (2)

Bk

... ... ... ... ... ...

P (M−1)
B1 P (M−1)

B2 ... P(M−1)
Ai ... P (M−1)

Bk

P (M)
B1 P (M)

B2 ... P(M)
Ai ... P (M)

Bk



(3.14)

Après avoir appliqué le modèle f à ces trois matrices on obtient les réponses suivantes sur la
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sortie y :

yA � f (A) yB � f (B) yCi � f (Ci) (3.15)

Et par laméthodede la décompositionde la variance, on peut calculer la sensibilité dupremier

ordre et l’indice total du paramètre i (équation 3.16) :

Si �
V[E(Y |Pi)]

V(Y)
�

yA · yCi − f 2o
yA · yA − f 2o

et STi � 1 − V[E(Y |P∼i)]
V(Y)

� 1 −
yB · yCi − f 2o
yA · yA − f 2o

(3.16)

avec :

f 2o �
*.
,

1
M

M∑
j�1

y j
A
+/
-

2

(3.17)

3.2.2.3 Aspects pratiques pour l’application de Sobol

Dans son livre, Saltelli et al. (2008) rappelle les propriétés des indices Si et STi utiles à l’inter-

prétation des résultats pour tout paramètre Pi (avec i � 1, .., k) :

— Tous les Si , STi et Si j sont supérieurs à 0.

— Si ≥ 0 est la mesure de l’e�et principal, et quelles que soient les interactions, Si représente

la baisse de la variance de la réponse si le paramètre Pi était �xe.

— STi ≥ Si et STi−Si représente l’importance des interactions de Pi . L’égalité STi � Si signi�e

donc que Pi n’interagit avec aucun des autres paramètres testés.

— Si STi � 0, cela signi�e que Pi peut être �xe sans que cela in�uence la variance de la variable

de sortie, c’est-à-dire que celle-ci n’est pas sensible au paramètre Pi .

—
∑

i Si est égal à 1 si lemodèle est purement additif et la di�érence 1−
∑

i Si induit la présence

d’interactions dans le modèle.

Notons qu’en pratique, il peut arriver que Si soit légèrement inférieur à 0 et que STi soit lé-

gèrement supérieur à 1. Il est donc très important d’évaluer la précision des indices que l’on a

obtenu. En pratique, on calcul un indice de con�ance par boostrapping, c’est-à-dire en détermi-

nant les indices de sensibilité pour un certain nombre d’extraits des résultats échantillonnés au

hasard.

3.2.2.4 Quelques outils d’échantillonnage et de calcul des indices

Les analyses de sensibilité des travaux présentés ici ont été construites et analysées à partir de

fonctions de R (package sensitivity). Il en existe plusieurs pour la méthode Sobol. Les fonctions
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soboljansen (Jansen, 1999; Saltelli et al., 2010) et sobolmartinez (Martinez, 2011), par exemple, per-

mettent de calculer les indices de premier ordre et les indices totaux des di�érents paramètres.

La fonction sobolmartinez a été préférée pour sa capacité à gérer les valeurs manquantes, dans

le cas où une simulation n’a pas convergé par exemple. Elle permet d’obtenir des résultats quan-

titatifs sur les in�uences des paramètres d’entrée et leurs interactions, mais elle est assez lourde

numériquement car elle nécessite un grand nombre de simulations. En considérant k paramètres

d’entrée P(P1 , P2 , ...Pi , ..Pk−1 , Pk ), le nombre de simulations est égal à N � M(k + 2), avec M un

nombre se situant entre 500 et 1000 (Saltelli et al., 2008).

Pour un coût de calcul plus modique, la fonction sobolroalhs (Tissot and Prieur, 2015) permet

de calculer les indices de premier ou de second ordre en se basant sur un échantillonnage d’hy-

percube latin sur des tableaux orthogonaux répliqués. La force de la méthode réside dans le fait

que le nombre de simulations nécessaire pour calculer les indices de premier ordre et seulement

de N � 2xM et ne dépend pas du nombre de paramètres étudiés. Pour les indices de second ordre,

la méthode est généralisée avec les tableaux orthogonaux, technique d’échantillonnage qui maxi-

mise la couverture des gammes des paramètres tout en minimisant le nombre d’échantillons. Le

nombre de simulations pour obtenir des indces de second ordre est N � q2, avec q ≥ k−1. k est le

nombre de paramètres étudiés et q est un nombre premier qui correspond au nombre de niveaux

dans les vecteurs othogonaux.

3.3 Données expérimentales : la maquette MASHYNS et le versant de

Saint-Joseph

Une étape essentielle de la validation d’un modèle repose sur la comparaison des résultats

de simulations avec des données observées. Pour que la comparaison ait un sens, le jeu de don-

nées utilisé doit renseigner de manière détaillée le contexte de l’expérimentation notamment les

conditions aux limites, les conditions initiales, ainsi que les propriétés du terrain expérimental.

Les données sont plus pertinentes si elles intègrent des variables diverses, comme par exemple

l’humidité du sol, les �ux de surface, l’in�ltration, ainsi que des suivis temporels autant que

possible. Dans cette étude, deux types de données ont été utilisés : (i) des données issues d’ex-

périences en laboratoire, un environnement simpli�é par rapport à la réalité et où tous les pa-

ramètres sont contrôlés (paragraphe 3.3.1) et (ii) des données terrain acquises sur un terrain ex-

périmental du Beaujolais, mais pour lesquelles la totalité des informations n’est pas disponible

(paragraphe 3.3.2).
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3.3.1 Données de laboratoire : MASHYNS (Irstea, Antony)

3.3.1.1 La maquette MASHYNS

Le dispositif MASHYNS (MAquette de Simulation HYdraulique des Nappes Super�cielles)

illustré par la �gure 3.6 a été mis au point à Irstea Antony (France) par Kao (2002). L’objectif pre-

mier était de reproduire en laboratoire le fonctionnement hydraulique d’une nappe super�cielle

drainée en conditions maîtrisées. Dans un deuxième temps, elle a servi de support à des études

de transfert de solutés, d’abord dans le cadre de la thèse de Paris Anguela (2004) qui portait sur

l’étude du transfert d’eau et de solutés dans un sol à nappe super�cielle drainée arti�ciellement

puis avec le projet mené par Marcon en 2014 sur le transfert des solutés réactifs dans une nappe

drainée.

La cuve en plexiglas de MASHYNS mesure de 2 m de long, 1.3 m de haut et 0.5 m de large

et est remplie de sol sur 1 m de haut, soit d’un volume de 1 m3. Le sol homogène est composé

de 50% de sable de Champlan et de 50% de limon d’Orly, le taux de matière organique y est

inférieur à 0.2%. La surface du sol est laissée libre, un dispositif d’aspersion simule une pluie

spatialement homogène et dont le débit est contrôlé. Sur un des coins inférieurs, un drain est placé

horizontalement. Percé dans la longueur, il permet une évacuation de l’eau par le bas. Depuis sa

mise en place de 1999, le sol de MASHYNS a été changé une fois en 2013 pour un sol équivalent

(même origine et composition, et également homogène).

(a)
  Sortie d'eau 

monitorée

1 
m

2 m

0,5 m

Nappe

Drain

Dispositif d'aspersion homogène

(b)

Figure 3.6 – (a) Photo de la maquette MASHYNS et (b) représentation du niveau de nappe en régime
permanent avec une pluie en surface et le drain ouvert.

La valeur des paramètres hydrodynamiques de MASHYNS a été déterminée expérimenta-

lement, par plusieurs utilisateurs sur plusieurs années. La courbe de rétention hydrique a été

déterminée sur cinq échantillons en se basant sur la méthode de drainage (Musy and Soutter,

1991). Elle a été établie sur une gamme de succion de 0 à -150 cm par paliers de 10 cm. La courbe
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de conductivité hydraulique a été déterminée expérimentalement en 2001 (Paris Anguela, 2001)

par la méthode "head control method" (Klute and Dirksen, 1986) pour une gamme de 0 à -60 cm

de potentiel de pression sur une colonne de sol identique à celui deMASHYNS. La relation entre

la conductivité et la teneur en eau repose sur la loi de Mualem-van Genuchten (van Genuchten,

1980) et a été ajustée pour une gamme de 0 à -70 cm de potentiel de pression en calant les pa-

ramètres α et n. La relation entre le potentiel de pression et la teneur en eau volumique a été

calée à partir de sur 16 échantillons de sol prélevés dans la maquette MASHYNS entre 0 et -100

cm de potentiel de pression en �xant les paramètres θs et θr . La conductivité à saturation ver-

ticale a été mesurée dans MASHYNS en situation de drainage vertical monodimensionnel et en

régime permanent. Un niveau d’eau libre constant a été maintenu à la surface du sol saturé tan-

dis que le fond de la maquette était “ouvert” permettant de drainer verticalement la maquette. La

conductivité hydraulique à saturation horizontale est estimée à partir de mesures d’un gradient

de charge local (Kao, 2002). On constate donc que la conductivité hydraulique est anisotrope dans

MASHYNS. Le tableau 3.1 résume les propriétés hydrodynamiques du sol de MASHYNS.

Tableau 3.1 – Mesures des paramètres hydrodynamiques dans MASHYNS lors des études référencées.

Propriété Valeur Méthode Référence
Conductivité Ksv (m.s−1) 1.17x10−5 ± 5.00x10−6 Drainage vertical Kao (2002)
à saturation Ksh (m.s−1) 2.44x10−5 ± 3.89x10−6 Gradient de pression

θs (-) 0.43 Ajustés à partir
Paramètres de θr (-) 0.12 de mesures Paris Anguela (2001)
van Genuchten n (-) 1.800 expérimentales Paris Anguela (2004)

α (cm−1) 0.012

3.3.1.2 L’expérimentation de transfert de contaminants

La série de données qui va être utilisée dans cette étude est extraite du travail de Marcon en

2014. Il a mené une expérimentation de traçage complexe sur la maquette MASHYNS avec plu-

sieurs traceurs et di�érents herbicides. L’objectif de cette étude était de se concentrer sur la dyna-

mique des �ux d’eau et de pesticides dans un contexte de drainage, à travers un sol homogène qui

exclue les processus de transfert préférentiel que l’on trouve souvent dans les sols sur le terrain.

Trois conditions hydrologiques sont représentées en variant le �ux des précipitations (voir �gure

3.7). Les trois phases composent des conditions représentatives cultures drainées en France. En

e�et, les phases d’été, d’hiver et de printemps correspondent au total à 250 mm de pluie (voir

tableau 3.2). Les doses de solutés réactifs appliquées sont celles classiquement utilisées par les

agriculteurs des cultures céréalières. A chaque phase, la solution contenant les produits phyto-

sanitaires est appliquée pendant une heure, puis à la même intensité une pluie de concentration

nulle prend le relai jusqu’à la phase suivante.
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Tableau 3.2 – Caractéristiques des quatre phases de traçage de l’expérimentation de Marcon. Le type de
culture est associé aux herbicides à titre informatif.

Ete Hiver Printemps Rinçage
Cumul de pluie 24 mm 180 mm 52 mm 350 mm
Durée 24 h 48 h 21 h 207 h
Nappe basse haute intermédiaire haute
Traceurs Amino-G Uranine - -

Clomazone Mesosulfuron Bentazone -Herbicides et 9.0x10−5 g 7.0x10−6 g 1.42x10−3 g
masse appliquée Imazamox Isoproturon Sulcotrione -1.0x10−4 g 6.9x10−4 g 2.3x10−4 g
Culture typique colza blé et orge maïs -

  

Dry Wet Recovery Washing

Batch 1 Batch 2

Batch 3

Figure 3.7 – Intensité des précipitations appliquées de façon homogène durant l’expérimentation. Les trois
lots composés chacun d’un traceur et de plusieurs pesticides ont été appliqués pendant une heure à t � 0,
t � 24 h, et t � 72 h.

Les traceurs et les pesticides ont été appliqués manuellement avec une pompe péristaltique,

et en véri�ant toutes les 10 min que leur distribution sur la surface de MASHYNS était bien

homogène. Les �ux de lixiviation étaient monitorés, et toute l’eau sortante a été récupérée dans

des �acons de 350 mL avec un préleveur automatique ISCO. La composition d’un échantillon sur

trois pendant les phases 1, 2 et 3 et d’échantillons sélectionnés pendant la phase 4, soit en tout 150

échantillons, a été analysée par la société CARSO SA. La limite de détection pour les pesticides

appliqués est sous la barre des 0.005 µg/L. La �gure 3.8 illustre les chroniques de concentration

en sortie de drain de l’ensemble des solutés réactifs utilisés dans l’expérimentation.On remarque

que les temps de percée des batch 1 et 2 sont quasiment équivalents, ce qui suggère que la période
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Figure 3.8 – Chroniques de concentration à la sortie de drain de tous les solutés réactifs testés dans l’ex-
périmentation de Marcon sur MASHYNS. Les solutés sont classés selon leur timing d’aspersion sur la
maquette : batch 1, batch 2 et batch 3.

sèche n’in�uence de façon négligeable les transferts. Dans le batch 3, les fortes concentrations

en bentazone sont à lier avec sa masse initialement aspergée sur MASHYNS, plus importante

pour cette molécule que pour les autres (environ cinq fois plus importante que la sulcotrione

par exemple). Durant l’expérience, les tensiomètres n’ont pas été utilisés et on ne dispose donc
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pas de donnée de pression interne à la maquette. Compte tenu du taux de matière organique

et de la durée de l’expérimentation, il semble raisonnable de poser les hypothèses suivantes :

(i) aucune dégradation biotique n’a lieu, (ii) les réactions abiotiques (photolyse, hydrolyse) sont

négligeables, (ii) les transferts hydrauliques et l’adsorption sont les deux principaux processus

intervenant.

3.3.2 Données de terrain : le versant de Saint-Joseph (Beaujolais, France)

La base de données terrain utilisée dans le cadre de cette thèse a été produite par Irstea Lyon

(France) sur un versant expérimental du bassin versant de la Morcille (Beaujolais, 69, France).

Par rapport aux données de laboratoire, les données terrain sont plus délicates à utiliser. Le do-

maine expérimental est caractérisé en partie seulement, les propriétés sont mesurées localement

et peuvent être très variables spatialement (Gatel et al., 2016). En outre, les conditions expéri-

mentales des événements monitorés ne sont pas complètement contrôlées. En contre-partie, les

données mesurées re�ètent la réalité du terrain, plus complexe qu’en laboratoire, et les processus

qui s’y déroulent.

3.3.2.1 Le versant instrumenté

a) Description géographique

La Morcille se situe dans le département du Rhône dans les monts du Beaujolais. Il s’agit d’un

cours d’eau d’une dizaine de kilomètres a�uant de l’Ardière, et drainant un petit bassin versant

de 4.8 km2 environ. La carte 3.9 situe le bassin versant de la Morcille et le site d’étude. Le débit

moyen de la Morcille oscille selon les saisons entre 10 L.s−1 et 100 L.s−1, avec un débit d’étiage

à 3 L.s−1. A l’image de la région, le bassin versant de la Morcille présente un paysage de col-

lines occupées à 70% par des vignes. Le terrain repose sur un socle granitique peu profond et est

globalement assez pentu : 8% de pente en moyenne et jusqu’à 35% à certains endroits (Van den

Bogaert, 2011). Selon la classi�cation deKoppen-Geiger (Peel et al., 2007), le climat est continental,

d’in�uence méditerranéenne. La moyenne des précipitations annuelles atteint 860 mm (années

1992-2010).

Le versant de Saint-Joseph est un site d’étude instrumenté par Irstea depuis une vingtaine

d’années. Depuis, une grande quantité de données a été acquise sur ce site, ce qui en fait une

zone privilégiée pour la modélisation. Sa limite amont se situe au niveau du lieu dit de Saint-

Joseph et correspond à la limite du bassin versant (voir �gure 3.10), sa limite aval est la Morcille.

Le terrain est sur la propriété de Mr. Ducroux et se compose d’un vignoble de 125 m de long

environ et d’une bande enherbée de 25 m de long. Les rangs de vigne ne sont pas enherbés, le sol

est limono-sableux et la pente forte (25%). Ces facteurs, additionnés au climat propice à des pluies
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Figure 3.9 – Situation géographique du site d’étude et du cours d’eau de la Morcille (Peyrard, 2016).

Figure 3.10 – Photo du bassin versant de la Morcille et localisation du site d’étude de Saint-Joseph (Lacas,
2005).

de type orageux (évènements intenses et courts), en font un terrain sensible au ruissellement et

à l’érosion. Pour limiter ce deuxième phénomène, quatre rases ont été aménagées en travers de

pente. Il s’agit de ruptures de pente qui redirigent le ruissellement (voir �gure 3.11). Celui-ci est
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collecté dans une demi-buse bétonnée. Le sol de la bande enherbée est relativement homogène,

sauf les cinq premiers centimètres qui correspondent au mat racinaire, et sa texture est celle d’un

sable limoneux.

Figure 3.11 – Photo d’une rase sur le versant de Saint-Joseph

b) Instrumentation du site

L’instrumentationdu site a été gérée par l’équipe pollutions di�uses d’Irstea Lyon et se concentre

principalement sur la bande enherbée. Une grande partie de la base de données utilisée pour cette

étude a été construite dans le cadre de la thèse de Lacas (2005). Il s’est intéressé aux processus de

dissipation des pesticides dans les bandes enherbées en surface et en subsurface, en s’appuyant

sur des expérimentations menées sur une placette de 4 m de large et 6 m de long située sur la

bande enherbée (Lacas et al., 2012). Le ruissellement recueilli dans la demi-buse bétonnée via

les rases a été redirigé vers cette placette instrumentée par un système de gouttière (voir �gures

3.12).

L’instrumentation du site a permis de suivre le comportement hydrologique du versant et de

monitorer de façon détaillée la réponse hydrodynamique d’évènements naturels ou arti�ciels :

— Les évolutions du niveau de la nappe sous la bande enherbée ont été suivies sur deux

transects de quatre piézomètres chacun. Certaines périodes ont été monitorées de façon

automatique et continue.

— Le long de la placette instrumentée, 4 paires de lysimètres ont été mises en place à 50 cm

de profondeur à 0.5 m, 2 m, 4 m et 6 m en aval de la gouttière amont.
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Figure 3.12 – Représentation schématique du versant de Saint-Joseph et de la redirection du ruissellement
de la vigne sur la placette instrumentée par le système des rases et de la demi-buse.

— Pour les événements monitorés, des humidimètres et tensiomètres ont été utilisés pour

suivre la progression du ruissellement de surface, et les �ux d’eau dans les gouttières

amont et aval étaient monitorés.

On s’interessera à l’évènement naturel du 4 août 2004, il s’agit d’un évènement de type ora-

geux pendant lequel la pluie a généré du ruissellement par défaut d’in�ltration sur la vigne.

Celui-ci a été redirigé par les rases et acheminé jusqu’à la placette instrumentée. Les �ux d’eau

ont été mesurés dans les gouttières amont et aval, et le niveau de nappe a pu être estimé à partir

de données mesurées sur l’année 2012 pour laquelle on dispose des données de pluie et de va-

riation de la hauteur d’eau dans les piezomètres de façon quasi continue (voir �gure 3.13). Les

conditions initiales de hauteur de nappe pour simuler l’évènement de 2004 ont été calquées sur

les données de 2012 en choisissant à la même saison un contexte hydrique semblable, c’est-à-dire

un temps sec durant deux semaines avant l’évènement. Les détails de l’évènement du 4 août 2004

sont explicités dans le chapitre 5.

Sur la �gure 3.13 on observe que le niveau de base de la nappe dans la bande enherbée (pié-

zomètres à 125 m, 137 m et 143 m) varie peu avec les saisons. Des évènements pluvieux en série

mi-avril (jours 100 à 107) provoquent des montées de nappe de 60 cm à 1 m maximum selon les

piezomètres et le niveau redescend à l’état de base en une vingtaine de jours. Pour les évène-

ments de moins grande ampleur, la nappe monte également assez rapidement et la redescente

dure environ une semaine en moyenne.
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Figure 3.13 – Données de pluie et de hauteur de nappe dans les piézomètres en 2012 (jour 1 : 1er janvier
2012). En haut : chroniques de pluie (cumul par jour en mm) et en bas : variation de la hauteur d’eau dans
les piezomètres par rapport la surface du sol, les piézomètres sont classés par groupe en fonction de leur
distance par rapport à l’amont du versant.

3.3.2.2 Les propriétés de la bande enherbée

a) Les propriétés hydrodynamiques

Les paramètres hydrodynamiques ont été mesurés à des profondeurs variables. La porosité a

été déterminée à cinq profondeurs di�érentes en deux lots de mesures prélevés à un an d’inter-

valle et analysés par deux laboratoires di�érents. Les mesures ont été répetées trois fois pour le

premier lot (0-10 cm, 10-20 cm et 20-30 cm) et deux fois pour le second (30-40 cm, 50-60 cm, 70-80

cm). La conductivité hydraulique à saturation a été mesurée via le dispositif de double anneau

de Müntz à trois profondeurs distinctes (0, -15 cm, -25 cm et -40 cm) et sur 8 points de la placette

instrumentalisée pour un total de 29 mesures. La courbe de conductivité en milieu insaturé a été

déterminée par la méthode de Wind (Wind, 1966) sur une gamme de potentiel de pression de

-50 cm à -10 m et aux profondeurs 30-40 cm, 50-60 cm, 70-80 cm. Les paramètres de la courbe de

rétention ont été calés sur le modèle de van Genuchten (1980) et ajustés selon les équations de
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Vogel and Cislerova (1988).

Tableau 3.3 – Propriétés hydrodynamiques du sol de la bande enherbée de laMorcille (Lacas et al., 2005). n,
θr et α sont les paramètres de van Genuchten (van Genuchten, 1980) dé�nissant les courbes de rétention
(voir équations 2.7, chapitre 2). ET : écart-type.

Horizon 1 Horizon 2 Horizon 3
(0-10 cm) (10-90 cm) (90-200 cm)

Porosité φ (-) 0.55 (ET : 9 %) 0.42 (ET : 12 %) 0.39
Conductivité à saturation Ks (m.s−1) 1.88x10−4 (ET : 8 %) 4.0x10−5 (ET : 42 %) 1.76x10−5 (ET : 88 %)

n (-) 1.46 1.52 1.57
Θr (-) 0.15
α (m−1) 0.0313 0.100 0.143

L’analyse de cesmesures par Lacas (2005), ainsi que l’observation visuelle des pro�ls a conduit

à la distinction de trois horizons : 0-10 cm, 10-90 cm et 90-200 cm. Il est cependant nécessaire de

noter qu’il n’y a pas de discontinuité marquée dans le pro�l du sol, y compris pour la limite

du mat racinaire, et que le choix de ces limites d’horizons est nécessaire à la modélisation, mais

que les propriétés semblent évoluer au moins en parti progressivement avec la profondeur. Le

choix de la profondeur de l’horizon 1 a été motivé par les mesures de conductivité à saturation

et de porosité. Le choix de la profondeur du deuxième horizon a été déterminé par la texture

granulométrique et les observation de pro�l. Comme la conductivité à saturation n’a pas été

mesurée à la profondeur de l’horizon 3, la valeur de la conductivité à saturation cette horizon a

été �xé avec les mesures les plus profondes à disposition : celles de -40 cm. Le tableau 3.3 résume

les caractéristiques du sol sur les trois horizons. Des informations plus détaillées relatives aux

protocoles expérimentaux sont disponibles dans le rapport de thèse de Lacas (Lacas, 2005).

b) Les coe�cients d’adsorption

Les propriétés adsorbantes des sols du bassin versant de la Morcille ont été étudiées par Ran-

driambololohasinirina (2012). Les sols de la Morcille sont classés en trois unités cartographiques

de sol (Van den Bogaert, 2011). Sur le versant de Saint-Joseph, la vigne est cultivée sur un sol

sableux sur argile (UCS2) et la bande enherbée est plutôt composée d’un sol sableux sur alté-

rite (UCS1). Sur les 20 prélèvements pour les mesures du coe�cient d’adsorption, 9 concernent

l’UCS1 (5 dans l’horizon 1 et 4 plus en profondeur) et 7 concernent l’UCS2 (1 dans l’horizon 1

et 6 plus en profondeur). Tous types et horizons de sol confondus, le coe�cient d’adsorption du

Diuron et du Tebuconazole sont de 31.2 L.kg−1 (écart-type 31.0 L.kg−1) et 3.0 L.kg−1 (écart-type

2.7 L.kg−1) respectivement. Les résultats par type de sol et par profondeur sont montrés dans le

tableau 3.4.
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Tableau 3.4 – Résumé des coe�cients d’adsorption déterminés dans le bassin versant de la Morcille par
l’étude de Randriambololohasinirina (2012) pour le Diuron et le Tebuconazole.

L.kg−1 Diuron Tebuconazole

UCS1 (BE) Horizon 1 5.1 (ET : 2.8) 45.1 (ET : 22.9)
Horizons profonds 0.63 (ET : 0.67) 10.1 (ET : 11.3)

UCS2 (Vigne) Horizon 1 8.6 109.8
Horizons profonds 1.98 (ET : 1.77) 27.5 (ET : 38.3)



Chapitre 4

Construction du modèle de transport

réactif couplé surface-subsurface

Ce chapitre a pour objectif de décrire les approches et méthodes de développement du mo-

dèle CATHY-Pesticide, une version de CATHY qui simule les écoulements de l’eau et des solutés

réactifs de façon couplée entre la surface-subsurface et qui intègre un module de mélange entre

la lame ruisselante et la première couche de sol. Plusieurs versions ont été successivement déve-

loppées et testées et chaque étape a permis d’avancer dans la ré�exion et la construction.

4.1 Les étapes de la construction du modèle de transport réactif

CATHY étant avant tout unmodèle de recherche, di�érentes versions ont été développées par

plusieurs équipes (INRS, Université de Padou, ...). Le tableau 4.1 présente les versions utilisées

au cours de la thèse : en haut les versions déjà existantes (détaillées dans la partie 3.1) et en

bas de tableau les versions construites et testées au cours de la thèse. Des informations sur leur

capacité à représenter les transferts de solutés sont indiquées, ainsi que la méthode avec laquelle

les équations sont résolues.

La première méthode pour construire un modèle de transport réactif sur la base de CATHY a

consisté à coupler deuxmodules déjà existants : le modèle CATHY eau (Camporese et al., 2010) et

un module de transport réactif TRAN3D (Gambolati et al., 1994) implémenté indépendamment

mais sous la même forme, c’est-à-dire avec la même logique d’appellation des variables et de

construction des subroutines. Sans couplage, TRAN3D est capable de gérer des simulations de

transport non permanent en régime d’écoulement permanent. Il est possible de simuler du trans-

port en régime d’écoulements non permanent si les champs de vitesse sont renseignés commepa-

ramètre d’entrée. Le codeCATHY+TRAN3D s’est révélé capable de simuler des exemples simples

de transport mais il manque de stabilité, et selon les paramètres di�usifs appliqués, les résultats

65
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Tableau 4.1 – Résumé des di�érentes versions de Cathy avec quelques unes de leurs caractéristiques princi-
pales. En haut du tableau : les versions pré-existantes et en bas de tableau : les principales versions testées
durant la thèse. Les acronymes des versions de CATHY correspondent aux processus pris en compte : FT
Flow-Transport, VR Velocity reconstruction, FTR Flow-Transport-Reaction. A : transport Advectif de so-
luté, D : transport Dispersif de solutés, R : Réactions, VF : volumes �nis, EF : éléments �nis, DF : di�érences
�nies, VR : reconstruction des champs de vitesse.

Nom Transport Couplage surf/subsurf LimitesA D R eau solutés
CATHY - - - oui non -Camporese et al. (2010)
TRAN3D EF EF EF - non -Gambolati et al. (1994)
CATHY-FT VF EF - oui oui Di�usion

Weill et al. (2011) numérique
CATHY-VR VF - - oui oui -Scudeler et al. (2016b) (pas validé)

CATHY + TRAN3D EF EF EF oui non Manque de stabilité en
régime transitoire

CATHY-FTR VF - VF oui non(Gatel et al., 2017) Néglige les processus
CATHY-Pesticide VF - VF oui oui dispersifs et di�usifs

(Chapitre 6)

peuvent être inexacts (voir section 4.2.1). La deuxième approche consiste à prendre pour base

le code CATHY-FT (Weill et al., 2011) (voir section 4.2.2) qui permet de simuler les écoulements

et le transport non réactif de solutés en régime transitoire de façon couplée entre la surface et

la subsurface et d’y implémenter des réactions. Il a été observé durant les premiers tests de ces

travaux que CATHY-FT génère de façon signi�cative de la di�usion numérique et pour l’éviter,

les processus de di�usion et de dispersion seront négligés dans les versions avec réaction (nom-

mées CATHY-FTR et CATHY-Pesticide, voir sections 4.2.3 et 4.2.4) développées au cours de la

thèse. La partie subsurface de cette version a été validée sur des données de laboratoire issues

de la maquette MASHYNS et par une analyse de sensibilité (voir chapitre 5). La dernière version

(CATHY-Pesticide, voir section 4.3), la plus complète, a pour base CATHY-FTR. Elle intègre en

plus un module de reconstruction des champs de vitesse (Scudeler et al., 2016b) ainsi qu’un mo-

dule demélange entre la lame ruisselante et la première couche de sol. Le développement de cette

version a été l’occasion d’adapter le couplage surface-subsurface à l’absence de phénomènes dis-

persifs et di�usifs. En e�et, commemontré dans le chapitre 3, le couplage de CATHY-FT est basé

sur les conditions de Cauchy, qui intègrent une part di�usive en plus de la part advective. Les

tests sur cette version sont basés sur les données terrain du versant de la Morcille (voir chapitre

6).
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4.2 Transport de solutés en subsurface

4.2.1 Couplage de CATHY eau et du module TRAN3D

TRAN3D (Gambolati et al., 1994) est unmodèle de transport réactif qui ne simule pas les écou-

lements. Il admet en entrée un champs de vitesse correspondant aux �ux d’eau dans un domaine

3D et résout le transport advectif, di�usif et réactif des solutés. TRAN3D gère des simulations

en situation de saturation variable et les réactions prises en compte sont simples : adsorption

et dégradation linéaire. L’équation d’advection-dispersion est résolue sur les nœuds avec la mé-

thode des éléments �nis. Le couplage des modèles CATHY et TRAN3D autorise plus facilement

la simulation d’événements en régime hydraulique transitoire. A chaque pas de temps, CATHY

produit en sortie un champs de vitesse qui est transféré à TRAN3D. Ce couplage a été réalisé à

partir de la version de CATHY sans transport détaillée par Camporese et al. (2010). Il garde les

spéci�cités partagées par les deux modèles : simulations 3D dans des conditions de saturation

variées. Le modèle CATHY+TRAN3D a été testé sur un cas test utilisé pour valider TRAN3D

(Gambolati et al., 1994), le test classique de Huyakorn et al. (1985).

Figure 4.1 – À gauche : les conditions aux limites du cas test de Huyakorn. À droite : répartition de la
pression (m) dans le domaine 3D (régime permanent).

Il s’agit d’un test virtuel en régime permanent sur un domaine relativement petit : 10 cm de

haut, 15 cm de long et 10 cm de large. La �gure 4.1 présente les conditions aux limites du cas

test Huyakorn et la pression dans le domaine en régime permanent. La répartition des pressions

en régime permanent a été déterminée par une simulation préalable dans les mêmes conditions,

mais avec un départ initial du domaine complètement saturé. La conductivité à saturation est de

1.15x10−7 m.s−1, et les paramètres de van Genuchten θs , θr , n et α sont respectivement 0.45, 0,

1.46 et 0.32. Les variables liées au transport réactif sont présentées dans le tableau 4.2.

La �gure 4.2 illustre les résultats du cas test simulé à partir du modèle initial TRAN3D et
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Tableau 4.2 – Paramètres liés au transport dans le test de Huyakorn.

Paramètre Valeur
Di�usion moléculaire (m2.s−1) D 1.15x10−11
Dispersion longitudinale (m) αl 0.01
Dispersion transversale (m) αt 0
Coe�cient d’adsorption (-) Kd 0

Coe�cient de dégradation ( j−1) λ 0.01
Taille d’une maille (m) ∆x 0.01

du modèle couplé CATHY+TRAN3D. Les champs de vitesse intégrés en conditions initiales au

modèle TRAN3D sont issus d’une simulation de CATHY. Dans ces conditions, les deux résul-

tats doivent être exactement égaux. La répartition des concentrations sur une coupe du domaine

est montrée à trois pas de temps di�érents : 1,25 h, 3 h et 12h. Le front de concentration est le

même dans les deux séries de résultats, validant le couplage dumodule TRAN3D avec le modèle

CATHY.

Figure 4.2 – Test Huyakorn : comparaison du front de concentration de TRAN3D seul et de CA-
THY+TRAN3D.

A partir de ce modèle couplé, la simulation du cas test de Gureghian (1983) en régime transi-

toire, a été réalisée avec de bons résultats en terme de bilans de masse. Par contre, d’autres essais

faisant varier le coe�cient de dispersion ont montré une instabilité du code dans les cas de faible

valeur. La �gure 4.3 illustre ces anomalies. Il s’agit aussi du test Huyakorn, mais dans lequel le

paramètre de dispersion longitudinale αl a été divisé par deux, passant de 0.01 m à 0.005 m.

Des concentrations supérieures à 1 g.m−3 apparaissent dans le domaine (zones délimitées par les

pointillés).

Le nombre de Peclet [−] est dé�ni de la manière suivante :
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Figure 4.3 – Cas test Huyakorn avec une dispersion latérale divisée par deux par rapport au cas test original
(αl � 0.005 m) : apparition de concentrations supérieures à 1 g.m−3 anormales (zones délimitées par les
pointillés).

Pe � ∆x
u

De
avec De � α ∗ u + D (4.1)

Avec ∆x la taille d’un maille [L], u la vitesse de l’eau [LT−1], De la di�usion e�ective [L2T−1],

D la di�usion moléculaire [L2T−1] et α de la dispersion [L]. Le nombre de Peclet peut être déter-

miné selon les axes x et y si la vitesse de l’eau et la dispersion ont des valeurs longitudinales et

transversales di�érentes.

Si le nombre de Péclet dépasse 2, la solution peut osciller et la résolution ne converge pas.

Dans cet exemple, si on calcule le nombre de Péclet dans la direction longitudinale (ul est de

l’ordre de 1x10−7 m.s−1), on obtient Pe = 1 si αl � 0.01 m et Pe = 2 si αl � 0.005 m : la solution

oscille et on obtient des concentrations supérieures à 1 g.m−3. Pour que la simulation soit correcte,

avec ces conditions de di�usion et dispersion, le maillage devrait être ra�né pour que le Péclet

baisse.

A ces situations d’oscillations s’ajoute lemanque d’e�cacité du code en termede temps de cal-

cul lorsque l’on travaille sur des domaines plus grands, quelques milliers de nœuds par exemple.

Pour ces raisons, le modèle CATHY+TRAN3D a été mis de côté et une autre voie de dévelop-

pement a été explorée, consistant à implémenter les processus de réaction dans une version de

CATHY incluant le transport non réactif : CATHY-FT (Weill et al., 2011).

4.2.2 CATHY-FT : CATHY avec transport non réactif

CATHY-FT (Weill et al., 2011) modélise de façon couplée surface-subsurface les écoulements

et le transport non réactif de soluté. L’équation d’advection-dispersion est résolue en deux temps :

l’advection est calculée à partir de laméthode des volumes �nis qui assure une conservation de la

masse et les processus dispersifs sont basés sur les éléments �nis. Une description plus détaillée

dumodèle est disponible dans le chapitre 3. Comme indiqué dans la section 3.1.5, ce modèle a été

testé sur un versant virtuel très simpli�é, ainsi que sur une simulation de versant expérimental
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plus complexe. Dans le second cas, les résultats ont été confrontés à des données terrain (Scudeler

et al., 2016a) et une des conclusions tirée est la suivante : les résultats des simulations sont plus

proches des données observées pour des coe�cients de di�usion et dispersion très faibles.

Lors des essais préliminaires de cette version sur le test deHuyakorn, un phénomène de di�u-

sion numérique non négligeable a été mis en avant. Dans le code, la séparation des opérateurs de

calcul (advection en volumes �nis et dispersion en éléments �nis) induit un passage à chaque pas

de temps des concentrations de solutés aux nœuds à celles aux volumes et inversement. Ces pas-

sages sont e�ectués en partageant lamasse de soluté d’un volume/nœud sur les volumes/nœuds

adjacents et, bien que la masse soit conservée, ils induisent une di�usion numérique. Sur la �-

gure 4.4, une situation simpli�ée est schématisée : sans advection ni di�usion ou dispersion, le

passage seul des concentrations des volumes aux nœuds puis des nœuds aux volumes crée de la

di�usion arti�cielle.

Figure 4.4 – Exemple 2D du phénomène de di�usion numérique dans une situation sans advection ni
di�usion ou dispersion. La couleur bleue représente la présence de soluté.

En pratique, les e�ets de la di�usion numérique sont conséquents. Ils n’ont pas été repérés

dans les tests virtuels e�ectués par Weill et al. (2011) car il utilisait un maillage très �n, et les

conclusions de l’étude de Scudeler et al. (2016a) ont mis en avant ce phénomène sans le repérer et

l’expliquer jusqu’au bout. La �gure 4.5 illustre la situation sur le cas test Huyakorn. A gauche, le

transport est simulé en advection pure. Ce processus étant résolu avec la méthode des volumes

�nis, l’information de concentration est portée sur les volumes des tétraèdres. À noter, tous les

tétraèdres en bordure ne sont pas exactement à la concentration limite puisque cette image est

sortie à la �n d’un pas de temps, donc après le calcul du transport. A droite de la �gure, il s’agit

de la même simulation, mais cette fois le coe�cient de di�usion a été �xé à 1x10−20 m2.s−1. Physi-

quement, un tel coe�cient ne devrait pas in�uencer le transport de manière visible. En pratique,

un coe�cient de di�usion non nul signi�e que les calculs des processus di�usifs sont déclenchés

dans le code, et donc que les concentrations passent par les procédures volumes ←→ nœuds.
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On constate que le passage volumes←→ nœuds engendre e�ectivement une di�usion arti�cielle

importante.

Figure 4.5 – In�uence de la di�usion numérique sur le transport de soluté illustré sur le cas test Huyakorn
(t=1,25 h). A gauche de l’advection pure et à droite de l’advection et de la di�usion numérique (le coe�cient
de di�usion est �xé à 1x10−20 m2.s−1).

La forme des équations de di�usion et de dispersion ne permet pas une implémentation aisée

en volumes �nis et surtout leur résolution avec cette méthode serait très coûteuse en temps de

calcul. Deux solutions ont été envisagées pour régler le problème de di�usion numérique. La

première consiste à améliorer les algorithmes de passage des concentrations volumes←→nœuds.

En fait, ceux-ci ont déjà été remis en question par certains utilisateurs de CATHY par le passé et

c’est également un problème classique dans la modélisation des processus de transport réactif,

mais aucune solution alternative satisfaisante n’a été trouvée. La deuxième solution est de coder

les processus advectifs et di�usifs avec un système implicite aux éléments �nis hybrides mixtes

(Bergamaschi and Putti, 1999) et donc de résoudre tous les processus de transport sur les noeuds.

Une version de CATHY dont le transport est implémenté avec ce système existe, mais n’est pas

exploitable en l’état et n’a pas été menée à son terme puisque cette méthode est particulièrement

coûteuse en temps de calcul.

Ainsi, aucune version de CATHY actuelle ne permet de simuler les processus dispersifs et

di�usifs sans générer une importante di�usion arti�cielle. L’erreur engendrée par la di�usion

numérique est di�cilement quanti�able, elle dépend à la fois du pas de temps utilisé dans la

simulation, du maillage et des conditions initiales. Compte tenu de ces informations, la décision

a été prise de continuer à explorer le modèle CATHY-FT, mais en négligeant tous les phénomènes

dispersifs et di�usifs. Il s’agit d’un choix fort dont les implications seront discutées lors de la

confrontation des résultats avec des données. Sachant que la mise de côté de la dispersion et de

la di�usion n’est pas envisageable dans la version �nale d’un modèle de transfert de soluté, il

s’agira à moyen terme de solutionner le problème de la di�usion numérique, soit en changeant

la manière dont l’information passe des nœuds aux volumes et des volumes aux nœuds, soit en
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modi�ant la résolution de l’équation d’advection-dispersion.

4.2.3 CATHY-FTR : implémentation des équations de réactions

Les réactions d’adsorption linéaire à l’équilibre et de dégradation du premier ordre ont été

implémentées dans le modèle CATHY-FT pour former la version CATHY-FTR :

Kd �
CS

CW
avec Kd � KOC .FOC (4.2)

∂C
∂t

� −λC (4.3)

où Kd est la constante d’équilibre [L3M−1], CS et CW sont les concentrations en soluté, respec-

tivement dans le sol [MM−1] et dans l’eau [ML−3], KOC est le coe�cient d’adsorption [L3M−1],

FOC est la fraction massique de carbone organique dans le sol [MM−1], et λ est la constante de

dégradation (correspondant à l’inverse du temps de demi-vie) [T−1].

Ces équations représentent de façon simpli�ée les deux processus réactifs majeurs des solutés

dans le sol et présentent en outre l’avantage d’éviter la multiplication des nouveaux paramètres

à renseigner dans CATHY : ici seuls Kd et λ doivent être renseignés. Les équations (4.2 et 4.3)

sont implémentées sur les volumes et après l’advection. L’adsorption est implémentée en pre-

mier puisqu’on la considère comme instantanée et son calcul prend en compte les concentrations

générées par les pas advectifs et le paramètre constant Kd . La dégradation est calculée ensuite

comme terme source à partir de la concentration de soluté dans l’eau après adsorption et du

paramètre constant λ.

Les tests de validation de la subsurface de CATHY-FTR sont basés sur une maquette expéri-

mentale développée à Irstea Antony (MASHYNS) et seront décrits dans le chapitre 5.

4.2.4 Ajout du module de correction des champs de vitesse

En parallèle des travaux sur le transport réactif dans CATHY, les questions de résolution nu-

mérique ont été approfondies dans la thèse de Carlotta Scudeler (2016). Ses travaux ont notam-

ment porté sur un module de reconstruction des champs de vitesse visant à corriger des erreurs

de bilan de masse dans le transport. Dans CATHY, les équations de Richards pour l’écoulement

en subsurface sont résolues avec la méthode des éléments �nis de Galerkin. Cette méthode est

à l’origine d’erreurs sur les champs de vitesse qui peuvent poser problème lors de la résolution

du transport (Klausen and Russell, 2004; Dawson et al., 2004). Des explications supplémentaires

sont disponibles dans le chapitre 2, section 2.2.2.1. Les dérives sont particulièrement visibles dans

les milieux hétérogènes, présentant par exemple des zones de conductivité très faible, ou un gra-
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dient de vitesse élevé. Un module de post-traitement a donc été implémenté par Scudeler et al.

(2016b) pour corriger les champs de vitesse après la résolution des écoulements et avant celle du

transport. Il est basé sur la méthode développée par Larson and Niklasson (2004), qui consiste à

recalculer, à chaque pas de temps, avant la résolution du transport les �ux d’eau traversant les

faces des tétraèdres a�n de s’assurer de la conservation de la masse pour tous les processus cal-

culés à partir du champ de vitesses. Les performances sur la version subsurface de CATHY-FT

en terme de bilan de masse ont été améliorées de manière conséquente (Scudeler et al., 2016b).

Cette reconstruction des champs de vitesse a donc été intégrée dans CATHY-FTR dans le cadre

de la thèse. Elle induit une légère augmentation du coût de calcul, mais moins importante que si

tout le modèle était codé avec la méthode des éléments �nis mixtes .

  

Calcul des écoulements 
en subsurface

→ Vitesses sur les FACES
→ Saturation sur les VOLUMES

→ Vitesses aux NOEUDS
→ Saturation aux NOEUDS
→ Pression aux NOEUDS

t-1

→ Vitesses aux NOEUDS
→ Saturation aux NOEUDS

→ Pression aux NOEUDS

t t

Calcul du transport des 
solutés en subsurface

Flux d'eau Flux des solutés

in
pu

t
ou

tp
ut

in
pu

t

Figure 4.6 – Schéma simpli�é mettant en valeur la localisation de l’information des vitesses et de la sa-
turation dans le calcul des �ux d’eau et du transport de soluté dans CATHY-Pesticides lors du pas de
temps t.

La �gure 4.6 résume sur quelles entités en subsurface sont calculées la pression, la vitesse de

l’eau et la saturation utiles à la simulation des écoulements de l’eau et des solutés dans CATHY-

Pesticide. Les pressions sont toujours calculées sur les nœuds et les concentrations sont toujours

considérées sur les tétraèdres, c’est-à-dire les volumes. La saturation et les vitesses, elles, sont

transférées des nœuds aux tétraèdres dans un pas de temps, entre le calcul des écoulements et de

l’advection des solutés. Un passage correct des vitesses sur les noeuds aux vitesses sur les faces

est assuré par la reconstruction des champs de vitesses. Le passage de l’information de saturation
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des nœuds aux tétraèdres, induit de la di�usion numérique. A chaque pas de temps la saturation

sur les volumes est utilisée pour calculer l’advection des solutés mais n’est pas utilisée au pas de

temps suivant pour le calcul des écoulements d’eau, donc la di�usion induite est très faible et ne

se cumule pas dans le temps.

4.3 Vers un modèle de transport réactif couplé surface-subsurface :

CATHY-Pesticide

La procédure de couplage de CATHY-Pesticide est fondée sur celle de CATHY-FT mais a dû

être adaptée à l’absence de di�usion. En e�et, dans CATHY-FT les conditions à l’interface de

transport sont appliquées sous la forme de conditions de Cauchy (c’est-à-dire comme une com-

binaison des conditions de Dirichlet et Neuman) et prises en compte dans l’étape de calcul du

transport di�usif. Dans la nouvelle version du couplage, les conditions à l’interface sont appli-

quées en terme de concentration et intégrées au calcul de transport advectif. La possibilité déjà

présente dans la version CATHY-FT d’appliquer des conditions aux limites de type Dirichlet sur

toutes les faces du domaine a été conservée. De plus, un module de mélange entre la lame ruis-

selante et la première couche de subsurface a été implémenté pour assurer la représentation de

phénomènes comme la remobilisation des solutés par le ruissellement (voir section 4.3.4).

4.3.1 Algorithme de couplage surface-subsurface pour l’eau et les solutés réactifs

La �gure 4.7 décrit les principales subroutines impliquées dans le transport des solutés ré-

actifs. Les blocs colorés, variables comme subroutines, concernent les solutés et les blocs gris

concernent l’eau : pendant un pas de temps, c’est d’abord la surface qui est gérée par CATHY

avec la résolution des écoulements et du transport, puis sont résolus les écoulements de subsur-

face (avec l’algorithme de switch des conditions à l’interface), le transport en subsurface, et en�n

les réactions et le cas échéant, le mélange de la lame ruisselante avec la première couche de sol

(encadré violet à gauche).

• En surface (encadrés gris et vert en haut), les écoulements comme le transport sont fondés

sur l’équation de l’onde di�usive. Les deux processus sont gérés sur les cellules, c’est-à-

dire sur les entités rectangulaires planes dé�nies sur la surface. Dans le reste de la procé-

dure, l’information des pressions et des concentrations en surface est portée par les nœuds

(Psurfnode et Csolnode), le passage des nœuds aux cellules et vice-versa est traité en interne

de cette subroutine (encadré vert, résolution du transport en surface).

• En subsurface, l’équation de Richards est résolue avec la méthode des éléments �nis et

fournit notamment les pressions sur les nœuds Psolnode et un �ux d’échange entre la sur-

face et la subsurface Fechnode (en m3/s) (encadré gris en haut à droite). La combinaison
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Figure 4.7 – Schéma général de la gestion du transport et du couplage dans CATHY-Pesticide.

de ce �ux et des informations de pression et de concentration en surface obtenues précé-

demment permet de déterminer les conditions à l’interface de concentration Cechnode du

transport en subsurface, ainsi que la nouvelle concentration en surface (encadré jaune à

droite). La dé�nition de ces conditions à l’interface est détaillée dans la section 4.3.2. Le

transport advectif est résolu avec la méthode des volumes �nis, assurant ainsi la conserva-

tion de lamasse. L’information de concentration en subsurface est portée par les tétraèdres

dé�nis par le maillage (encadré rouge en bas à droite). La procédure aboutit à la mise à

jour des concentrations en subsurface sur les tétraèdres Csoltetra. Les réactions sont implé-

mentées juste après le transport (voir détails section 4.2.3) (encadré marron en bas).

• A ce stade, les subroutines majeures de calcul en surface et en subsurface des écoulements

et du transport ont été parcourues. À partir des concentrations en surface et en subsurface

ainsi que du �ux d’eau échangé, le terme source pour le calcul du transport en surface du

pas de temps suivant (FMechnode) est calculé (voir détail section 4.3.3). Celui-ci est fondé

sur des �ux advectifs (encadré bleu ciel en bas à gauche).

• Si aumoins un nœudde surface est en situation de ponding et que l’option a été activée par
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l’utilisateur, le mélange de la lame ruisselante et de la première couche de sol a lieu (enca-

dré violet à gauche). Il s’agit d’égaliser les concentrations dans les deux compartiments en

fournissant un terme source supplémentaire pour le transport en surface (FMmixnode) et

en modi�ant les concentrations dans la première couche de sol. Cette fois ce terme source

n’est pas fondé sur des �ux d’eau advectifs. Les détails de cette procédure se trouvent dans

la section 4.3.4.

4.3.2 Mise à jour des conditions à l’interface du transport en subsurface et des concen-

trations
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Psurf < 0
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Figure 4.8 – Mise à jour des concentrations de surface et calcul des conditions à l’interface entre la surface
et la subsurface du transport en subsurface en fonction des variables de pression en surface Psurf, de �ux
d’échange Fech et de �ux atmosphérique Fatm.

Cette subroutine intègre en variables d’entrée la concentrationde surface, les �uxd’eau échan-

gés entre la surface et la subsurface Fechnode, la pression en surface Psurfnode et les conditions

atmosphériques Fatm. Elle génère deux variables de sortie distinctes : la concentration de sur-

face mise à jour Csurfnode et la concentration de soluté dans l’eau échangée entre la surface et

la subsurface Cechnode. Dans ces calculs, les phénomènes de surface sont priorisés par rapport
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aux phénomènes d’échange. La �gure 4.8 présente le calcul des variables Csurfnode et Cechnode

en fonction des variables d’entrée Psurfnode, Fechnode et Fatmnode. Pour plus de visibilité, l’in-

formation “node” a été enlevée des noms de variables dans cette �gure, ainsi Cech réfère bien à

Cechnode, etc. Dans tous les cas pour lesquels Fechnode < 0, c’est-à-dire dans les cas d’ex�ltration,

la condition à l’interface du calcul du transport en subsurface correspond à la concentration des

nœuds de la première couche de subsurface. Dans le cas opposé où Fechnode > 0, la concentration

d’échange est déduite d’un bilan dépendant de la pression en surface et des �ux atmosphériques.

Le cas où il n’y a pas d’eau en surface et où des conditions d’ex�ltration et de l’évaporation sont

imposées (Psurfnode < 0, Fechnode < 0, Fatmnode < 0) est physiquement envisageable dans une

situation d’évaporation extrême mais peu probable. Le �ux d’eau ex�ltré peut transporter une

concentration non nulle, ce qui n’est pas le cas du �ux d’eau qui s’évapore. Tel que le couplage

est envisagé dans CATHY, on obtient une impossibilité : la masse ex�ltrée disparaîtrait. En e�et

dans le modèle il ne peut pas y avoir de soluté en surface s’il n’y a pas d’eau. C’est pourquoi ce

cas en théorie possible pour l’eau n’est pas implémenté et si de telles conditions arrivent, le code

renvoie un message d’erreur.

4.3.3 Calcul du terme source pour la surface

Cette subroutine intègre en variable d’entrée les concentrations de surface mises à jour, les

concentrations en subsurface et les �ux d’échange en eau et renvoie un �ux massique d’échange

qui servira de terme source au calcul du transport en surface au pas de temps suivant. La �gure

4.9 présente les calculs du �ux massique en fonction des variables d’entrée. Dans les cas d’in�l-

tration et de pluie (Fechnode > 0 et Fatmnode > 0), une distinction doit être faite en fonction de

la pression en surface au pas de temps précédent. On retrouve comme dans le calcul des condi-

tions à l’interface de concentration Cechnode le cas peu probable et non considéré d’évaporation

et d’ex�ltration sans eau sur la surface (Psurfnode < 0, Fechnode < 0 et Fatmnode < 0).

4.3.4 Mélange de la lame ruisselante et de la première couche de sol

Supprimer la prise en compte de toute di�usion ou dispersion dans la résolution du trans-

port en subsurface est un choix fort mais justi�é par des raisons numériques autant qu’expéri-

mentales (voir section 2.2.1.4). En ce qui concerne le couplage entre la surface et la subsurface,

l’absence de toute di�usion n’est pas réaliste puisque cela reviendrait à négliger un processus dé-

terminant dans le transfert de solutés : la remobilisation des solutés par le ruissellement. Dans la

section 2.2.2.2, trois stratégies de couplages ont été présentées : utilisation d’une couche concep-

tuelle d’échange, de la continuité des variables de surface et de subsurface, et système de switch

des conditions à l’interface selon les cas. Dans CATHY, le couplage principal est assuré par cette
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Figure 4.9 – Calcul du �ux massique, terme source pour le transport de surface au pas de temps suivant.

dernière technique. Le module de mélange intégré à CATHY que l’on présente ici a pour but

de représenter un processus physique précis : la remobilisation des solutés de subsurface, qui

peut être dû à du transport di�usif à l’interface, mais également à l’adsorption des solutés en

surface, phénomène que l’on ne peut pas représenter dans CATHY à l’heure actuelle. Ainsi, le

couplage par switch des conditions à l’interface est appliqué partout sans exception et dans un

second temps, le module de mélange est activé. Le couplage dans CATHY reste donc largement

physique, et intègre seulement une légère part de conceptuel.

Le module de mélange des solutés entre la lame ruisselante et la première couche de sol est

présenté sur la �gure 4.10. A la �n d’un pas de temps, pour chaque nœud en ponding, la concen-

tration de la subsurface et de la lame ruisselante est égalisée. La subroutine de mélange produit

un terme source pour le transport en surface en fonction de la masse échangée, et la concentra-

tion en subsurface est corrigée. L’égalisation instantanée des concentrations est une méthode de

mélange basique, ne prenant pas en compte des facteurs qui peuvent in�uencer la remobilisation

comme par exemple la vitesse de ruissellement. Cependant, avec l’implémentation de cemodule,

tous les éléments sont présents dans le code CATHY pour qu’un futur utilisateur soit facilement
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capable de complexi�er le mélange et puisse se rapprocher d’une représentation mécaniste des

processus physiques.

Figure 4.10 – Principe de mélange entre la lame ruisselante et la première couche de sol.

L’ajout des processus de mélange dans le code CATHY est complexe, particulièrement sur les

deux points suivants :

• Pour comparer et égaliser les concentrations de la lame ruisselante et de la première couche

de sol, les informations doivent être portées par la même entité. De même, pour que le

terme source calculé FMmixnode soit intégré facilement dans le transport de surface du pas

de temps suivant, il est logique qu’il prenne lamême forme que le terme source FMechnode

basé sur les �ux advectifs, soit un �ux massique sur les nœuds. Or on sait que le passage

des concentrations des tétraèdres aux nœuds et inversement en subsurface induit de la

dispersion numérique. La description de cette problématique et de la solution adoptée est

détaillée dans la section 4.3.4.1.

• Le �uxmassique de mélange est calculé au temps t sur tous les nœuds en ponding et il est

intégré au transport en surface au début du temps t+1. Le fait que la situation de ponding

/ no ponding des cellules puisse changer entre le temps t et t +1 entraîne des erreurs qu’il

faudra corriger (voir section 4.3.4.2).

4.3.4.1 Intégration des informations du mélange dans les tétraèdres de subsurface

La �gure 4.11 schématise sur quelles entités se trouve l’information de concentration en sur-

face et en subsurface autour de la subroutine demélange. Comme la variable que l’on veut obtenir

FMmixnode correspond à un �ux massique sur les nœuds, le mélange se fait sur les nœuds. Or
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Avant le mélange Après le mélange

Figure 4.11 – Position de l’information de concentration en marge de la subroutine de mélange sur une
coupe verticale d’un maillage simple (deux couches de sol).

la concentration en subsurface se trouve sur les tétraèdres (Csoltetra). L’enjeu est donc de réus-

sir à passer l’information de concentration des tétraèdres aux nœuds en subsurface, e�ectuer le

mélange, et transmettre les nouvelles concentrations de la première couche de subsurface aux

tétraèdres. Et cela en respectant deux impératifs : conservation de la masse et minimisation de la

di�usion numérique.

Le passage des tétraèdres aux nœuds avant le mélange est simple : la masse présente dans

chaque tétraèdre est divisée en quatre et partagée entre les quatre nœuds qui le composent. Ainsi,

la masse de soluté présente sur un nœud correspond à la somme de la contribution de chacun de

ses tétraèdres voisins. Le passage des nœuds aux tétraèdres lui, est plus complexe. La �gure 4.12

présente la méthode générale de passage des nœuds aux tétraèdres. La masse présente dans un

tétraèdre correspond à la somme des contributions massiques de chaque nœud qui le composent

(CMt j
ni). La contribution massique d’un nœud n1 à un tétraèdre t3 dépend du rapport entre le

volume d’eau présent dans le tétraèdre t3 et le volume d’eau présent dans tous les tétraèdres liés

au nœud n1. Il est utile de calculer ce rapport et non de diviser directement la masse au nœud n1

par le nombre de tétraèdres voisins dans le cas où la diversité des volumes des tétraèdres est forte
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Mt3 � CMt3
n1 + CMt3

n2 + CMt3
n3 (4.4)

CMt3
n1 � Mn1 ∗

Vt3
Vt1 + Vt2 + Vt3 + Vt4 + Vt5 + Vt6

(4.5)

Figure 4.12 – Méthode générale suivie par l’algorithme de passage des nœuds aux tétraèdres (coupe verti-
cale d’un maillage simple de deux couches de sol). M est la masse [M], CM est la contribution massique
des nœuds aux tétraèdres [M] et V est un volume d’eau [L3].

Mt3(k+1) � Mt3(k)+ Vt1
Vt1 + Vt2 + Vt3

∗(Mn1(k+1)−Mn1(k))+ Vt2
Vt3 + Vt4 + Vt5

∗(Mn2(k+1)−Mn2(k))

(4.6)
Mt7(k + 1) � Mt7(k) (4.7)

Figure 4.13 – Méthode spéci�que suivie par l’algorithme de passage des nœuds aux tétraèdres lors du
mélange (coupe verticale d’un maillage simple de deux couches de sol). M est la masse [M], V est un
volume d’eau [L3], k correspond à la situation avant le mélange et k + 1 à celle d’après.

autour d’un nœud. Ainsi, la masse présente au nœud n1 sera répartie dans les tétraèdres t1, t2,

t3, t4, t5 et t6 en fonction de leurs volumes respectifs, et non de façon égalitaire. Cette méthode

conserve la masse mais induit une di�usion numérique.

Dans le cas spéci�que dumélange (�gure 4.13), seules les concentrations des nœuds de la pre-

mière couche de sol sont modi�ées. Pour éviter la di�usion numérique, toutes les concentrations

dans les tétraèdres dont les nœuds le composant ne sont pas en surface sont conservées. Pour le

reste des tétraèdres, leur concentration sera modi�ée en suivant le changement de contribution
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des nœuds de surface. Ainsi dans l’exemple de la �gure 4.13, la masse au tétraèdre t3 est corrigée

en fonction de la di�érence avant mélange / après mélange des nœuds n1 et n2.

4.3.4.2 Correction du mélange après le transport en surface

Le terme source de solutés intégré au début d’un pas de temps dans la subroutine de transport

en surface est la sommedes �uxmassiques liés au �ux d’eau “réels” FMechnode et le �uxmassique

lié au mélange FMmixnode. Ceux-ci sont calculés à la �n du pas de temps précédant. Comme

FMmixnode ne repose pas sur des �ux d’eau et que la situation de ponding d’une cellule peut

évoluer d’un pas de temps à l’autre, des erreurs de bilans de masse peuvent être induites. Par

exemple sur la �gure 4.14, le transport en surface aboutit à deux situations di�érentesmais toutes

deux sources d’erreurs. Dans la situation 1, le calcul des écoulements en surface aboutit à un

volume d’eau nul à la surface de la cellule 1. Par contre, après le calcul du transport de solutés

en surface, la masse en surface de la cellule 1 est supérieure à 0. Par défaut, la concentration est

remise à 0 sur cette cellule et de la masse de soluté disparaît. Dans la situation 2, la cellule est

toujours en ponding, mais les �ux de solutés sortant de la cellule 2 étaient plus grands que les

�ux entrant et la masse déjà présente sur la cellule réunis. Dans ce cas, la cellule est en “dette“

et si la concentration est amenée par défaut à 0, on augmente arti�ciellement la masse totale du

système.

Pour corriger ces erreurs, un vecteur a été créé, dans lequel sont stockés si besoin sur chaque

cellule les surplus ou dettes pendant le transport en surface. Ce vecteur de correction sur les cel-

lules est passé sur les nœuds, puis est appliqué sur la première couche des nœuds de subsurface.

L’information est alors passée des nœuds aux tétraèdres en suivant la procédure expliquée dans

la section 4.3.4.1. Cette correction permet de garder un bilan de masse cohérent dans tout le sys-

tème, mais modi�e localement les dynamiques de couplage en faisant transiter ponctuellement

de la masse de la surface à la subsurface sans processus concret lié.

4.3.5 Amélioration du bilan de masse du couplage

Tout au long de cette thèse et en particulier lors des travaux sur la mise en place du module

de mélange, quelques modi�cations supplémentaires du code ont été e�ectuées, chacune contri-

buant à l’amélioration du bilan de masse.

• L’information des termes sources pour le calcul du transport en surface FMechnode et

FMmixnode passe maintenant d’un pas de temps à l’autre sous forme de masse et non

de �ux. Elle est convertie au début du pas de temps suivant en �ux avec le ∆t. C’est une

façon de s’assurer que la masse échangée entre la surface et la subsurface sera correcte,

même si le ∆t change entre deux pas de temps.
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Cellule 1 Cellule 2 Cellule 3

Temps T Temps T + 1

Pendant le transport en surface Après le transport en surface

Volume

Masse

Termes sources du transport en surface 

Fech

FMech + FMmix
Volume = 0
Masse > 0

Par défaut C=0

→ Erreurs de conservation de la masse à la surface

Volume > 0
Masse < 0

Situation 1 : Situation2 : 

Figure 4.14 – Illustration de deux cas problématiques posés par la mise en place du mélange entre la lame
ruisselante et la première couche de subsurface.

• Une autre modi�cation concerne le calcul des écoulements et du transport en surface et le

passage de l’information des nœuds aux cellules. Auparavant, la méthode ne distinguait

pas les nœuds sur les côtés dudomaine possédant une oudeux cellules voisines des nœuds

”internes“ possédant 4 cellules voisines, induisant une erreur de bilan de masse à chaque

pas de temps. Dans la version actuelle, le nombre de cellules voisines d’un nœud est pris

en compte et le passage des nœuds aux cellules est conservatif. La même stratégie a été

appliquée en subsurface au passage de nœuds aux tétraèdres de la saturation.

• Une troisième correction concerne l’application des conditions à l’interface pour le trans-

port des solutés en subsurface. Dans la version précédente du code, les conditions à l’in-

terface calculées dans la subroutine concernée (�gure 4.7, encadré jaune) étaient appli-

quées progressivement pendant les pas de temps advectifs consécutifs pour aboutir au

dernier pas de temps advectif à la condition à l’interface correcte. Ce choix avait été fait

vraisemblablement pour adoucir les changements de conditions à l’interface mais n’était

pas conservatif. La suppression de cette option par évolution progressive n’a pas impliqué

d’instabilité, par contre le bilan de masse a là aussi été amélioré.
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4.4 Conclusion sur l’implémentation de CATHY-Pesticide et sur les

hypothèses liées

Ce chapitre a présenté toutes les versions de CATHY développées dans cette thèse et qui ont

permis d’aboutir à une version surface-subsurface couplée du modèle. Les étapes de révision du

couplage et de la mise en place du module de mélange ont constitué un challenge particulier

puisqu’il a fallu s’adapter à la structure du code, respecter la physique des processus, garantir la

stabilité numérique et assurer la conservation de lamasse. Plusieurs hypothèses de simpli�cation

ont été posées :

• Le transport est purement advectif en subsurface et tous les processus de transport disper-

sifs ou di�usifs sont négligés. Cette hypothèse est surtout motivée par l’absence d’autre

solution satisfaisante pour supprimer ou limiter fortement la di�usion numérique. Elle se

justi�e également par les di�cultés de caractérisation des paramètres di�usifs (voir sec-

tion 2.2.1.4).

• Aucune réaction n’est considérée en surface (photolyse, hydrolyse, volatilisation). C’est

une hypothèse forte concernant la modélisation du devenir des solutés. Toutefois comme

dans cette thèse le but est de valider le transport couplé et les interactions surface-subsurface

dans des contextes agro-pédologiques et climatiques contrastés, il paraît prématuré de

complexi�er la représentation des processus de surface.

• Lemodule demélange de la lame ruisselante et de la première couche de sol mène à l’éga-

lisation des concentrations dans les deux compartiments à chaque pas de temps. Dans les

faits, cemélange dépend de plusieurs paramètres (vitesse de l’écoulement, nature et struc-

ture du sol , ...). Cette hypothèse a été choisie par défaut d’information supplémentaire

précise quant à la valeur du rapport moyen entre les concentrations de surface et du sol

lors de la remobilisation des solutés, mais on gardera en mémoire que le mélange n’est en

réalité souvent pas total. L’ajout d’un coe�cient de mélange paramétrable est tout à fait

envisageable dans le futur. De plus, le mélange dépend ici de la hauteur de la première

couche numérique. L’in�uence de ce paramètre sur la variation de variables de sorties sera

étudiée dans le chapitre 6.

Ces hypothèses seront discutées lors des validations successives du code dans deux contextes

très di�érents : une application avec des transferts seulement en subsurface sur des données de

laboratoire à l’échelle de la maquette dans le chapitre 5 et simulation d’un versant réel avec le

modèle couplé surface-subsurface dans le chapitre 6.



Chapitre 5

Evaluation du modèle réactif de

subsurface CATHY-FTR

Ce chapitre décrit l’évaluation de CATHY-FTR, la version de CATHY développée dans cette

thèse et qui permet de simuler les �ux d’eau et de solutés réactifs. Le modèle est ici confronté à

des données de laboratoire issues de la maquette MASHYNS (section 3.3.1), avec plusieurs objec-

tifs : véri�er la capacité du modèle à reproduire des données expérimentales ; identi�er via une

analyse de sensibilité les paramètres les plus in�uents dans ce contexte ; et globalement mieux

appréhender le fonctionnement du modèle. Le travail est mené exclusivement avec la partie sub-

surface du modèle, et basé sur des données d’une expérience à petite échelle sur la maquette

MASHYNS. Comme CATHY-FT (Weill et al., 2011) (transport non réactif) n’a été testé que sur

des versants virtuels, il constitue malgré tout une étape conséquente de validation. Dans cette

version, le module de reconstruction des champs de vitesse (Scudeler et al., 2016b) n’est pas en-

core intégré. Sa nécessité n’a pas été mise en évidence dans le cadre des simulations dans le

contexte particulier de MASHYNS, et ce module ne s’est pas avéré indispensable puisque l’ex-

périence n’induit pas de gradient de vitesse fort dans la maquette. Ce chapitre fait l’objet d’un

article soumis en septembre 2017 au journal Environmental Modelling and Software.

5.1 Méthode d’évaluation des performances du modèle

La validation de la partie subsurface du modèle CATHY-FTR se déroule en trois étapes. Dans

un premier temps, les résultats du modèle sont confrontés aux données de laboratoire collec-

tées pendant les suivis de transfert de solutés réactifs dans MASHYNS lors de l’expérimentation

SSTM (Subsurface Solute Transfer in MASHYNS) décrite dans la section section 3.3.1.2. Comme

expliqué dans la section 2.2.4.2, le critère de validations NSE (coe�cient de Nash Sutcli�e) seul

ne su�t parfois pas à donner des bonnes évaluations sur la qualité des simulations, et une com-

85
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binaison avec un autre critère, la RMSE (racine des moyennes des erreurs au carré) par exemple,

est conseillée. Ainsi pour confronter les résultats de CATHY-FTR en subsurface aux données de

l’expérimentation avec MASHYNS, la méthode FITEVAL (Ritter and Munoz-Carpena, 2013) est

utilisée. Elle permet d’évaluer les modèles en se basant sur deux facteurs, le NSE et la RMSE,

mais aussi en déterminant l’incertitude associée à la combinaison de ces deux critères d’évalua-

tion. L’incertitude de l’évaluation ainsi que les biais éventuels sont obtenus par l’approximation

de leur fonctions de probabilité par bootstrapping, donnant à la fois la valeur du critère d’éva-

luation et les statistiques associées. L’évaluation de qualité de l’adéquation entre les données et

les simulations est basée sur le critère de Nash-Sutcli�e : “peu satisfaisant” de 0 à 0.65, “satisfai-

sant” de 0.65 à 0.80, “bon” de 0.8 à 0.9 et “très bon” à plus 0.9. Les statistiques liées à l’évaluation

permettent d’approfondir sa compréhension et son analyse, et ainsi de réduire la subjectivité du

modélisateur. Pour cette première étape, le modèle est paramétré avec les mesures disponibles

des propriétés hydrodynamiques de la maquette (Paris Anguela, 2004). Le choix des variables

de sorties analysées dépend des objectifs de l’étude. Ici, il s’agit d’évaluer la capacité du modèle

à reproduire les données observées d’une expérience de transfert d’une masse de soluté à tra-

vers un sol. On choisit donc d’évaluer le modèle sur une variable de sortie qui rend compte en

globalité du transfert : le cumul de masse à la sortie du système pour un traceur et deux solutés

réactifs pour chacune des deux premières phases de l’expérimentation -phase estivale et phase

hivernale- et sur deux solutés réactifs de la phase représentant le printemps.

Dans un deuxième temps, une analyse de sensibilité de typeMorris est menée sur les deux so-

lutés réactifs de la phase estivale (Clomazone et Imazamox) et les deux solutés réactifs de la phase

hivernale (Isoproturon et Mesosulfuron). Elle permet d’étudier les e�ets de la variation de huit

paramètres d’entrée sur des variables de sorties diverses. Comme une analyse de sensibilité a du

sens dans un contexte précis et pour des variables de sortie données, ces dernières doivent être

dé�nies selon les objectifs de l’étude. A noter, les variables de sorties doivent être sous forme non

dynamique, et donc être composé d’une valeur par simulation. Le traitement de chroniques dans

une analyse de sensibilité, par exemple via des méthodes de décomposition du signal, est très

complexe à implémenter. Ici, on veut mieux comprendre l’in�uence des paramètres d’entrée sur

la dynamique des �ux d’eau et sur le transport des solutés. En ce qui concerne les écoulements,

les �ux en milieu insaturé sont plus complexes à simuler que les �ux en zone saturée, il est donc

pertinent de s’intéresser à la recharge de la nappe, c’est-à-dire le �ux passant de zone insaturée à

zone saturée. Pour les solutés, la chronique de la concentration en sortie de drain est une variable

de sortie pertinente pour évaluer le transfert dynamique des solutés dans le domaine. Pour com-

pléter, quatre variables intégratives sont prises en compte dans l’analyse de sensibilité : timing
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du pic de concentration en sortie, valeur de la concentration au pic, temps de percée (quand la

concentration en sortie dépasse 5% du pic) et valeur de la NSE sur le cumul massique en sortie

de drain.

Dans une troisième étape, un jeu de paramètres est sélectionné parmi les combinaisons uti-

lisées pour l’analyse de sensibilité en se basant sur la NSE sur le cumul de masse sortant du

système. Il est appliqué sur deux autres solutés réactifs et pour une autre phase représentant le

printemps. Il s’agit d’une démarche de sélection optimale visant à estimer si un jeu de paramètres

e�cace dans un certain contexte hydrologique peut l’être dans un autre contexte, raisonnable-

ment di�érent.

5.2 Mise en place de l’expérience SSTM sur le modèle CATHY-FTR

Les propriétés hydrodynamiques du sol de la maquette MASHYNS sont présentées dans la

section 3.3.1. Comme le sol de la maquette MASHYNS est considérée comme homogène, ces

paramètres sont appliqués sur toutes les couches.

Figure 5.1 – Illustration pour les conductivités à saturation horizontales et verticales de toutes les valeurs
à disposition. Les lignes bleues en pointillé représentent l’incertitude des mesures de Kao (2002).

La �gure 5.1 illustre la façon dont la valeur de conductivité à saturation a été �xée pour les

simulations avec le modèle CATHY. On dispose de plusieurs valeurs de conductivités hydrau-

liquesmesurées surMASHYNS. Deux séries demesures détaillées dans le chapitre 3 section 3.3.1

ont permis de déterminer des valeurs de conductivité horizontale et verticale avec une incerti-

tude raisonnable (en bleu sur la �gure 5.1). Une troisième valeur de conductivité correspond à

un paramètre calé dans des simulations de l’expérimentation SSTM avec le modèle HYDRUS (en
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rouge) dans une étude encore non publiée. En�n, des tests ont étémenés avec CATHYpour déter-

miner quel était le couple de conductivité minimum (Ks h,Ks v) pour lequel le sol de la maquette

ne débordait pas dans les conditions de l’expérience SSTM (en vert). Pour choisir une valeur de

conductivité à saturation commune dans l’application de CATHY à l’expérience SSTM et dans

l’analyse de sensibilité associée, la description de la densité de fonction de la conductivité à satu-

ration a été anticipée. La conductivité hydraulique à saturation est représentée classiquement par

une distribution lognormale (Coutadeur et al., 2002; Paris Anguela, 2004; Fox et al., 2010; Schwen

et al., 2011) et l’écart type est souvent considéré comme égal à la moyenne quand on ne dispose

pas d’information su�sante (Muñoz-Carpena et al., 2010). Un couple de valeur (Ks h,Ks v) res-

pectant l’anisotropie des valeurs mesurées par Kao (2002) a donc été �xé tel que la distribution

recouvre l’ensemble des mesures énoncées ci-dessus. La distribution correspondante est tracée

en noir sur la �gure 5.1 et lamoyenne est en pointillé noir. On retiendra que les valeurs de conduc-

tivités choisies (pointillé noir) sont bien au dessus des autres valeurs, mais d’un facteur 5 environ,

ce qui reste raisonnable pour une paramètre de conductivité à saturation.

Comme exposé dans la section 3.3.1, les paramètres des courbes de rétention hydrauliques

ont été déterminés de façon expérimentale. L’expérience SSTM se découpe en quatre phases dif-

férenciées par l’intensité du �ux de pluie alimentant la maquette. Les trois premières phases

représentent un enchaînement de trois saisons (été, hiver, printemps) et la dernière phase, plus

longue, permet de rincer la maquette. Au début des trois premières phases, le mélange de pes-

ticide est lié à l’eau de pluie et appliquée pendant une heure. L’expérience est détaillée dans le

chapitre 3, section 3.3.1.2. Les deux solutés choisis par batch possèdent des propriétés physico-

chimiques di�érentes (coe�cient d’adsorption et constante de dégradation, voir tableau 5.1). Les

valeurs de Kd correspondent au produit du KOC issu de la IUPAC (2007) et du taux de matière

organique présente dans le sol de MASHYNS (FOC � 0.02).

Tableau 5.1 – Constante de demi-vie et coe�cient d’adsorption des six solutés étudiés durant les trois
di�érents batchs de l’expérience SSTM. Les valeurs sont issues de la IUPAC (2007), exceptée (a) qui est
issue de la base de donnée de Cornell University.

Soluté Demi-vie DT 50 (d) Coe�cient d’adsorption KOC

Batch 1 Clomazone 89 300
(été) Imazamox 70 15 (a)

Batch 2 Isoproturon 12 122
(hiver) Mesosulfuron 45 92
Batch 3 Bentazone 45 55

(printemps) Sulcotrione 25 36

La simulation SSTM se compose en quatre phases qui se distinguent par des intensités de

pluie di�érentes. Les trois premières phases sont représentatives d’une année de précipitations
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sur un contexte de cultures drainées en France : la phase 1 correspond à des conditions estivales

avec 24mmde pluie en 24h, la phase 2 représente l’hiver, avec 180mmde pluie en 48 h et la phase

3 correspond au printemps avec 52 mm de plue en 21 h, en�n la dernière phase, plus longue, fait

o�ce de rinçage de la maquette avec 350 mm en 207 h.
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Figure 5.2 –Maillage 3D du domaine avec les conditions aux limites appliquées pour représenter les condi-
tions de l’expérience SSTM (maillage : 5 cm * 5 cm et 16 couches de sol).

Lors des simulations sur CATHY, une condition à l’interface de type atmosphérique est ap-

pliquée sur la surface. Une condition de pression nulle est appliquée sur une rangée de nœuds au

coin inférieur du domaine pour représenter le drain à pression atmosphérique (voir �gure 5.2).

Partout ailleurs, des conditions de �ux nul sont appliquées. L’état initial correspond à un régime

permanent, les valeurs de pression en entrée ont été obtenues par une simulation de 300 h avec

une pluie constante de 1 mm/h, intensité correspondante à la première phase de l’expérimenta-

tion SSTM. La concentration initiale dans l’ensemble du domaine est nulle. Lemaillage de surface

est discrétisé en 10 x 40 cellules uniformes de 5 cm sur 5 cm. Cemaillage est projeté verticalement

pour obtenir un domaine 3D de 1 m de profondeur discrétisé en 16 couches uniformes. Au total,

le maillage est composé de 7667 nœuds et de 12800 tétraèdres.
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5.3 Performances initiales du modèle sur les données de MASHYNS

La �gure 5.3 (a) présente les performances initiales du modèle sur le �ux d’eau en sortie du

drain durant l’expérience de traçage. On rappelle que les données disponibles sur l’hydrodyna-

mique de l’expérience sur MASHYNS ne sont que des données de sortie d’eau, on ne dispose

pas de données de teneur en eau ou de pression à l’intérieur de la maquette. Les simulations

sont assez proches des données observées, sauf à 72 h. A ce moment pendant l’expérimentation,

l’alimentation en eau de la pluie a été changée et arrêtée pendant quelques minutes, provoquant

une baisse du �ux de sortie momentanée que l’on ne retrouve pas dans les simulations (puisque

non simulée). On observe globalement beaucoup plus de petites oscillations sur les données liées

à l’expérimentation que sur la simulation qui est relativement stable.
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Figure 5.3 – Test et évaluation des �ux d’eau et de traceurs non réactifs lors de l’expérience de traçage : (a)
�ux de sortie d’eau et (b) cumul massique de sortie du traceur Amino-G (haut) et Uranine (bas). L’évalua-
tion doit etre lue conjointement avec la colonne de l’intervalle de con�ance de NSE pour une interprétation
correcte des résultats.

Concernant le transport non réactif, l’évolution au �l du temps du ratio entre le cumul de

masse en sortie et la masse initiale totale est montré pour deux traceurs, amino-G et uranine,

respectivement appliqués lors des phases estivale et hivernale (�gure 5.3b). Les deux traceurs

montrent des retards importants par rapport aux données observées : le temps de percée est

plus élevé de 40 h dans les simulations. On remarque aussi que les temps de percée, observés
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Tableau 5.2 – Performance des �ux d’eau et de traceurs non réactifs lors de l’expérience de traçage (intervalle
de con�ance de 95% entre crochets). On rappelle que l’évaluation doit etre lue conjointement avec la colonne
de l’intervalle de con�ance de NSE pour une interprétation correcte des résultats.

NSE RMSE [-] Évaluation
Hydrodynamique 0.795 [0.338-0.954] 0.333 [0.159-0.494] Acceptable

Amino-G 0.739 [0.131-0.937] 0.188 [0.1074-0.273] Acceptable
Uranine 0.829 [0.455-0.953] 0.158 [0.092-0.231] Bon

Tableau 5.3 – Performance des �ux de solutés réactifs lors de l’expérience de traçage (intervalle de con�ance
de 95% entre crochets).

NSE RMSE [-] Évaluation
Lot1 Clomazone 0.577 [-0.28-0.882] 0.333 [0.136-0.329] Non satisfaisant
Été Imazamox 0.775 [0.552-0.905] 0.107 [0.086-0.125] Acceptable
Lot 2 Mesosulfuron 0.751 [0.539-0.896] 0.144 [0.104-0.177] Acceptable
Hiver Isoproturon 0.858 [0.608-0.948] 0.102 [0.069-0.141] Bon
Lot 3 Bentazone 0.781 [0.267-0.964] 0.165 [0.078-0.255] Acceptable

Printemps Sulcotrione 0.795 [0.391-0.957] 0.142 [0.076-0.217] Bon

comme simulés, sont quasi équivalents pour les deux phases, montrant ainsi que le �ux d’eau

de la phase estivale ne participe pas beaucoup au transfert des solutés. 300 h après le début de la

simulation, la quasi-totalité des traceurs sont sortis du système. Sur ces traceurs, le critère NSE

est relativement moyen et évalué comme se situant entre acceptable et bon (voir tableau 5.2).

Si on étudie le transport réactif on constate que mis à part la Clomazone, les simulations du

cumul des �ux massiques à la sortie du drain produisent des résultats acceptables ou bons vis-

à-vis des données observées (�gure 5.5 et tableau 5.3). Comme pour les traceurs, on retrouve

un retard signi�catif dans le temps de percée des solutés simulés par rapport aux données, en

particulier pour les solutés de la troisième phase (printemps), Bentazone et Sulcotrione. Les don-

nées observées du Mesosu�uron ne couvrent pas la totalité de l’expérience. En e�et à partir de

140 h, la concentration de sortie du Mesosulfuron est passée sous la limite de quanti�cation, ce

qui explique le manque de données expérimentales pour ce soluté.

Tableau 5.4 – Bilan de masse calculé 300 heures après le début de l’expérience pour les six solutés réactifs.

Soluté Masse initiale Expérimentation Simulation
(g) Masse (g) Recouvrement (%) Masse (g) Recouvrement (%)

Clomazone 9.0x10−5 8.4x10−5 93 8.3x10−5 92
Imazamox 1.0x10−4 5.7x10−5 57 7.0x10−5 70
Isoproturon 6.9x10−4 4.8x10−4 69 3.9x10−4 57
Mesosulfuron 7.0x10−6 4.6x10−6 62 5.9x10−6 84
Bentazone 1.42x10−3 1.13x10−3 80 1.22x10−3 86
Sulcotrione 2.3x10−4 1.6x10−4 68 1.8x10−4 79

Le tableau 5.4 présente les bilans de masse après 300 h de simulation pour les six solutés, le
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Figure 5.5 – Test et évaluation des �ux de solutés réactifs lors de l’expérience de traçage : cumul massique
de sortie du clomazone et de l’imazamox (batch 1), du mesosu�uron et de l’isoproturon (batch 2) et du
bentazone et du sulcotrione (batch 3).

recouvrement est calculé de la façon suivante :

Recouvrement � masse entrée −masse sortie
masse entrée (5.1)

La masse initiale intégrée dans MASHYNS pour chaque soluté pendant les expérimentations est

disponible dans les données. Comme l’adsorption implémentée dans le modèle CATHY est to-

talement réversible, et que la durée de la simulation rend la dégradation négligeable, en théorie

quasiment toute la masse initialement intégrée dans le modèle doit se retrouver à la sortie du
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drain. Ici les données disponibles s’arrêtent à 300 h, on compare donc les bilans de masse à ce

moment. Seuls le Clomazone et le Bentazone montrent moins de 10% de di�érence de bilan de

masse entre les simulations et les données. Lamauvaise performance duMesosulfuron et du Sul-

cotrione peut être expliquée par le manque de données à partir de 140 h et 220 h respectivement.

Pour l’Imazamox, l’isoproturon et le bentazone, les di�érences de bilans de masse sont signi�-

catives et comprises entre 16% et 22%. L’Isoproturon est le seul soluté pour lequel le cumul de

masse simulé est plus petit que le cumul de masse observé. Cela peut s’expliquer par le fait que

ce soluté est le seul parmi les six dont le temps de demie-vie (12 j) est comparable au temps de

l’expérience de traçage (12.5 j). On gardera en tête que l’expérience n’a pas été reproduite et on

ne dispose pas d’information su�sante pour estimer l’erreur associée à ces mesures. Les résul-

tats des simulations ont été obtenus ici sans calage des paramètres et on peut se demander dans

quelle mesure une paramétrisation di�érente aurait in�uencé les résultats. L’analyse de sensibi-

lité menée à partir de l’expérience SSTM permet justement d’avoir une idée de l’in�uence des

paramètres sur les variables de sortie.

5.4 Analyse de sensibilité des �ux de soluté réactifs dans CATHY-FTR

5.4.1 Densités de probabilité des paramètres d’entrée

Les fonctions de densité de probabilité de l’analyse de sensibilité sont basées sur la littéra-

ture scienti�que, les données disponibles, et l’expertise (Saltelli et al., 2005). Comme le sol est

homogène dans MASHYNS, le nombre de paramètres testés est peu élevé. Huit paramètres sont

pris en compte dans cette analyse de sensibilité : conductivité à saturation horizontale et verticale

(Ksh et Ksv), paramètres de la courbe de rétention de van Genuchten (n et α), porosité θs , pluie

initiale, constante d’équilibre Kd , et constante de dégradation λ (inverse du temps de demie-vie).

On note que dans cette analyse de sensibilité, seuls les caractéristiques internes à la maquette

sont testées, ainsi que la condition initiale d’humidité, via la pluie antécédente. Les erreurs sur

les conditions de pluie ne sont pas prises en compte. Tous les paramètres testés, conductivités hy-

drauliques comprises, varient indépendamment les uns par rapport aux autres dans la méthode

Morris. Cette construction de l’échantillon considérant tous les paramètres indépendants n’est

pas rigoureuse pour n et α qui décrivent les courbes de rétention et ne sont donc pas indépen-

dants. C’est pourquoi toutes les courbes de rétention issues de l’échantillonnage de Morris ont

été tracées (voir �gure 5.9). On a ainsi véri�é que la combinaison indépendante de n et α donnait

dans tous les cas des courbes réalistes par rapport au jeu de donnée initial. La variabilité des para-

mètres est décrite par leur fonction de densité de probabilité, qu’il faut estimer le plus justement

possible selon les données disponibles (voir le tableau 5.5). La visualisation de ces fonctions de
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densité de probabilité est disponible dans l’annexeA.1, excepté celle des conductivité à saturation

puisqu’elle correspond à la �gure 5.1.

Tableau 5.5 – Les fonctions de densité de probabilité des paramètres de l’analyse de sensibilité Morris sont
décrites par leur moyenne µ et leur variance σ2 pour les lois LN (lognormal) et N (normal), et par le
minimum et maximum pour la loi U (Uniforme).

Paramètre Unité Probabilité
Conductivité à sat. horizontale Ksh ms−1 LN(9x10−5, 1.39x10−8)
Conductivité à sat. verticale Ksv ms−1 LN(5.62x10−5, 5.43x10−9)

Porosité θs - N(4.7x10−1, 2.2x10−3)

Paramètres de Van Genuchten n - N(1.8, 3.24x10−2)
α cm−1 N(1.2x10−2, 1.44x10−6)

Pluie initiale IC ms−1 U(2.7x10−7, 2.6x10−2 )

Constante de dégradation λ s−1
Clomazone Imazamox

N(1.30x10−7, 6.76x10−16) N(1.65x10−7, 1.09x10−15)
Isoproturon Mesosulfuron

N(9.65x10−7, 3.7x10−14) N(2.57x10−7, 2.64x10−15)

Constante d’équilibre Kd Lkg−1
Clomazone Imazamox
N(6.0, 3.24) N(0.3, 8.1x10−3)
Isoproturon Mesosulfuron
N(2.44, 0.54) N(1.84, 0.31)

La fonction de probabilité de la conductivité hydraulique à saturation correspond à une loi lo-

gnormale avec un écart type égal à la moyenne. La justi�cation de ses paramètres se situe dans la

section 5.2. La porosité et les paramètres de vanGenuchten suivent une loi normale, avec un écart-

type de 10% selon Schwen et al. (2011) et Alletto et al. (2015). L’intensité de pluie qui conditionne

la hauteur de nappe initiale n’est pas un paramètre classique dans les analyses de sensibilité, ha-

bituellement c’est la hauteur de nappe elle-même qui est un paramètre. Dans cette expérience, la

nappe a une forme de nappe drainée, et �xer sa forme et son niveau serait délicat et arbitraire,

c’est pour cette raison que le paramètre choisi est la pluie initiale qui conditionne le niveau de

nappe. Dans ces travaux elle est représentée par une distribution uniforme avec un coe�cient de

variation de 100%. En ce qui concerne les solutés réactifs, les constantes d’équilibre et de dégra-

dation suivent une loi normale avec des écart-types de 30% et 20% respectivement (Boivin, 2003;

Holvoet et al., 2005) ; les valeurs des moyennes sont basées sur les données de IUPAC (2007).

5.4.2 Résultats de l’analyse de sensibilité de Morris

5.4.2.1 Comportement hydrodynamique

La recharge de la nappe [L3] représente le volume cumulé dans le temps de l’eau qui passe

de la zone insaturée à la zone saturée et permet d’examiner en particulier le comportement hy-

draulique dans la zone insaturée. La sensibilité du comportement hydrodynamique pour cette

variable a été évaluée à trois temps donnés di�érents (�gure 5.6), qui correspondent à la �n des
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périodes estivale, hivernale et printanière. Pour rappel, sur un graphe de Morris, la moyenne

absolue qui correspond aux e�ets majeurs est dé�nie en abscisse, et l’écart type des e�ets élé-

mentaires qui représente les e�ets non linéaires ou les interactions entre les paramètres est dé�ni

en ordonnée (voir �gure 3.5).

Figure 5.6 – Résultats de l’analyse de sensibilité deMorris sur la recharge de la nappe à trois temps donnés :
à la �n de la phase estivale (t � 25 h), à la �n de la phase hivernale (t � 72 h) et à la �n de la phase printanière
(t � 93 h). µ∗ est la moyenne absolue des e�ets et σ est l’écart-type des e�ets élémentaires. Les indices ont
été normalisés sur les deux axes.

On véri�e que leurs e�ets élémentaires des paramètres physico chimiques des solutés (Kd

et λ) sont faibles sur les deux axes σ et µ∗, puisqu’ils ne participent pas à la dynamique des

écoulements. Ksh et Ksv ont des e�et linéaires (hautes valeurs sur l’axe des abscisses) mais aussi

des e�ets non linéaires ou des interactions (hautes valeurs sur l’axe des ordonnées) sur la recharge

de la nappe. Dans une moindre mesure, θs et n ont aussi des e�ets linéaires et non linéaires. À

25 h, IC (l’intensité de la pluie conditionnant la hauteur de nappe initiale) a aussi une in�uence

sur les résultatsmais celle-ci s’estompe avec le temps et n’est pas retrouvée à 72 h ni 93 h. n montre

aussi une variabilité selon les temps : il semble avoir plus d’in�uence sur les résultats quand la

nappe est basse que quand la nappe est haute. On remarque que dans le contexte estival (t � 25 h),

l’in�uence de la conductivité hydraulique à saturation horizontale Ksh est plus grande que celle

de la verticale Ksv , et le résultat inverse est obtenu dans les deux autres contextes hivernal et

printanier, plus humides. Cela peut s’expliquer par le fait que lorsque la nappe est basse, la zone

insaturée est plus profonde, et atteint ainsi une profondeur dans laquelle les gradients de vitesse

ne sont plus essentiellement verticaux, mais ont une composante horizontale importante. Dans

les trois temps, les résultats montrent fortes valeurs en ordonnée des conductivités horizontale

et verticale, et comme les autres variables ont des valeurs plus faibles, on peut supposer que les

conductivités interagissent entre elles.
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5.4.2.2 Transport réactif des solutés

Les résultats de l’analyse de sensibilité pour le transport réactif sont présentés sur la �gure

5.7 pour le clomazone et l’imazamox (phase estivale) et l’isoproturon et le mesosulfuron (phase

hivernale) en considérant quatre variables de sortie : temps de percée, timing du pic de concen-

tration, valeur du pic de concentration et NSE sur le cumul des �ux massiques en sortie de drain

dans les données observées et dans la simulation.

Figure 5.7 – Résultat de l’analyse de sensibilité de type Morris pour le clomazone et l’imazamox (phase
estivale), et l’isoproturon et le mesosulfuron (phase hivernale) pour quatre variables du sorties : temps de
percée (B. time), timing du pic de concentration (P.time), valeur du pic de concentration (P. conc) et NSE
sur le cumul des �ux massiques en sortie de drain dans les données observées et dans la simulation. µ∗ est
la moyenne absolue des e�ets et σ est l’écart-type des e�ets élémentaires. Les indices ont été normalisés sur
les deux axes.

De manière générale d’abord, les conductivités à saturation horizontales et verticales déjà re-

pérées dans les résultats de l’AS sur la recharge de la nappe jouent aussi un rôle important dans

le transfert des solutés. Dans une moindre mesure mais de façon nette, n est in�uent dans tous
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les cas. De même θs in�uence les variables de sortie, en particulier la NSE pour le Clomazone,

l’Isoproturon et le Mesosulfuron. Quant à IC et α, ils ont des e�ets négligeables pour l’ensemble

des solutés et sur l’ensemble des variables de sortie. Comme prévu dans ce contexte d’expéri-

mentation assez courte, λ a un e�et linéaire seulement sur l’isoproturon, et son in�uence reste

négligeable pour les autres solutés. Par contre, la constante d’équilibre Kd se révèle importante,

sauf pour l’Imazamox. On ne remarque pas de comportement di�érent entre les molécules du

batch 1 (Clomazone et Imazamox) et du batch 2 (Isoproturon et Mesosulfuron), ce qui con�rme

le fait que la première phase, représentant la saison estivale, ne participe pas ou peu au transfert

comme on l’a vu avec la �gure 5.3.

Les résultats de l’analyse de sensibilité de l’Imazamox sont di�érents de ceux des autres mo-

lécules sur plusieurs points La non dominance de θs sur la NSE et l’in�uence du Kd assez faible

qui ont déjà été évoqués. On remarque aussi la dominance nette de n pour le timing du pic de

concentration alors que ce sont les conductivités à saturation qui dominent pour les autres mo-

lécules et l’importance globale de Ksh par rapport aux autres molécules. Or la seule di�érence

notable de l’Imazamox par rapport aux autres est son coe�cient d’adsorption très faible : une

Koc de 15 contre 300, 122 et 92 pour les trois autres molécules (voir tableau 5.1). Deux hypothèses

peuvent expliquer ces di�érences notables : (i) le Kd a des interactions particulièrement fortes

avec les autres paramètres ou (ii) la caractéristique hydrophile de l’Imazamox induit un transfert

plus rapide du soluté qui se déroule de fait dans un contexte hydrodynamique di�érent. La pre-

mière hypothèse est invalidée par les résultats de Morris : Kd a des in�uences non linéaires non

négligeables, mais pas particulièrement fortes. Par contre la seconde hypothèse se justi�e bien.

En e�et on sait que l’imazamox est hydrophile et a tendance à rester en solution plutôt que de

s’adsorber aux particules de sol. On a vu également sur la �gure 5.5 que la période de sortie de

l’Imazamox du domaine était située entre 75 h et 125 h environ, alors que les autres se situent au

delà de 125 h (Mesosulfuron, Isoproturon) voire de 150 h (Clomazone). Or entre 75 h et 100 h, la

situation hydraulique dans MASHYNS correspond à la saison printanière et n’est pas la même

qu’après 100 h. Donc les di�érences que l’on voit dans les résultats de Morris ne sont sans doute

qu’un e�et indirect du Kd , les conditions hydrodynamiques de transfert sont en fait di�érentes

des autres molécules.

5.4.3 Amélioration de la paramétrisation de CATHY-FTR

L’indice NSE sur le cumul de masse à la sortie du drain est utilisé comme un indicateur pour

trouver la combinaison de paramètres avec le meilleur NSE (�gure 5.8).

Si on analyse les cinqmeilleures combinaisons en termedeNSEdes quatre solutés, on constate

qu’une même combinaison (en rouge sur la �gure) est commune à l’Imazamox, à l’Isoproturon
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Figure 5.8 – Représentation des cinq jeux de paramètres les plus e�caces sur chaque soluté. Le classement
est basé sur la valeur de la NSE sur le cumul de masse à la sortie du drain. Les paramètres sont représentés
sur une grille uniforme de 0% à 100%, ces valeurs extrêmes correspondant au minimum et maximum
de chaque paramètre dans l’échantillonnage de Morris. En revanche, les conductivités à saturation Ksv et
Ksh sont représentées sur une grille logarithmique de leur gamme de variation. Une combinaison commune
pour l’Imazamox, l’Isoproturon et le Mesosulfuron est mise en valeur en rouge.

et au Mesosulfuron. Pour la Clomazone, celle-ci est classée 26 sur 90. La combinaison optimale

commune, en rouge sur la �gure 5.8, est notamment caractérisée par des conductivités à satu-

ration faibles, alors que les combinaisons dont la NSE sont les plus hautes pour le Clomazone

sont toutes caractérisées par une conductivité à saturation verticale au maximum de ses valeurs

échantillonnées. On a vu également dans la �gure 5.5 que la sortie du drain dans la simulation

du Clomazone est particulièrement en retard par rapport aux données observées. Il est probable

qu’une valeur élevée du Ksv , par son seul e�et sur le transfert est plus e�cace à améliorer le NSE

pour cette molécule qu’une combinaison optimale entre tous les paramètres.De manière géné-

rale les “meilleurs” combinaisons di�èrent pour chaque soluté. Cette constatation ne mène pas

forcément à conclure sur l’équi�nalité de plusieurs jeu de paramètres di�érents. En e�et, ici la

sélection est basée sur une critère de correspondance entre les simulations et les observations

et les simulations s’approchant le plus des observations ne donnent pas forcément les mêmes

résultats. Ainsi, deux simulations jugées performantes sur la NSE peuvent l’être de di�érente



5.4. ANALYSE DE SENSIBILITÉ DES FLUX DE SOLUTÉ RÉACTIFS DANS CATHY-FTR 99

manière : amélioration du délai de percé, meilleure correspondance sur la �n de la simulation et

la masse totale sortante, etc...

Tableau 5.6 – Comparaison des valeurs moyennes des distributions des paramètres et de celles de la combi-
naison choisie pour le Bentazone (“Benta”) et le Sulcotrione (“Sulco.”).

Paramètre Unité Moyenne Valeur optimale Di�érence Distribution
Ksh m.s−1 9.00x10−5 1.05x10−5 -88% LN(9x10−5,1.39x10−8)
Ksv m.s−1 5.62x10−5 5.02x10−5 -10% LN(5.62x10−5,5.43x10−9)
θs - 4.7x10−1 3.9x10−1 -17% N(4.7x10−1,2.2x10−3)
n - 1.80 1.73 -4% N(1.8,3.24x10−2)
α m.s−1 1.2x10−2 1.0x10−2 -17% N(1.2x10−2,1.44x10−6)

IC cm−1 2.78x10−7 2.70x10−7 -3% U(2.7x10−7,2.6x10−2)

Be
nt
a. λ s−1 2.57x10−7 2.31x10−7 -10% N(2.57x10−7,2.64x10−15)

Kd L/kg 1.05 1.12 +7% N(1.05,0.1)

Su
lc
o. λ s−1 4.57x10−7 4.10x10−7 -10% N(4.57x10−7,8.35x10−15)

Kd L/kg 0.68 0.73 +7% N(0.68,0.04)

Le tableau 5.6 présente le pourcentage de di�érence entre les moyennes des paramètres (voir

tableau 5.5) et les valeurs de la combinaison optimale. Par rapport à la paramétrisation initiale, la

valeur de conductivité à saturation horizontale est bien plus basse que la moyenne des fonctions

de probabilités de Morris, avec une baisse de 88% de sa valeur (tableau 5.6). Les valeurs opti-

males de conductivité à saturation verticale, la porosité, α et le temps de demi-vie restent assez

proches de la moyenne de leur distribution avec des di�érences comprises entre 10% et 17%. Les

paramètres n, IC et Kd correspondent quasiment à la moyenne des distributions. La variation de

Ksh est impressionnante, mais c’est sans doute la valeur de la porosité θs qui est déterminante,

au vu de son in�uence dominante sur les résultats de NSE révélée sur la �gure 5.7. Avec une

porosité plus faible, la vitesse de l’eau dans les pores va s’accélérer, et donc les transferts seront

enclenchés plus rapidement.

Sur la �gure 5.9, toutes les courbes de rétention utilisées dans les simulations sur MASHYNS

ont été tracées. Il s’agit en rouge de la courbe de rétention issue des moyennes des distribution

de Morris, c’est-à-dire en fait des données dont on dispose sur MASHYNS, en noir des courbes

formées par toutes les combinaisons de paramètres utilisées dans l’analyse de sensibilité dont la

courbe de la combinaison optimale mise en valeur en bleu. La combinaison optimale est associée

à une teneur en eau à saturation plus faible que les mesures, tandis que le reste de la courbe, plus

dicté par les autres paramètres de van Genuchten, est assez proche du comportement mesuré.

Ce jeu de paramètres est appliqué à la simulation des deux solutés réactifs de la phase prin-

tanière : Bentazone et Sulcotrione. Cette étape s’apparente à une calibration, sans pour autant

qu’on puisse lui attribuer ce terme exact, puisque les valeurs de chaque paramètres ont été échan-

tillonnées seulement partiellement selon la méthode de Morris appliquée : seuls quatre niveaux
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Figure 5.9 – Courbes de rétention correspondant à la moyenne des distributions deMorris (donc issues des
données de MASHYNS) en rouge, toutes les combinaisons utilisées dans l’analyse de sensibilité de Morris
en noir, et la courbe de rétention de la combinaison optimale en bleu.
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Figure 5.10 – Test et évaluation des �ux cumulés de solutés réactifs du batch 3. Les paramètres d’entrée
du modèle correspondent au jeu de paramètres sélectionné avec l’analyse de sensibilité Morris.

(correspondant aux quartiles) par paramètres ont été utilisés. Les résultats sont présentés sur la

�gure 5.10. A noter, l’évaluation de la simulation du Sulcotrione par l’outil FITEVAL a concerné

seulement les résultats de 0 h à 210 h, c’est-à-dire tant que des données observées sont dispo-

nibles. La correspondance entre les simulations et les données a été grandement améliorée avec

la nouvelle paramétrisation (�gure 5.5) avec une évaluation “very good”. Le retard du temps de
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Tableau 5.7 – Performance des �ux de solutés réactifs lors de l’expérience de traçage (intervalle de con�ance
de 95% entre crochets). Les paramètres d’entrée du modèle correspondent à la combinaison choisie.

NSE RMSE Évaluation
Bentazone 0.904 [0.711-0.977] 0.109 [0.056-0.164] Very good
Sulcotrione 0.94 [0.824-0.985] 0.076 [0.039-0.118] Very good

percée n’est quasi plus visible et la di�érence des bilans de masse à (t � 300 h) est réduite de 8%

à 0.5% pour le Bentazone et de 17% à 9% pour la Sulcotrione. Les di�érences constatées entre

les courbes de rétentions peuvent expliquer l’amélioration du temps de percée malgré le fait que

les conductivités hydrauliques soient plus basses dans la nouvelle paramétrisation. De manière

générale, l’utilisation de ce jeu de paramètre a amélioré signi�cativement les résultats en passant

le NSE de 0.781 à 0.904 et la RMSE de 0.165 à 0.109 pour le Bentazone et en passant le NSE de

0.795 à 0.94 et la RMSE de 0.142 à 0.076 pour le Sulcotrione. Les intervalles de con�ance construits

par boostrapping se sont également beaucoup réduits, montrant que l’évaluation est robuste.

5.5 Conclusion sur l’évaluation de la partie subsurface de CATHY-

FTR

Dans ce chapitre, la partie subsurface de CATHY est évaluée en trois étapes. D’abord, le mo-

dèle est testé sur sa capacité à reproduire sans calibration des données issues d’un expérience de

laboratoire sur trois types de réponses : processus hydrodynamiques, transport de solutés non

réactifs, et transport de solutés réactifs. Les résultats ont montré un retard signi�catif du temps

de percée dans les simulations par rapport aux données pour les traceurs et les réactifs. Malgré ce

décalage, les évaluations menées grâce à l’outil FITEVAL indiquent un comportement acceptable

voire bon, ce qui montre la cohérence de la représentation de la réalité sans calibration du mo-

dèle. Toutefois, l’incertitude liée à cette évaluation est grande pour les trois types de réponse (eau,

traceurs, réactifs). De plus, quatre bilans de masse des solutés réactifs sur six di�èrent de plus de

10% entre les données et les simulations. Dans un second temps, une analyse de sensibilité de type

Morris a été menée sur huit paramètres et quatre solutés sur cette même expérimentation. Des

variables de sortie variées ont été prises en compte, et cinq paramètres particulièrement in�uents

ont émergé : les conductivités horizontale et verticale Ksh et Ksv , la porosité θs , le paramètre de

van Genuchten n et la constante d’équilibre Kd . Même si seul Kd s’est montré in�uent parmi les

paramètres physico-chimiques, il est di�cile de statuer sur la constante de dégradation λ puisque

le contexte de l’expérimentation, assez courte (300 h), n’a pas pu permettre à la dégradation de

réellement avoir lieu. L’analyse de sensibilité met en valeur la robustesse du modèle vis-à-vis de

la variation de ses paramètres d’entrée dans le cadre d’un échantillon parcourant une gamme
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adaptée à cette expérimentation et de taille relativement petite, et souligne des interactions entre

les paramètres. La liste des paramètres in�uents semble logique comparée à celle obtenue sur des

analyses de sensibilité de modèles semblables. La troisième étape consiste à choisir la combinai-

son de paramètres la plus e�cace parmi celles utilisées dans l’analyse de sensibilité en se basant

sur le critère statistique de la NSE appliqué au cumul massique en sortie de drain. Ce jeu de para-

mètres est appliqué sur des solutés qui n’avaient pas été considérés dans l’analyse de sensibilité.

Les résultats obtenus avec ce nouveau jeu de paramètres sélectionné se rapprochent signi�cative-

ment mieux des données que les résultats initiaux sans calibration : le retard du temps de percée

diminue grandement et le bilan de masse est plus proche des données. Les évaluations FITEVAL

de ces simulations sont “very good” avec une faible incertitude.

Lemodèle CATHY est capable de reproduire des données de laboratoire dans un cadre connu

et à petite échelle. Le contexte deMASHYNS est idéal pour des tests avec CATHY puisqu’a priori

dans le sol de la maquette il y a peu de dispersion et pas de structure macroporale, deux phé-

nomènes physiques qui ne sont pas représentés dans le modèle. Toutefois, cette étude est un

premier pas encourageant vers une validation plus globale du modèle. En particulier, le modèle

devra être testé dans un contexte plus représentatif de la problématique des pollutions di�uses.

C’est l’objet du prochain chapitre, dans lequel onmontre les résultats de l’application dumodèle,

couplé cette fois, sur des données issues d’un versant réel.



Chapitre 6

Evaluation du modèle réactif et couplé

CATHY-Pesticide

Ce chapitre a pour objectif d’évaluationCATHY-Pesticide incluant le couplage surface-subsurface

dans un contexte de versant viticole. Il s’agit de la version du modèle la plus aboutie présentée

dans cette thèse. En plus du transport réactif en subsurface évalué dans le chapitre 5 sur la ma-

quette MASHYNS, cette version intègre le module de correction des champs de vitesse mis en

place par Scudeler et al. (2016b). Le bilan de masse du couplage a été en outre amélioré et un

module de mélange de la lame ruisselante avec la première couche de subsurface a été ajouté.

Ces changements intégrés au code CATHY sont détaillés dans le chapitre 4. L’évaluation du mo-

dèle portera sur l’ensemble de ses capacités, mais on cherchera en particulier à appuyer sur des

cas avec des interactions surface-subsurface fortes pour tester la pertinence et la robustesse du

couplage et du module de mélange.

6.1 Méthode d’évaluation des performances du modèle

L’évaluation du modèle couplé s’appuie sur une méthodologie légèrement di�érente de celle

déployée dans l’évaluation de la partie subsurface du modèle au chapitre précédent. Dans un

premier temps, le modèle sera appliqué au versant de Saint-Joseph (bassin versant de la Morcille

dans le Beaujolais, voir section 3.3.2) et un événement orageux naturel sera simulé. L’objectif n’est

pas de reproduire exactement cet évènement avec toutes les caractéristiques mais de s’en appo-

rocher au mieux avec les informations disponibles. La dynamique de transfert de deux solutés

est analysée : Diuron et Tebuconazole. Ces solutés, qui ont été appliqués sur la vigne de Saint-

Joseph à di�érentes périodes, possèdent des coe�cients d’adsorption très di�érents. Le cumul

des �ux en surface lors d’un évènement pluvieux sera confrontée aux données expérimentales

pour asseoir le caractère réaliste des simulations. Les résultats de simulation sur des variables de

103
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sortie du transport réactif seront alors analysés et discutés, notamment la masse totale quittant le

système par l’exutoire, l’évolution des stocks en subsurface dans les di�érentes zones (vigne et

bande enherbée) et les masses transférées en surface par le ruissellement. Dans un second temps,

une analyse de sensibilité globale de type Sobol sera menée sur le modèle, là aussi avec les deux

solutés Diuron et Tebuconazole. On s’intéressera aux mêmes variables de sortie qu’à l’étape pré-

cédente.

La présence de rases typiques du Beaujolais viticole, qui accélèrent le ruissellement avec un

sol presque imperméable traversant le versant de Saint-Joseph, qui lui est composé d’un sol per-

méable et d’une bande enherbée, en fait un environnement très complexe et chargé en interactions

et discontinuités di�ciles à gérer pour un modèle. A�n de rendre l’analyse de sensibilité faisable

en terme de coût de calcul ainsi que de ramener les tests dans un contexte de versant plus clas-

sique, le domaine modélisé est simpli�é. Les caractéristiques générales du versant sont conser-

vées pour garder au maximum une cohérence avec la réalité (longueur du versant, pente, ...)

mais les rases et la demi-buse n’apparaissent plus. Les quinze paramètres d’entrée testés se rap-

portent notamment aux caractéristiques hydrodynamiques du sol et de la surface, à l’état initial

du système, aux propriétés réactives du soluté. C’est la première fois qu’une analyse de sensibilité

globale estmenée sur lemodèleCATHY, et l’on testera plusieursméthodes et tailles d’échantillon-

nage pour déterminer les indices de 1er ordre, de deuxième ordre et totaux de chaque paramètre.

Cette étape constitue donc une occasion de mener une ré�exion non seulement sur les résultats

obtenus, mais sur les méthodes utilisées dans un tel contexte.

6.2 Simulation du versant de Saint-Joseph avec CATHY-Pesticide

L’étape de comparaison avec les données terrain dont on dispose est ici destinée avant tout à

véri�er la cohérence des simulations avec la réalité.

6.2.1 Paramétrisation du modèle dans le contexte du versant de St-Joseph

6.2.1.1 Description du domaine 3D modélisé

La �gure 6.1 illustre le maillage régulier utilisé pour décrire le domaine et permet de localiser

la zone viticole, la bande enherbée, ainsi que les quatre rases transversales et la demi-buse béton-

née qui collectent le ruissellement. On note que deux mètres (donc deux mailles) ont été laissés

de part et d’autre du système pour limiter les e�ets de bord sur les rases et la demi-buse. La lar-

geur des rases et de la gouttière bétonnée est d’environ 1 m : comme dans CATHY le maillage

doit être régulier, on impose des mailles de surface de 1 m x 1 m. Le sous-sol granitique se situe

à 6 m de profondeur en amont du versant et environ 3 m en aval mais le domaine représenté

est uniformément profond de 6m. Pour des simulations de courte durée comme celles qui seront
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e�ectuées sur ce domaine, les processus se jouent surtout en surface et dans le sol proche de la

surface, ainsi on considère que cette imprecision dans la forme du domaine en profondeur im-

pacte de façon négligeable les résultats. Le domaine simulé est séparé en 8 couches numériques

de hauteur variable, et le nombre total de nœuds atteint donc 61155 (151 x 45 x 9).

  Exutoire

Vigne
Bande enherbée
Rases
Demi-buse betonnée

44 m 6 m

15
0 

m

6
 m

Horizon 1 : 0 – 0,3 m (2couches)

Horizon 2 : 0,3 – 1 m (1couche)

Horizon 3 : 1 – 4 m (4couches)

Horizon 4 : 4 – 6 m (1couche)

Figure 6.1 – Domaine modélisé dans CATHY avec, pour rappel, la localisation des zones de vigne et de
bande enherbée, ainsi que les rases et la demi-buse bétonnée (voir section 3.3.2).

La �gure 6.2montre une photo de vigne sur laquelle une rase se distincte bien. Sur le terrain, le

ruissellement qui arrive de l’amont sur une rase est redirigé et la suit jusqu’à son extrémité qui se

trouve souvent être un fossé, ou une demi-buse comme sur la photo. Si le débit ruisselant est très

fort ou si la rase est abimée, des débordements peuvent avoir lieu. À droite, un schéma montre la

manière dont ont été gérées les rases dans le modèle CATHY pour que les ruissellements soient

redirigés de la même façon qu’en réalité, sans débordement : à chaque rase, sur une maille de

large une rupture de pente assure le changement de direction les �ux de surface.

Les caractéristiques du sol de Saint-Joseph sont basées sur les mesures terrain de conducti-

vité à saturation, porosité et courbes de rétention et présentées dans le tableau 6.1. Les caracté-

ristiques hydrodynamiques des rases et la demi buse sont seulement distinctes du reste (vigne

ou bande enherbée) sur la première couche numérique (0 − 0.2 m). Elles sont dé�nies par une

faible conductivité à saturation (1x10−7 m/s) additionné à une forte valeur de la porosité rési-
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Figure 6.2 – Photo d’une rase et de la demi-buse bétonnée sur le versant de Saint-Joseph et schéma expli-
catifs de la représentation topographique des rases dans CATHY.

duelle pour la gouttière. En e�et, il est assez di�cile de paramétrer une zone complètement im-

perméable comme la demi buse bétonnée dans le modèle. En e�et, une conductivité trop faible

(inférieure à 1x10−8 m/s) et/ou une porosité totale très faible (0.15 contre 0.42 sur le reste du do-

maine) sur une zone très limitée génère des discontinuités di�ciles à gérer pour le modèle et le

temps de calcul est décuplé. La solution la plus e�cace trouvée est la combinaison d’une conduc-

tivité à saturation faible (égale à celle des rases) avec une porosité résiduelle très forte par rapport

à la porosité totale (0.30 contre 0.15). Le premier horizon est séparé en deux zones : la vigne et la

bande enherbée. Le coe�cient de Strickler correspondant à la rugosité de la surface de ruisselle-

ment sur tout le domaine a été �xé à 30, ce qui correspond à une surface cultivée en rang. Comme

la rugosité de surface n’est pas spatialisable dans CATHY, un ponding minimum, c’est-à-dire la

hauteur d’eauminimumprésente sur unemaille de surface pour que le ruissellement soit déclen-

ché, est �xé à 5 mm sur la bande enherbée. Il s’agit de rendre compte de la présence de végétation

qui ralentit la progression du ruissellement. Il y a peu d’information sur l’horizon 4 (4− 6 m), les

caractéristiques hydrodynamiques dans ce domaine sont donc prises égales à celle de l’horizon

3, sauf la conductivité à saturation qui est plus faible. Le temps de simulation considéré (60 mi-

nutes) nous permet de négliger l’in�uence de cet horizon qui participera peu aux écoulements.

On remarquera en comparant ces valeurs au tableau 3.3 (chapitre 3) que la conductivité à satura-

tion imposée dans l’horizon 2 de la bande enherbée (la même que celle des horizons 1 et 2 de la

vigne) est légèrement plus basse (4.0x10−5 m/s dans les mesures), contre 3.19x10−5 m/s dans les

simulations de ce chapitre. Elle a en fait été calée pour mieux rendre compte des �ux observés :

les détails sont disponibles dans la section 6.2.2. Sachant que l’incertitude est de 1.67x10−5 m/s

pour cette série de mesures, la modi�cation de la conductivité de 4.0x10−5 m/s à 3.19x10−5 m/s
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est très raisonnable. Les coe�cients d’adsorption ont été mesurés sur le bassin versant de la Mor-

cille par Randriambololohasinirina (2012), les résultats de l’étude sont résumés dans la section

3.3.2.2.

Tableau 6.1 – Paramétrisation de CATHY appliqué au versant de Saint-Joseph. R : rases, DB : demi-buse,
BE : bande enherbée, V : vigne. La couche 1 fait partie du premier horizon, mais sur les rases et la demi-buse,
ses caractéristiques hydrodynamiques sont distinctes.

Couche 1 Horizon 1 Horizon 2 Horizon 3 Horizon 4
Paramètres (0 - 0.02 m) (0 - 0.3 m) (0.3 m - 1 m) (1 m - 4 m) (4 m - 6 m)

R DB BE V
Ponding min (mm) 0 5 0 - - -

Coe�cient de Strickler 0.30
Ks (m/s) 1x10−7 1.88x10−4 3.19x10−5 1.78x10−5 5x10−6
Porosité (-) 0.42 0.55 0.42 0.39

n (-) 1.52 1.46 1.52 1.57
Van Genuchten θr (-) 0.15 0.30 0.10 0.15

α (cm−1) 0.10 0.32 0.10 0.07
Kd Diuron (L/kg) 0 5.1 3.8

Kd Tebuconazole (L/kg) 0 45.1 32

6.2.1.2 L’événement du 4 août 2004

Figure 6.3 – Événement orageux du 4 août 2004. La ligne pointillée correspond à la conductivité à satu-
ration du 1er horizon de la vigne.

Parmi tous les événements monitorés sur le versant de Saint-Joseph, celui du 4 août 2004 a été

choisi en premier lieu pour son intensité, illustrée sur la �gure 6.3. La conductivité à saturation

du premier horizon de la vigne (ligne pointillée) met en lumière la très probable génération de

ruissellement lors de l’événement. En e�et, un �ux d’eau a étémesuré dans les deux gouttières en

amont et en aval de la placette instrumentale (voir �gure 3.12 pour rappel). De plus l’événement

est relativement court, ce qui paraît être un choix judicieux dans la perspective de mener une
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analyse de sensibilité de type Sobol, qui nécessite de réaliser un très grandnombre de simulations,

compte tenu des temps de calcul. Lors de l’évènement, les �ux ont étémesurés dans les gouttières

amont et aval de la placette instrumentée (voir �gure 3.12). Au total, 31 mm de pluie sont tombés

sur le domaine et environ 11 m3 de ruissellement ont été récupérés sur la vigne par les rases et

amenés à la gouttière amont. Les �ux mesurés dans la gouttière aval sont beaucoup plus faibles,

le sol de la placette a in�ltré plus de 90 % des 11 m3.

6.2.1.3 Conditions aux limites et initiales de la simulation

Les conditions aux limites imposées au versant sont assez simples : un �ux nul est imposé sur

tous les bords du versant, le seul point de sortie d’eau est l’exutoire de surface en aval du versant.

En surface, le forçage atmosphérique correspond à l’évènement pluvieux de 4 août (voir �gure

6.3).

Dans cette étude, seuls les résultats des simulations concernant l’hydrologie seront confron-

tés à des données terrain. Ainsi, les conditions initiales de niveau de nappe doivent correspondre

aux conditions observées sur le terrain. On ne dispose pas de données de niveau de nappe datant

de 2004. Par contre les données de pluviométrie montrent que le 4 août 2004, la situation hydro-

logique du versant de Saint-Joseph était plutôt sèche, l’événement pluvieux précédent remontait

au 7-8 juillet 2004. Le niveau de nappe initial choisi pour la simulation se base sur des données

de l’année 2012, année durant laquelle les hauteurs de nappe dans di�érents piézomètres de la

bande enherbée ont été relevées avec une haute fréquence. La �gure 6.4 montre les hauteurs de

nappe dans la bande enherbées issues des relevés piézométriques de 2012 (repères rouges) et l’ex-

trapolation du niveau de nappe vers l’amont (repères gris). Les repères rouges correspondent à

la moyenne des niveaux de nappe de l’été 2012.

Les simulations vont permettre d’analyser les réponses du modèle en terme de transfert des

solutés, et notamment les interactions surface-subsurface. Comme les résultats des simulations

concernant de transfert des solutés ne seront pas comparés à des données terrain, il est possible

d’adapter des conditions initiales suivant les objectifs de l’étude, c’est-à-dire ici l’étude des inter-

actions surface-subsurface. A l’état initial, on se place dans un cas qui correspond grossièrement

à une situation juste après épandage : la concentration de soluté est nulle dans tout le domaine,

sauf dans les 10 premiers centimètres de sol de la vigne (donc pas dans la bande enherbée) où

une concentration de 1 g.m−3 est imposée. Egalement, le sol est saturé en eau dans les dix pre-

miers centimètres de la vigne. La concentration de soluté dans la pluie est nulle. Cette condition

initiale est idéale pour l’étude du module de remobilisation des solutés du sol dans la lame ruis-

selante, des évolutions du stock de soluté en subsurface dans la vigne et la bande enherbée, et

des transferts en surface.
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Figure 6.4 – Pro�l longitudinal du versant de Saint-Joseph mesures hauteurs de nappe relevées dans les
piézomètres, et l’extrapolation du niveau de nappe jusqu’à la limite amont du domaine.

6.2.2 Cohérence des résultats avec les données terrain

La �gure 6.5 montre la comparaison entre le volume cumulé dans les gouttières 1 et 2 pour les

données relevées sur le terrain et les simulations. Tous les paramètres hydrodynamiques d’entrée

sont issues des mesures terrain, seule la conductivité à saturation correspondant aux horizons 1

et 2 de la vigne et à l’horizon 2 de la bande enherbée a été baissée (de 4.0x10−5 m/s selon les

mesures terrain, contre 3.19x10−5 m/s ici). Avec la valeur initiale (4.0x10−5 m/s), l’écart entre

les volumes cumulés dans les gouttières 1 et 2 étaient le même que celui des données observées,

c’est-à-dire 10m3 mais par contre comme seulement 10m3 arrivait dans la gouttière 1, très peu de

volume était simulé dans le gouttière 2. Le passage à une conductivité à saturation sur la vigne de

3.19x10−5 m/s a permis d’obtenir une très bonne correspondance pour le total des volumes pas-

sés dans les gouttières 1 et 2 pendant l’événement du 4 août 2004 (voir �gure 6.5). La dynamique

des �ux par contre est très di�érente : dans la simulation, toute la quantité d’eau passe dans les

gouttières en 5 min environ seulement alors qu’elle passe en plus de 30 min selon les données

terrain. Ceci s’explique notamment par la surface du domaine qui considérée dans les simula-

tions comme topographiquement homogène : la microtopographie n’est pas représentée, ni les

obstacles éventuels au ruissellement (pied de vignes, résidus de paillage, ...). La rugosité prend

en compte ces obstacles, mais de manière moyennée sur toute la surface. On ne rend donc pas

compte d’éventuelles disparités spatiales entre les temps de parcours. D’autre part, le début du



110 CHAPITRE 6. EVALUATION DUMODÈLE RÉACTIF ET COUPLÉ CATHY-PESTICIDE

ruissellement de surface dans la gouttière arrive plus tard dans la simulation que dans la réalité.

Cela pourrait s’expliquer par les choix de paramétrisation des zones imperméables (demi-buse et

gouttière) liant une faible conductivité à saturation (mais pas représentative d’une zone complè-

tement imperméable) et une porosité résiduelle très forte. Quand la pluie tombe, un certain temps

est nécessaire pour que le terrain perde de sa capacité d’in�ltration alors que le ruissellement de

surface est généré quasiment sans délai dans la réalité. Il existe dans le module de ruissellement

de CATHY des options de modélisation qui auraient pu permettre d’a�ner la représentation de

la réalité du terrain, mais compte tenu des objectifs, cette voie n’a pas été approfondie.

Figure 6.5 – Comparaison du cumul des �ux dans les gouttières 1 et 2 entre les données observées et les
simulations.

L’outil FITEVAL a été utilisé pour caractériser la confrontation des données aux résultats.

Dans la gouttière 1, les résultats ont jugés “non satisfaisants” avec une NSE de 0.6 [-1.007-0.946]

et une RMSE de 2132 [1010-3001] ré�étant bien la dynamique di�érente des �ux. Par contre pour

la gouttière 2, les résultats sont “très bons” avec un NSE de 0.981 [0.917-1] et une RMSE de 48.255

[3.576-85.89]. Cette phase de confrontation aux données, sans être une étape de validation rigou-

reuse puisqu’elle ne s’appuie que sur une variable de sortie, permet de véri�er la cohérence de

la simulation avec le terrain. On ne cherchera pas à calibrer le modèle pour s’approcher des ob-

servations compte tenu des simpli�cations faites sur le domaine qui ne permettront jamais au

modèle de prendre en compte la complexité du terrain. Pour autant, cette simulation simpli�ée

permet déjà de reproduire des processus de façon raisonnable.
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6.2.3 Analyse du devenir des solutés réactifs

Plusieurs sorties dumodèle concernant les solutés sont examinées. Il s’agit de passer en revue

des variables de sortie variées pour véri�er de façon qualitative que le modèle représente comme

attendu les processus principaux, et également d’approfondir la compréhension du modèle cou-

plé et du module de surface.

  

Figure 6.6 – Vue aérienne de la concentration en soluté en Diuron dans le ruissellement de surface à
di�érents temps donnés repérés sur le graphe de l’événement simulé.

La �gure 6.6 présente une vue aérienne de la concentration en Diuron dans le ruissellement

de surface à di�érentsmoments de l’événement du 4 août 2004. Une première observation directe

des résultats permet de constater que le module de mélange joue son rôle ici : le ruissellement

qui passe sur la vigne (donc sur un sol concentré en soluté) devient lui-même vecteur de transfert

et se concentre dans les rases puis la demi-buse. Les chemins d’écoulement, rases et demi buse,

sont bien représentés. On rappelle que les solutés sont présents initialement dans les 10 premiers

centimètres sur la zone de la vigne (rases et demi-buse comprises). Au début de l’évènement,

du ruissellement se forme rapidement sur les rases puisque ce sont des zones particulièrement

imperméables et, via le mélange de la première couche de sol et de la lame ruisselante, des so-
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lutés passent en surface. C’est pourquoi pour les temps t=1.5 min à t=20 min les rases ressortent

en couleur (concentration en surface non nulle) alors que le reste du domaine n’est pas en situa-

tion de ruissellement donc reste à la valeur 0. On peut aussi véri�er que quand l’intensité de la

pluie est supérieure à la conductivité à saturation de la vigne (à 22.5 min et 25 min, repérés par

la ligne en pointillés sur la moitié basse de la �gure), du ruissellement est généré sur toute la

zone. Ce ruissellement est moins concentré à 25 min qu’à 22.5 min puisqu’une partie des solutés

initialement proches de la surface a déjà été transportée vers l’aval.

Figure 6.7 – Cumul de la masse de soluté (Diuron et Tebuconazole) mesuré à l’exutoire des quatre rases.

La �gure 6.7 représente le cumul demasse qui transite en surface dans les rases en fonction du

temps pour les deux solutés étudiés : Diuron et Tebuconazole. Logiquement, les masses cumu-

lées sont en rapport direct avec les surfaces contributives de chaque rase. Le Kd du Tebuconazole

est plus élevé que le Diuron, donc il plus tendance à s’adsorber aux particules de sol, pourtant la

�gure 6.7 montre qu’il est d’avantage remobilisé en surface par le module de mélange. En e�et,

initialement les solutés sont présents à concentration égale dans les 10 premiers centimètres du

sol. Durant l’événement pluvieux, de l’eau s’in�ltre et emporte une partie des solutés en pro-

fondeur. Comme le Diuron est moins adsorbé que le Tebuconazole, une plus grande quantité

de soluté reste en solution et est sujet au transfert vertical. Or le module de mélange égalise les

concentrations de soluté dans la lame ruisselante et la première couche de sol. Ainsi, comme

durant l’événement moins de Tebuconazole a été transporté par l’in�ltration de l’eau de pluie

dans le sol, une quantité plus importante de Tebuconazole que de Diuron est disponible pour la

remobilisation par la lame ruisselante.
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Figure 6.8 – Évolution dans le temps des masses de soluté en surface de l’ensemble du versant (lignes
continues) et en subsurface (lignes pointillés), en relatif par rapoort à la situation initiale. En rouge : la
masse de soluté en surface au cours du temps, en vert, le cumul de masse sortant du domaine par l’exutoire,
et bleu et violet la masse (relative à la masse initiale) de soluté en subsurface respectivement en solution ou
absorbés.

La �gure 6.8 fournit plusieurs informations en parallèle : les lignes continues concernent la

surface, et s’agit en rouge de l’évolution de la masse de solutés présente en surface et en vert le

cumul de la masse sortant du domaine par l’exutoire de surface en aval. Les courbes en pointillé

correspondent à l’évolution de la part en solution (en bleu) et adsorbée (en violet) de pesticide

par rapport à la situation initiale. Le premier constat à faire, et un des plus importants, est que à

chaque instant, la somme des masses des solutés en subsurface et en surface, est égale à la masse

initiale moins le cumul de masse qui est sortie du système. C’est-à-dire que la masse totale est

conservée au cours du temps. En gardant à l’esprit que l’événement est assez intense, génère

du ruissellement sur de larges surface et que le domaine contient des zones très hétérogènes en

terme de dynamique hydrologique, la conservation du bilan de masse est un signe fort quant à

la robustesse du modèle.

Après ce premier constat, on peut s’intéresser aux résultats en eux-mêmes sur la �gure 6.8.

Une masse signi�cative de soluté est présente en surface pendant les 10 minutes de pluie les plus

intenses (courbe rouge), cette information est à recouper avec la vue aérienne des concentrations

en surface sur le versant sur la �gure 6.6. Ce transfert de surface provoque la sortie du système de

10 g de soluté au total pour le Diuron, ce qui correspond à 0.36 % de lamasse initiale. Sachant que
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la masse totale de soluté stockée dans la bande enherbée au cours de l’événement est 1 g, on peut

faire remarquer que celle-ci n’a pas joué son rôle de rétention. Pourtant, il faut garder à l’esprit

que les conditions sont particulières : tout le ruissellement généré sur la parcelle de vigne est

redirigé sur la bande enherbée via une gouttière de 4 m de large. Le ruissellement très concentré

spatialement, en e�et une grande partie du ruissellement généré sur la vigne (44 m x 125 m) est

réparti sur la bande enherbée sur seulement 4 m de large. Dans ces conditions, la bande enherbée

n’a pas le temps de jouer son rôle. En e�et, la durée pendant laquelle la masse sort par l’exutoire

est �nalement très courte (5 min) mais su�t au transport d’une masse non négligeable de soluté.

Les comportements de transport en surface du Diuron et du Tebuconazole sont �nalement assez

proches, comme on l’a vu sur la �gure précédente. Légèrement plus de masse est transportée via

le ruissellement pour le tebuconazole (Kd plus élevé) par remobilisation des solutés du sol dans

la lame ruisselante.

En subsurface, la part de soluté adsorbée commence par augmenter rapidement au début

de la simulation. Ceci est du au fait que l’état initial n’est pas à l’équilibre hydrostatique : les

10 premiers centimètres du sol sont saturés en eau, alors que la nappe est par endroit à 6 m

de profondeur. Ainsi, de l’eau chargée en solutés se propage vers des zones avec une teneur en

eau moins élevée et dont la concentration est nulle en soluté : une part de la charge en pesticide

s’adsorbe instantannément aux particules de sol. A partir d’un certain temps, l’eau de pluie qui

s’in�ltre provoque l’e�et inverse : elle fait baisser la concentration de pesticides en solution et

donc une part des pesticides adsorbés repasse en solution et équilibre les concentrations selon le

Kd.

A partir de ce type de simulation, il est également possible d’analyser les résultats en terme de

concentrations. Dans la simulation, les transferts latéraux de subsurface perdent en concentration

à mesure qu’il traversent la bande enherbée (dans laquelle la concentration en Diuron ou Tebu-

conazole est nulle à l’état initial) : de 1 à 100 µg/L selon la profondeur à la limite vigne-bande

enherbée et de 0.1 à 10 µg/L si on se place 10m plus en aval. Demême, les concentrations de ruis-

sellement de surface diminuent avec la distance à la vigne : de 100 à 1000 µg/L à la limite entre la

vigne et la bande enherbée et de 10 à 100 µg/L 100 m plus en aval (voir �gure 6.9). Il s’agit d’une

forte diminution, qui est sans doute à reliée avec le fonctionnement du module de mélange. En

e�et le ruissellement chargé de la vigne se propage sur une bande enherbée dépourvue en soluté,

et ainsi l’équilibre des concentrations à chaque maille induit par le mélange réduit fortement les

concentrations dans la lame ruisselante, en particulier pour la première vague de ruissellement.
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Figure 6.9 – Evolution de la concentration de soluté dans l’eau de ruissellement de surface à la limte
vigne-bande enherbée (rouge) et 10 m plus en aval (bleu).

6.2.4 Synthèse de la simulation du versant de Saint-Joseph

Dans cette section, le modèle CATHY couplé a été appliqué au versant de Saint-Joseph. La

cohérence des simulations avec la réalité a d’abord été véri�ée en confrontant des données aux

résultats de la simulation piur l’hydrologie. Compte tenu de la complexité du domaine, on ne

prétend pas reproduire exactement le système avec l’ensemble de ces processus, mais cette étape

a permis de véri�er un certain ancrage dans la réalité. Ensuite, des sorties variées du système

ont été discutées, en particulier des variables liées au couplage surface-subsurface et au module

de mélange entre la première couche de sol et la lame ruisselante. Les résultats n’ont pas été

comparés à des données réelles ou aux résultats d’un autre modèle, on ne peut donc pas parler

d’évaluation. Toutefois, les résultats montrent des dynamiques logiques et cohérentes entre elles.

Le bilan demasse est très bonmalgré la complexité des interactions surface-subsurface. L’analyse

de sensibilité globale de type Sobol présentée dans la section suivante va permettre de tester le

modèle d’une façon di�érente, plus systématique et quantitative, en permettant d’approfondir

l’interprétation des résultats, le comportement du modèle, et de quanti�er l’in�uence des para-

mètres et leurs interactions sur des variables d’état hydrologiques et de transfert de solutés.
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6.3 Analyse de sensibilité globale

Une analyse globale de sensibilité fondée sur la décomposition de la variance (type Sobol)

demande un nombre important de simulations. La complexité du versant de Saint-Joseph, et

notamment la présence de rases et de fossés qui redirigent le ruissellement, rend le temps de

simulation non négligeable (temps CPU : 4,4 h). Le but de cette analyse de sensibilité est demieux

comprendre l’importance des di�érents paramètres et leurs interactions pas forcément dans le

contexte très particulier de la Morcille mais dans un contexte s’en approchant. Le domaine du

versant a donc été simpli�é pour ne plus en représenter exactement le terrain mais rendre le coût

de calcul total de l’analyse raisonnable (temps CPU : 6 min environ).

6.3.1 Construction de l’analyse de sensibilité

6.3.1.1 Paramétrisation du modèle pour l’analyse de sensibilité : une simpli�cation du ver-

sant de Saint-Joseph.

Le domaine modélisé dans la section précédente a été simpli�é en supprimant le système

de redirection du ruissellement (rases, demie-buse, gouttière). La taille des cellules en surface

était limitée à 1 m x 1 m pour respecter la taille des rases sur le terrain. Comme ces éléments

sont supprimés sur le domaine simpli�é, la taille des cellules a pu être augmentée à 2 m x 2 m.

De plus, l’hétérogénéité spatiale en surface ayant disparu dans la largeur du versant, ses dimen-

sions ont été réduites de 44 m à 20 m. De plus, sur un événement de cette durée, la simulation

présentée dans la première partie du chapitre a montré que l’on pouvait négliger le rôle des der-

nières couches. Ainsi la profondeur a été diminuée de moitié, passant de 6 m à 3 m, découpé en 5

couches numériques. En tout, le domaine simpli�é est composé de 5016 nœuds, c’est-à-dire plus

de dix fois moins que le domaine complexe utilisé dans la section précédente. La diminution du

nombre de nœuds et de l’hétérogénéité (les zones plus imperméables des rases et de la gouttière

ne sont plus considérées) ont permis de diviser le temps de calcul de de 30 à 40 fois environ par

rapport au domaine complexe. Le domaine est découpé en trois zones au sein desquelles des

propriétés dynamiques sont considérées comme homogènes (voir �gure 6.10). L’évènement re-

présenté, les conditions aux limites et les conditions initiales ont été conservées, c’est-à-dire : �ux

nul sur toutes les faces du domaine et �ux atmosphérique en surface (évènement du 4 août 2004,

voir �gure 6.3), concentration nulle en soluté sauf dans les 10 premiers centimètres de la vigne.

La profondeur de la nappe à l’état initial est la même que pour la simulation précédente, ainsi

que la saturation des 10 premiers centimètres de la vigne.
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6.3.1.2 Variables de sorties analysées

Les variables de sortie sont choisies pour re�éter la diversité des processus mis en jeu et sont

illustrées sur la �gure 6.10. On distingue la zone de la vigne de celle de la bande enherbée, et au

sein de la bande enherbée, deux zones ont été dé�nies : la BE 1 de 10 m de large depuis la vigne

et la BE2 constituée du reste de la bande enherbée, jusqu’à l’aval. Cette distinction permet d’avoir

une idée grossière de la dynamique au sein même de la bande enherbée.
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Figure 6.10 – Illustration des trois zones de mêmes propriétés hydrodynamiques (à gauche) et des variables
de sortie choisies pour l’analyse de sensibilité. Localisation des 3 zones à distinguer pour les sorties : la vigne,
la bande enherbée 1 (BE1) et la bande enherbée 2 (BE2) (à droite).

La majorité des variables de sorties sont sous forme de cumuls, pour intégrer des processus

globaux et rendre compte de la dynamique générale du système. On s’intéresse au cumul des

transferts en surface et en subsurface entre la vigne et la bande enherbée 1, ainsi qu’entre les

bandes enherbées 1 et 2. Le cumul des �ux à l’exutoire du système est aussi analysé, ainsi que le

temps de percée, dé�ni par le temps auquel 5% des �ux cumulés à l’état �nal (60 min) sont sortis

du système. En�n, l’évolution des stocks en subsurface entre l’état initial et l’état �nal est aussi

prise en compte. Toutes ces variables de sortie sont examinées pour l’eau et pour les solutés. Pour

les solutés, l’erreur de bilan est également prise en compte comme variable de sortie.
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6.3.1.3 Description des di�érentes méthodes d’échantillonnage utilisées

Plusieurs fonctions et échantillonnages ont été utilisés lors de cette analyse de sensibilité, elles

sont décrites dans la section 3.2.2.4. On rappelle que la fonction Sobolmartinez a été choisie pour

sa capacité à gérer les simulations menant fréquemment à une “non-valeur” (NaN) qui peuvent

advenir dans lesmodèles environnementaux. La fonction Sobolroalhs a elle été choisie pour com-

pléter l’analyse de sensibilité obtenue avec Sobolmartinez et compte tenu de son très faible coût

de calcul. Sobolmartinez (Martinez, 2011) et Sobolroalhs (Tissot and Prieur, 2015) sont dispo-

nibles sous R. Leur plus grande di�érence réside dans les indices qu’elles permettent d’obtenir

et leur calcul, et donc dans la façon d’échantillonner : pour une variable de sortie, la méthode de

Sobolmartinez permet de calculer les indices de premier ordre ainsi que les indices totaux des

paramètres, et la méthode de Sobolroalhs les indices de premier et second ordre mais pas les

indices totaux.

Sobolmartinez proposant de calculer les indices totaux, l’échantillonnage qu’il impose est plus

conséquent que pour la fonction Sobolroalhs. Pour Sobolmartinez, un paramètre N doit être �xé,

et il est généralement compris entre 500 et 1000 et correspond à la taille des échantillons de base

de chaque paramètre (Saltelli et al., 2008) (voir section 3.2.2 pour plus de détails). En pratique,

jusqu’à un certain point plus N est élevé, moins l’incertitude de calcul des indices sera élevé, et

il faut donc trouver un équilibre entre le temps de calcul et la précision des résultats. La fonction

Sobolroalhs est nettement moins coûteuse en temps de calcul, et permet d’aboutir aux indices de

premier et deuxième ordre. Les indices de second ordre seront utilisés quand cela sera nécessaire

pour préciser les résultats de la fonction Sobolmartinez dans l’analyse du modèle CATHY, par

exemple pour avoir plus de détails sur les interaction des paramètres, et les indices de premier

ordre seront comparés à ceux de la fonction Sobolmartinez dans le cadre de la discussion sur les

méthodes.

6.3.1.4 Densités de probabilité des paramètres d’entrée

Pour mettre en place l’analyse de sensibilité globale sur le modèle CATHY avec solutés réac-

tifs, les densités des fonctions de probabilités des paramètres étudiés dans l’analyse de sensibi-

lité sont basées sur la littérature, les données ou les jugements des experts (Saltelli et al., 2005).

Les paramètres qui ont été choisis correspondent aux paramètres hydrodynamiques classiques

et repérés comme in�uents dans l’analyse de sensibilité de type Morris appliqué sur les expé-

rimentations de MASHYNS dans le chaputre 5, et les paramètres principaux liés au couplage

surface-subsurface. Les paramètres analysés sont les suivants : la conductivité à saturation (Ks),

les paramètres de la courbe de rétention (θs , θr , n, α), le niveau initial de la nappe (GWi), le coe�-

cient d’adsorption (Kd), la rugosité (Kstrickler), le pondingminimum (Pondmin) et l’épaisseur de la
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couche de mélange, c’est-à dire l’apaisseur de la première couche numérique (Mix). A noter que,

comme pour l’analyse de sensibilité de type Morris dans le chapitre précédent, les paramètres

liés aux conditions aux limites atmosphériques ne sont pas testés (les conditions aux limites sont

un �ux nul sur toutes les faces autres que la surface). Sur le versant simulé, deux zones sont très

distinctes en terme de fonctionnement hydrologique : la vigne et la bande enherbée. Les para-

mètres Ks , θs , n, α, et Kd sont donc dé�nis sur ces deux zones, ce qui amène le nombre total

de paramètres à 15. La zone 1 correspond au premier horizon de la bande enherbée et la zone

2 au premier horizon de la vigne et à la totalité du deuxième horizon. Tous ces paramètres va-

rient indépendamment les uns des autres dans la méthode Sobol et sont décrits chacun par une

densité de probabilité (voir tableau 6.2). Comme dans l’analyse de sensibilité sur la simulation

des expérimentations de MASHYNS basée sur la méthode de Morris, l’indépendance de cer-

tains paramètres entre eux est une simpli�cation discutable. Le fait de les supposer non corrélés

peut engendrer une surestimation ou une sous-estimation de l’incertitude et de la sensibilité des

paramètres. Une partie des courbes de rétention sélectionnées au hasard dans l’échantillon (5%

environ) ont été tracées et sont réalistes par rapport au jeu de données initial. Toutefois, il s’agit

d’un choix pratique qui pourrait être amélioré avec l’utilisation de méthodes d’échantilonnage

par groupe qui permettent de rendre compte de la corrélation entre deux paramètres (Jacques

et al., 2006; Xu and Gertner, 2008).

Tableau 6.2 – Densités de probabilité des paramètres sélectionnés pour l’analyse de sensibilité. a : la zone
1 correspond au premier horizon de la bande enherbée et la zone 2 au premier horizon de la vigne et à
la totalité du deuxième horizon (voir �gure 6.10). Les fonctions sont décrites par leur moyenne µ et leur
variance σ2 pour les lois LN (lognormale) et N (normale), par le minimum, le centre et le maximum pour
la loi T (Triangulaire) et par le minimum et le maximum pour la loi U (Uniforme).

Paramètre Unité Fonction de distribution
Zone 1 a Zone 2 a

Conductivité à saturation Ks m.s−1 LN ( -8.817 , 0.69 ) LN ( -10.591 , 0.69 )

Courbe de rétention

θs (-) N(5.4x10−1, 2.9x10−3) N(4.2x10−1, 1.8x10−3)
θr (-) N(1.5x10−1, 1.4x10−3)
n (-) N(1.46, 2.1x10−2) N(1.52, 2.3x10−2)
α cm−1 N(3.2x10−2, 9.2x10−5) N(1.0x10−1, 9.0x10−4)

Niveau de nappe initial GWi m T ( -0.24 , 0.24 , 0 )

Adsorption Diuron Kd L.k g−1
T (3.9 , 5.1 , 6.3 ) T ( 1.0 , 2.43 , 3.8 )

Tebuconazole T ( 23 , 45.1 , 68 ) T ( 20.7 , 32 , 43.3 )
Rugosité Kstrickler m1/3.s−1 T ( 20 ; 40 ; 30 )

Ponding minimum Pondmin m U ( 2.5x10−3 ; 7.5x10−3 )
Couche de mélange Mix m U ( 5.0x10−4 ; 1.5x10−3 )

La conductivité à saturation est classiquement représentée par une distribution lognormale

(Coutadeur et al., 2002; Fox et al., 2010; Schwen et al., 2011). De nombreuses mesures sont dis-
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ponibles sur le versant, respectivement 17 et 8 mesures pour les zones 1 et 2. La moyenne et

l’écart-type de la densité de probabilité de Ks sont basés sur ces mesures. La porosité et les para-

mètres de van Genuchten pour la courbe de rétention suivent une distribution normale (Schwen

et al., 2011; Alletto et al., 2015; Dairon, 2017). La densité de la fonction de probabilité de la porosité

est également basée sur des données terrain, respectivement deux et cinq mesures pour les zones

1 et 2. L’écart type est proche de celui reporté dans la littérature (Meyer et al., 1997; Baroni and

Tarantola, 2014). La moyenne et l’écart-type de la porosité résiduelle θr ont été choisies à partir

des analyses des données du versant issues de deux études (Lacas et al., 2005; Van den Bogaert,

2011). L’écart-type relatif de α et n est de respectivement 30% et 10% selon la littérature (Carsel

and Parrish, 1988; Schwen et al., 2011; Alletto et al., 2015). Plusieurs piézomètres ont suivi la dy-

namique de la nappe pendant une dizaine d’années. En particulier pour l’année 2012 le suivi est

continu est très dense (un relevé toutes les 30 minutes). Les données montrent que la fonction

de distribution qui représente le mieux les di�érentes hauteurs de nappe est la fonction trian-

gulaire avec une variation de ± 24 cm par rapport à la moyenne (voir �gure 6.4). Cette variation

sera appliquée au pro�l de profondeur de nappe utilisée dans la section précédente (voir �gure

6.4). Les coe�cients d’adsorption Kd pour les deux solutés testés Diuron et Tebuconazole ont été

mesurées dans le bassin versant de la Morcille à des profondeurs de sol variées (Randriambo-

lolohasinirina, 2012). Les résultats indiquent que la fonction de probabilité de type triangulaire

est adaptée. Comme il y a peu d’information dans la littérature en ce qui concerne le coe�cient

de Strickler, la loi de distribution triangulaire a été choisie. Les limites ont été �xées grâce aux

tables du rapport de Arcement and Schneider (1989). Un paramètre de ponding minimum avant

le déclenchement du ruissellement est rarement considéré dans les analyses de sensibilité. Dans

cette étude, il est appliqué seulement sur la bande enherbée. En e�et, il s’agit de compléter le rôle

de la rugosité de surface que l’on a pas spatialisé dans CATHY, contrairement au ponding mini-

mum. Il n’est utilisé que dans la zone 1 (premier horizon de la bande enherbée). Les observations

terrain ont permis de décider d’imposer une distribution uniforme de 2.5 mm à 7.5 mm. Selon

Gao et al. (2004); Walter et al. (2007), la hauteur de la couche de mélange est de l’ordre de 1 cm.

La rareté de ce paramètre dans les analyses de sensibilité nous a amené à choisir une densité de

probabilité uniforme.

L’ensemble des graphiques des densités de probabilité des paramètres d’entrée est disponible

dans l’annexe B.1.

6.3.2 Résultats de l’analyse d’incertitude et de sensibilité

Le tableau 6.3 résume le paramétrage des di�érentes analyses de sensibilité réalisées. Le nombre

de paramètres à tester étant assez grand, et le temps de simulation non négligeable, il a été décidé
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de choisir M � 500, pour un nombre total de simulations de 8500 par solutés (Diuron et Tebucona-

zole). Les erreurs sur les indices de premier ordre et totaux estimées par rééchantillonage étaient

très élevées, c’est pourquoi une deuxième analyse de sensibilité a été lancée, avec M � 1000,

et un nombre total de 17000 simulations par soluté. Deux autres analyses de sensibilité ont été

menées en complément, en suivant la méthode de Sobolroahls : seulement 1922 simulations par

solutés pour les indices de premier ordre, et 1922 autres par soluté pour les indices de deuxième

ordre. Dans la première partie de cette section (paragraphes 6.3.2.1 et 6.3.2.2), les résultats pré-

sentés proviennent en majorité de l’analyse avec la méthode de Sobolmartinez et avec M � 1000,

mais seront complétes dans certains cas par des informations sur les indices de deuxième ordre

(fonction sobolroalhs). Dans la dernière partie de la section (paragraphe 6.3.2.3), une discussion

sera menée sur les di�érentes méthodes et leur pertinence pour le contexte de ces simulations en

particulier.

Tableau 6.3 – Description des di�érentes analyses menées dans ce chapitre, avec les nombres de simulations
correspondants et leur utilité dans l’analyse des résultats.

Fonction Indices Paramètre M Nb de simulations Présentation des résultats

Martinez 1er ordre 500 8500 Discussion sur les fonctions (6.3.2.3)
et totaux 1000 17000 Analyse du modèle (6.3.2.1 et 6.3.2.2)

Roalhs 1er ordre 31 1922 Discussion sur les fonctions (6.3.2.3)
2e ordre 31 1922 Analyse du modèle (6.3.2.1 et 6.3.2.2)

Par soucis de clareté, les résultats présentés dans cette section ne concernent pas l’ensemble

des sorties, et les résultats manquants se trouvent dans les annexes : annexe B.2 pour les incerti-

tudes et annexe B.3. pour les indices de premier ordre et indices totaux.

6.3.2.1 Analyse d’incertitude de CATHY-Pesticide

Lors d’une analyse de sensibilité global, avant de décrire les in�uences de chaque paramètre

ou leurs interactions sur une variable de sortie, on peut étudier l’incertitude sur les di�érences

réponses du modèle liée à la variabilité de ses paramètres d’entrée en traçant leurs densités de

probabilité. On se base ici sur le très grand nombre de simulations e�ectué avec l’échantillonage

Sobolmartinez.

La �gure 6.11 illustre les analyses d’incertitude de la variable de sortie suivante : di�érence

des volumes d’eau en subsurface entre la situation initiale et la situation �nale dans les trois

zones considérées. Dans cette sortie, c’est surtout l’in�ltration de la pluie qui est le processus

déterminant. On remarque en premier lieu que les moyennes des variables sont di�érentes, et

certainement en rapport avec la surface de la zone exposée à la pluie. Par exemple, une majorité

des simulations donnent une variation du stock autour de 75m3 sur la vigne (surface de 2500m2)

contre 7 m3 sur la bande enherbée 1 (surface de 200 m2) et 13 m3 sur la bande enherbée 2 (sur-
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Figure 6.11 – Densité de probabilité de la di�érence de volume d’eau (m3) en subsurface entre l’état �nal
et l’état initial dans les trois zones (vigne, bande enherbée 1 et bande enherbée 2).

face de 300 m2). On remarque également que les trois densités de probabilités sont bi-modales.

Une hypothèse pour expliquer cette bi-modalité se trouve peut être dans le pro�l d’intensité de

pluie. En e�et sur la �gure 6.3 on voit que l’intensité de la pluie est supérieure à la conductivité à

saturation du premier horizon de la vigne (ligne pointillé) entre les temps 20 min et 28 min envi-

ron. Mais dans certains jeux de paramètres, la conductivité de la vigne est plus faible, et parfois

inférieure à l’intensité de la pluie autour d’autres pics de précipitation, par exemple autour du

temps 15min. La forme complexe de l’événement pluvieux et ces phénomènes de seuil pourraient

expliquer une densité de probabilité bi-modale de la sortie.

Si on s’intéresse à la même variable de sortie, mais pour les solutés, c’est-à-dire la di�érence

de masse entre l’état initial et l’état �nal dans les zones de la vigne et de la bande enherbée 1

(voir �gure 6.12), la situation est complètement di�érente. En e�et, sur cette variable de sortie

la pluie n’aura que peu d’e�et puisque celle-ci a une concentration nulle en pesticide. On obser-

vera par contre le résultat des transferts combinés de surface et de subsurface. On rappelle qu’à

l’état initial, la totalité des solutés se trouve localisée dans la zone de la vigne. Sur la �gure sont

présentes deux versions de la même information : en haut les densités de probabilité ne sont pas

tronquées, et en bas elles ont été tronquées pour rendre mieux compte de leur forme. On notera

que la distribution des valeurs a une forme bien particulière : une écrasante majorité des valeurs

de cette variable de sortie sont rassemblées dans un intervalle très réduit par rapport à la varia-
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bilité totale. Par exemple pour la zone de la vigne et le Tebuconazole, 99,5% des valeurs de sortie

se trouvent entre -0.1 g et 0 g mais la variabilité totale des sorties est entre -25 g et 40 g.

Figure 6.12 – Densité de probabilité de la di�érence de masse de pesticide en subsurface entre l’état �nal
et l’état initial dans les trois zones (vigne, bande enherbée 1 et bande enherbée 2). En haut : la densité non
tronquée et en bas : la densité tronquée pour plus de lisibilité.

Au sujet des résultats eux-mêmes, on note que la majorité des valeurs de la variation des

stocks est assez faible : en moyenne 0.01 g a transité entre les zones. Les graphes correspondants

à la vigne et à la bande enherbée 1 sont quasi symétriques : la masse de soluté qui a quitté la zone

de la vigne s’est retrouvée dans la bande enherbée 1 en totalité. Et en e�et, pour la bande enherbée

2, très peu de pesticide a été stocké pendant l’événement. Une tendance dans le comportement

des deux pesticides se distingue et con�rme ce que l’on sait sur leur capacité à s’adsorber aux

particules de sol. Le Diuron, dont le Kd est moins fort que celui du Tebuconazole, est transporté

en quantité légèrement supérieure. A noter, les graphes présentés ont été rognés sur l’axe des

abscisses, et la distribution, bien que très majoritairement rassemblée autour des valeurs visibles

ici, s’étire énormément du fait de quelques valeurs extrêmes. La question des valeurs extrêmes

sera discutée plus en avant dans les prochains paragraphes.

La �gure 6.13 (a) présente les erreurs de bilan de masse en pourcentages pour l’eau et les

deux solutés. Pour l’eau, les bilans de masse sont très bons, tous compris entre -0.5 % et 1.5%.

On remarque que la densité de probabilité n’est pas symétrique autour de 0, et que les erreurs
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(a)
(b)

Figure 6.13 – La conservation de la masse : (a) densité de probabilité des erreurs de bilan de masse pour
l’eau et les deux solutés Diuron et Tebuconazole (les courbes concernant le Diuron et le Tebuconazole sont
di�cilement di�érentiables car quasi superposées) et (b) détail de la paramétrisation des quatre simulations
qui ont abouti à une erreur de bilan de masse supérieure à 1% pour les deux solutés. Les conductivités à
saturation sont représentées sur une échelle logarithmique.

concernent en majorité de la disparition de volume. Pour les solutés, la conservation de la masse

est également très bonne et la masse totale dans le domaine change de moins de 0.1% par rapport

à la masse théorique au cours de la simulation pour la plupart des cas. On ne remarque pas de

di�érence notable entre le Diuron et le Tebuconazole sur cette variable de sortie. Parmi les 17 000

simulations, seulement quatre présentent une erreur de bilan de masse de plus de 1% pour le

Diuron et pour le Tebuconazole. Il s’agit des quatre même combinaisons pour les deux solutés et

deux d’entre elles sont caractérisées par une erreur de bilan de masse de plus de 100%. Le détail

de la paramétrisation de ces quatre simulations est montré sur la �gure 6.13 (b). Le seul pattern

commun à ces quatre simulations semble être une couche de mélange très �ne. Cette observation

est cependant di�cile à exploiter, vu le nombre de simulations partageant cette lamême épaisseur

de couche de mélange, et dont le bilan de masse est correct. De manière générale, ces résultats

sur les erreurs de bilan de masse mettent en avant la stabilité du modèle et le produit des e�orts

d’amélioration de la conservation de la masse dans le couplage.

L’étude des densité de probabilité des variables de sortie peut permettre de commencer à

étudier certains comportements globaux dumodèle et de véri�er l’ordre de grandeur de certaines

sorties comme le bilan de masse. Mais le rôle de chacun des paramètres dans la variance des

variables de sorties ne peut être examiné qu’en menant la méthode de Sobol à bien, c’est-à-dire

en calculant les indices de premier voire deuxième ordre et les indices totaux.
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6.3.2.2 Analyse de sensibilité des variables de sortie hydrodynamiques et de transport de

soluté

L’analyse de sensibilité de Sobol est menée à la fois sur les paramètres hydrodynamiques et

sur les paramètres liés à la chimie des solutés. Au delà du béné�ce direct sur le temps de calcul

qu’apporte l’analyse de sensibilité unique par rapport à l’analyse séparée eau / chimie, l’analyse

globale permet de détecter les éventuelles interactions des paramètres hydrodynamiques et chi-

miques sur les résultats de transfert. Plus simplement, l’analyse globale permet de véri�er que la

variation des paramètres chimiques n’in�uence pas les sorties purement hydrodynamiques.

a) Extraction des simulations donnant lieu à des résultats extrêmes

La méthode Sobolmartinez a d’abord été menée avec une taille d’échantillonnage correspon-

dant à N=500 (donc 8500 simulations pour chacun des deux solutés). Vues les incertitudes des

indices des ordre totaux, un échantillonnage plus large a été dé�ni : N=1000 donc 17000 simu-

lations par soluté. Là aussi, les résultats bruts montraient de fortes valeurs et de grandes incer-

titudes sur les indices totaux, et comme la taille de l’échantillon n’était plus à incriminer, nous

avons cherché plus loin et découvert que la présence ou non de quelques valeurs extrêmes dans

les variables de sorties in�uençait de façon non négligeable les indices, en particulier les indices

totaux ainsi que leur intervalles de con�ance. Ainsi, pour chaque sortie, les simulations extrêmes

ont été extraites telles que aucune incertitude sur les indices totaux ne dépasse 0.5. Globalement,

on peut classer les simulations extraites en deux groupes : les simulations donnant des résultats

non physiques, et les simulations certes extrêmes, mais dont les résultats sont acceptables physi-

quement. Il est fortement probable qu’en menant une autre analyse de sensibilité de Sobol avec

par exemple N=2000 au lieu de N=1000, les incertitudes sur les indices totaux seraient stabilisées

sans avoir à extraire les simulations extrêmes mais qui restent dans les possibles des réalités phy-

siques. L’analyse avec N=2000 n’a apas été réalisée puisque que trop coûteuse en temps de calcul.

Finalement, dans cette section les résultats de l’analyse de sensibilité avec N=1000 sont présentés

après extraction certaines simulations (voir �gure 6.14).

La liste �nale des simulations extraites est l’union des troncatures de chaque sortie et com-

porte 57 simulations, soit 0.33 % des 17000 simulations. Sachant que pour chaque sortie, jusqu’à

une trentaine de simulations devaient être extraites, on remarque que les listes se superposent en

grande partie et la majorité des simulations extraites posent problème pour plusieurs variables

de sorties. Les quatre simulations reprérées lors de l’analyse de l’erreur de bilan de masse se

trouvent parmi les 57 simulations extraites.

Les détails des 57 simulations tronquées se trouvent sur la �gure 6.14. Les combinaisons de

paramètres sont assez diverses, et ne correspondent pas à une valeur extrême d’un paramètre
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Figure 6.14 – Détail des combinaisons de paramètres correspondant aux simulations extrêmes extraites
(57 sur 17 000 soit 0.33 %) pour stabiliser l’incertitude sur les indices totaux à une valeur inférieure à 0.5.
Les conductivités à saturation sont représentées sur une échelle logarithmique.

in�uent. Par exemple, et contrairement à la �gure 6.13 (b), les épaisseurs de couche de mélange

sont distribuées sur tout l’échantillon (loi uniforme [5.0x10−4 ; 1.5x10−3] ). On remarque cepen-

dant que aucune simulation tronquée n’a une valeur de conductivité à saturation de la zone 2

forte. Si on peut avancer qu’une conductivité à saturation élevée sur la zone de la vigne ne génère

pas de valeurs extrêmes dans les variables de sorties étudiées, il n’y pas assez d’information pour

a�rmer la réciproque sur les conductivités à saturation faibles. En�n, on constate que les quatre

simulations menant aux bilans de masse incorrects appartiennent à cet ensemble.

Dans toute cette section, les résultats d’indice de premier ordre ou totaux sont présentés avec

l’extraction des simulations donnant des résultats extrêmes. C’est-à-dire que l’on remplace les

résultats des 57 simulations extraites par desNA (NotAssigned). Cela con�rme l’utilité de choisir

la méthode Sobolmartinez capable de gérer des NA.

b) Sensibilité des variables de sortie hydrodynamiques

La �gure 6.15 présente les indices de Sobol de 1er ordre et totaux et leurs incertitudes asso-

ciées pour quatre variables de sortie concernant exclusivement l’eau : cumul du volume sortant

à l’exutoire, temps de percée de l’eau à l’exutoire, évolution du volume sous la vigne entre l’état

initial et l’état �nal, et cumul du volume ayant passé la limite entre la vigne et la bande enherbée
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1 en surface. Avant d’analyser les résultats des paramètres hydrodynamiques, il est nécessaire de

discuter des indices de sensibilité des paramètres de transport (Kd1, Kd2), certes faibles mais non

nuls. En pratique, l’ensemble des simulations qui ne di�èrent que sur les paramètres de trans-

port donnent exactement les mêmes résultats sur les variables de sorties analysées. Cependant,

l’extraction de certaines simulations impose un NA sur ses résultats et apporte une variabilité

arti�cielle sur les ensembles de résultats qui ne di�èrent que sur les paramètres liés au transport.

Avec cette variabilité introduite arti�ciellement, les indices de sensibilité de Kd1, Kd2 et leur indice

de con�ance restent toutefois sous la barre de négligeabilité de 0.05.

Si on analyse les indices de sensibilité des paramètres hydrodynamiques, on constate tout

d’abord d’importantes interactions entre les paramètres sur l’ensemble des variables de sortie.

Deux paramètres de van Genuchten du premier horizon de la vigne ressortent comme principa-

lement in�uents : Ks2 la conductivité hydraulique et n2 le paramètre de van Genuchten tandis

que les autres paramètres ont de faibles indices de premier ordre. Le cumul du volume sortant à

l’exutoire et le cumul des �ux en surface entre la vigne et BE1 sont in�uencés au premier ordre

principalement par Ks2, les autres indices du premier ordre étant inférieurs à 0.05, on peut les

considérer comme négligeables. De même, le temps de percée à l’exutoire est principalement

in�uencé au premier ordre par n2. Quant à l’évolution du volume d’eau en subsurface sous la

vigne, le paramètre n2 domine au premier ordre, mais l’in�uence des paramètres Ks1, Ks2, α1 et

α2 a un rôle non négligeable.

Pour chacune des quatre variables de sortie, la somme des indices de premier ordre est com-

prise entre 0.55 et 0.65, et montre que le modèle n’est pas du tout additif. Ce constat est en accord

avec le fait que les interactions totales sont importantes. Pourtant, cette non additivité pourrait

aussi être due à un choix trop restreint des paramètres d’entrée. En e�et il est possible que le

paramètre permettant d’expliquer la variance de cette sortie n’ait pas été étudié. Le paramètre

Mix est un paramètre lié au transport de contaminant, mais pas exclusivement puisque c’est une

propriété du maillage. Il n’est donc pas inquiétant qu’il puisse interagir avec d’autres paramètres

et in�uencer la variabilité des sorties liées à l’eau. D’une manière générale, on constate une incer-

titude raisonnable sur les indices et de très fortes interactions entre les paramètres. Cependant,

la variable de sortie de variation du volume d’eau sous la vigne présente des e�ets totaux parti-

culièrement importants et uniformes pour tous les paramètres (sauf les paramètres de réaction et

le ponding minimum). On s’intéresse donc aux indices de deuxième ordre de cette variable pour

clari�er les interactions entre les paramètres.

L’analyse des indices de deuxième ordre peut permettre de préciser les résultats. Les résul-

tats du deuxième ordre sont issus de laméthode Sobolroalhs présentée dans le chapitre 3 (section
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Figure 6.15 – Indices de Sobol de premier ordre (rose) et totaux (bleu) de quatre variables de sorties qui
concernent exclusivement l’eau. Le bleu qui est visible correspond donc aux intercations. Les barres d’erreur
en noir correspondent à un intervalle de con�ance de 95%. Les paramètres “1” se réfèrent au premier
horizon de la bande enherbée et les paramètres “2” au premier horizon de la vigne et totalité du second
horizon.

3.2.2.2) (Tissot and Prieur, 2015). La �gure 6.16 présente les e�ets de l’interaction des paramètres

deux à deux sur la variable de sortie. A noter, aucun des résultats n’est considéré comme ex-

trême comparés à ceux extraits pour les indices de premier ordre et indices totaux de la méthode

Sobolmartinez. La �gure 6.16 con�rme les e�ets importants de Ks2 et surtout de n2 qui inter-

agissent deux à deux et avec l’ensemble des autres paramètres. Dans une moindre mesure, les

paramètres Pondhmin et Kstr interagissent deux à deux ainsi que Pondhmin et α1. Pondhmin et

Kstr concernent tous les deux le ruissellement de surface, il est cohérent qu’ils puissent interagir.

Pondhmin et α1 sont des paramètres de surface et surbsurface respectivement, on peut imaginer

qu’il interagissent via les échanges surface-subsurface. Les autres paramètres ne montrent pas

d’interaction notable entre eux. On remarque que pour le paramètre n2, si on rassemble les in-

dices de premier et deuxième ordre, c’est à dire 0.33 (voir �gure 6.15) et 0.4 environ (voir �gure

6.16), on obtient quasiment la valeur de l’indice total, qui est de 0.79. Cela signi�erait que pour

cette variable de sortie, le paramètre est surtout soumis à des interactions au premier et second
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Figure 6.16 – Indices de deuxième ordre pour la variable de sortie d’évolution du volume d’eau sous la vigne
entre l’état initial et l’état �nal. Les lignes grises représentent les barres d’erreur (intervalle de con�ance
de 95%).

ordre, et peu d’interaction d’ordres supérieurs. n2 est un paramètre de vanGenuchten qui est par-

ticulièrement in�uent sur les courbes de rétention à des pressions proches de 0. Dans le contexte

du versant et pendant un évènement pluvieux, les premiers horizons du sol sont non saturés,

mais très humides, avec une pression proche de 0, les conditions sont donc réunies pour que n2

soit in�uent.

c) Sensibilité des variables de sortie liées au transport

La �gure 6.17 montre les indices de premier ordre et indices totaux pour quatre variables de

sortie qui concernent le transport de soluté : erreur de bilan demasse, tempsde percée à l’exutoire,

évolution de la masse de soluté sous la bande enherbée 1 et cumul des �ux massiques entre la

vigne et la bande enherbée 1. Les indices sont illustrés seulement pour le Tebuconazole, car les

résultats du Diuron sont très proches.

Les indices de premier ordre et indices totaux pour quatre variables de sortie sont présentés

sur la �gure 6.17 : erreur de bilan demasse, temps de percée, évolution de la masse en subsurface
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Figure 6.17 – Indices de premier ordre (rose) et totaux (bleu) de deux variables de sorties qui concernent le
transport du Tebuconazole. Les barres d’erreur en noir correspondent à un intervalle de con�ance de 95%.
Les su�xes “1” se réfèrent au premier horizon de la bande enherbée et les su�xes “2” au premier horizon
de la vigne et totalité du second horizon.

sous la bande enherbée 1, et cumul des transferts massiques en surface entre la vigne et la bande

enherbée. Tous les paramètres testés semblent in�uencer le bilan de masse au 1er ordre, avec une

dominance des propriétés hydrodynamiques de la zone 2 (premier horizon de la vigne et totalité

du deuxième horizon) : Ks2, θs2, θr et n2. Sur l’ensemble des quatre variables de sortie, les indices

totaux sont forts pour les paramètres dont les indices de premier ordre sont forts. Par contre, Kd1,

Kd2 et le ponding minimum ne semblent pas interagir avec les autres paramètres. Ils présentent

cependant des intervalles de con�ance larges et sont à interpréter avec prudence. Logiquement,

les résultats pour le temps de percée du soluté est très proches de ceux du temps de percée de

l’eau avec n2 dominant, expliquant 50 % de la variance. Les résultats de l’évolution du stock en

subsurface et les �ux de surface entre la vigne et la bande enherbéemontrent que l’épaisseur de la

couche de mélange a une in�uence non négligeable. Pour ces deux sorties particulièrement, mais

aussi pour le temps de percée, la somme des indices de premier ordre est largement inférieure

à 1, con�rmant l’importance des interactions dans le modèle. Pour l’erreur de bilan de masse

par contre, la somme des indices de premier ordre est supérieure à 1. En théorie cette somme
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ne peut pas dépasser 1, il est possible d’expliquer au moins en partie cette anomalie avec les

incertitudes associées aux indices. La tendance montre tout de même que les interactions sont

moins fortes pour le bilan de masse que pour les autres variables de sortie. Les conclusions tirées

sur les indices de premier ordre et indices totaux sont toutefois à analyser avec prudence compte

tenu des incertitudes assez grandes sur les indices, malgré la taille de l’échantillonage (N=1000),

et de la sensibilité des résultats à la prise en compte ou non des simulations donnat des valeurs

extrêmes. Ce dernier point sera discuté dans la section suivante.

Figure 6.18 – Indices de deuxième ordre pour la variable de sortie du cumul des �ux massiques en surface
entre la vigne et BE1. Les lignes grises représentent les intervalles de con�ance à 95% associées aux indices.

Comme pour les variables liées à l’eau, les interactions sont très importantes et on peut s’in-

téresser aux indices de deuxième ordre pour approfondir l’analyse de sensibilité des sorties. La

�gure 6.18 représente les indices de deuxième ordre des paramètres sur le cumul massique des

transferts de surface entre la vigne et la bande enherbée. Contrairement à la �gure 6.16, ici une

des simulations donne un résultat considéré comme extrême, semblable aux résultats des simu-

lations extraites pour l’analyse de sensibilité de Sobolmartinez. Cette simulation a été extraite

dans les résultats de la �gure 6.18. Comme sur la �gure 6.17, on observe ici une in�uence nette
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du Ks2, qui interagit deux à deux avec tous les autres paramètres. On peut également observer les

interactions non négligeables entre θs1, θs2 et α1. Toutefois pour tous indices que l’on considère

non négligeables ici, les intervalles de con�ance à 95 % sont particulièrement larges.

d) Conclusions sur l’analyse des indices de premier, deuxième ordre et indices totaux sur les

variables de sorties hydrodynamiques et liées au transfert

Les variables de sorties analysées concernent surtout la dynamique de déplacement des vo-

lumes d’eau et de solutés en surface, en subsurface et jusqu’à l’exutoire. Pour les variables de

sortie concernant l’eau comme pour les variables concernant les solutés, les deux paramètres

les plus in�uents semblent être la conductivité à saturation et le paramètre de van Genuchten

n de la zone 2, c’est-à-dire du premier horizon de la vigne et de la totalité du second horizon.

Excepté pour le bilan de masse, la somme des indices de premier ordre pour chaque variable

de sortie est loin d’être égale à 1 et les indices totaux sont globalement élevés et répartis entre

tous les paramètres liés à l’eau. Tout ceci met en lumière la complexité du fonctionnement d’un

versant en terme de transfert, re�étée par la complexité d’un modèle couplé surface-subsurface.

Pour les solutés, l’interprétation de certains résultats est toutefois sujette à discussion puisqu’elle

s’est révélée particulièrement sensible à la prise en compte ou non des valeurs extrêmes, qui ne

correspondent toutefois pas à des valeurs de paramères extrêmes. On tentera dans le prochain

paragraphe d’approfondir cette question et de comparer les di�érentes méthodes utilisées dans

ce chapitre.

6.3.2.3 Ré�exion sur les di�érentes méthodes d’analyse

a) Discussion sur la prise en compte des simulations extrêmes

Lors du traitement des résultats de l’analyse de sensibilité de Sobol, le constat a été fait que

l’in�uence de la prise en compte ou non des valeurs extrêmes sur le calcul des indices est non

négligeable. La �gure 6.19 illustre un exemple qui permet d’approfondir cette question.

Figure 6.19 – Comparaison des indices de premier ordre et indices totaux pour le bilan de masse des solutés
(Tebuconazole) selon le seuil choisi pour exclure les valeurs extrêmes.
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Sur la �gure 6.19, les indices totaux et de premier ordre de l’erreur de bilan de masse sont

calculés à partir de trois échantillons di�érents : dans le premier une valeur extrême a été extraite

(erreur de bilan de masse supérieure à 1000%), dans le deuxième deux valeurs extrêmes ont été

extraites (erreur de bilan de masse supérieure à 100%) et dans le troisième 57 simulations simu-

lations ont été extraites (voir section 6.3.2.2 (a)). Les indices sont tous quasi équivalents dans les

deux premiers graphes sauf pour le paramètre n2 pour lequel la situation change profondément.

En e�et, les deux indices Sobol de premier ordre et totaux passent respectivement de -0.023 à 0.22

et de 0.95 à 0.35 en extrayant une simulation de plus. L’incertitude des résultats pour n2 diminue

également très fortement. On peut observer que les indices de premier ordre et indices totaux

pour la troncature à 1000% des paramètres Ks1 et θr sont semblables à ceux de n2 : indice total

très élevé, proche de 1 avec une incertitude forte. On constate sur les résultats avec l’extraction de

57 simulations qu’aucun indice total n’a une incertitude supérieure à 0.1. L’extraction des simu-

lations extrêmes permet donc de stabiliser les résultats et de réduire fortement leur intervalle de

con�ance.

Le fonctionnement dumodèle est complexe, et la forme des distributions de sortie particulière

(une distribution très reserrée et quelques valeurs extrêmes très éloignées de cet intervalle) a mis

en valeur la di�culté de gérer les analyses de sensibilité dans ce contexte. Toutefois, la quantité

nécessaire de simulations extraites pour faire descendre l’incertitude sur les indices à moins de

0.5, donc à stabiliser les résultats, est très faible par rapport à l’ensemble des simulations (0.33 %).

Une analyse plus sytématique en amont avec ré-échantillonage des paramètres d’entrée selon la

qualité des indices serait idéalemais imposerait un coût de calcul très important puisque l’analyse

présentée ici (3 semaines sur un cluster de calcul d’une centaine de nœuds) serait multipliée par

deux voire trois selon les besoins de réchantillonnage.

b) Comparaison des indices de premier ordre pour les fonctions Martinez et Roalhs

Les indices de premier ordre ont été calculés dans trois cas di�érents : Sobolmartinez avec un

échantillon de taille moyenne N � 500 et un échantillon de grande taille N � 1000 et Sobolroalhs.

La �gure 6.20 illustre pour deux sorties, une concernant l’eau et une autre concernant les solu-

tés, un comparatif des résultats obtenus. Pour la méthode Sobolmartinez (N=1000), l’extraction

des 57 simulations est prise en compte. Pour que la comparaison soit pertinente, on extrait les si-

mulations issues des méthodes Sobolmartinez (N=500) et Sobolroalhs qui donnent des résultats

extrêmes semblables aux simulations extraites dans Sobolmartinez (N=1000). Pour le cumul du

volume sortant, aucun résultat n’appartient à cette catégorie. Par contre pour le bilan demasse, on

applique unNaNpour 18 simulations de Sobolmartinez (N=500) et 3 simulations de Sobolroalhs.

Pour les indices non négligeables, c’est-à-dire supérieurs à 0.05, les trois méthodes donnent
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Figure 6.20 – Comparaison des indices de premier ordre pour le cumul du volume d’eau à l’exutoire (m3)
et l’erreur de bilan de masse du Tebuconazole (%) pour les trois calculs : fonction Martinez N � 1000,
fonctionMartinez N � 500, et fonction Roalhs. Les résultats de Sobolmartinez avec N=1000 sont présentés
en prenant en compte l’extraction des 57 simulations (voir section 6.3.2.2 (a)).

des résultats cohérents, malgré le fait que, par exemple pour le bilan de masse, la hiérarchie des

paramètres les plus in�uents ne soit pas identique. Une a�rmation à prendre avec précaution au

vu de la marge d’incertitude des indices avec les trois méthodes, en particulier avec la méthode

Sobolmartinez (N=500). Pour le cumul duvolume à l’exutoire, laméthode Sobolmartinez (N=500)

n’est pas cohérente avec les autres méthodes pour les indices de faible valeur et ceux-ci montrent

une incertitude très élevée. On note globalement que l’incertitude de Martinez N � 500 est plus

importante que l’incertitude N � 1000, ce qui est logique considérant la valeur du paramètre

d’échantillonage N . L’augmentation de la taille de l’échantillon (N=500 à N=1000) permet e�ec-

tivement de diminuer l’incertitude sur les indices mais pas toujours su�sament tout de même.

Pour les indices de premier ordre, la méthode Sobolroalhs présente un avantage incontestable en

terme de coût de calcul et la précision de ses résultats n’a rien à envier à la méthode Sobolmarti-

nez.

6.4 Conclusion sur l’évaluation de CATHY-Pesticide

Dans ce chapitre, la version CATHY-Pesticide a été testée à l’échelle du versant sur des don-

nées représentatives d’un site expérimental. Cette version correspond àunmodèle couplé surface-

subsurface en �ux d’eau et de solutés, et comporte un module de mélange entre la lame ruisse-

lante et la première couche de sol. La présence de rases et d’une demi-buse qui redirigent le

ruissellement sur le versant de Saint-Joseph en font un environnement complexe avec de fortes

interactions entre la surface et la subsurface. L’ancrage dans la réalité de l’application du mo-

dèle sur le versant a été véri�é par comparaison de �ux de ruissellement observés et simulés.

Puis, des variables de sortie concernant en particulier les solutés et le couplage ont été analysés.
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Les résultats montrent une bonne cohérence avec notre connaissance du terrain, et le bilan de

masse, malgré la complexité élevé du site en terme de transferts, est très bon. Dans un second

temps, une analyse de sensibilité de type Sobol a été menée sur une version simpli�ée du ver-

sant. Plusieurs fonctions d’échantillonnage et de calcul des indices ont été utilisées, permettant

de préciser les résultats, mais aussi de mener une première ré�exion autour de leurs di�érences.

D’abord, les bonnes performances du modèle en terme de conservation de la masse ont été véri-

�ées, avec plus de 99.97% des simulations qui débouchent sur une erreur de bilan de masse de

moins de 1%. L’analyse d’incertitude a montré que la variabilité des paramètres d’entrée génère

une incertitude raisonnable. De manière générale, ce sont les paramètres hydrodynamiques Ks

et n de la vigne qui in�uencent le plus les transferts d’eau. Ces résultats sont cohérents avec les

conclusions de l’analyse de sensibilité de type Morris dans le chapitre précédent pour un autre

contexte. Par contre, la porosité est moins in�uente dans le contexte du versant que dans celui

de MASHYNS. Pour les transferts de solutés, les conclusions sont plus délicates à a�rmer, au vu

de la sensibilité des indices à la prise en compte ou non des valeurs extrêmes. Le modèle s’est

avéré non additif et soumis fortement aux interactions entre tous les paramètres testés, à l’excep-

tion des paramètres réactifs et du ponding minimum. La comparaison des indices de premier

ordre issus de trois échantillonnages di�érents montre une cohérence des tendances assez forte

pour les indices non négligeables, c’est-à-dire supérieurs à 0.05. Ceci ouvre des possibilités, par

exemple une analyse de sensibilité plus large en prenant en compte plus de paramètres serait en-

visageable en terme de temps de calcul avec la méthode de solbolroalhs qui aboutit à des indices

de premier ordre et de second ordre de bonne qualité. Elle permettrait également d’augmenter

fortement l’échantillonage àmoindre coût dans le cas où les indices de con�ance sont trop larges.

Par contre, sobolroalhs ne permet pas de déterminer les indices totaux. En�n, il est important de

rappeler que les résultats de l’analyse de sensibilité globale sont à interpréter dans ce cadre de

simulation, c’est-à-dire avec ces caractéristiques de terrain et cet évènement de pluie.

Pour conclure, les résultats dumodèle couplé CATHY-Pesticide se sont révélés cohérents avec

nos connaissances du fonctionnement du versant de Saint-Joseph. Le module de mélange assure

sa fonction correctement et la conservation de la masse est assurée même dans un contexte d’in-

teractions surface-subsurface très complexe. L’analyse de sensibilité a révélé unmodèle fortement

soumis aux interactions, mais robuste en terme de conservation de la masse et d’incertitude des

sorties. Les di�érentes fonctions d’échantillonnage et de calcul des indices ont donné des résul-

tats cohérents, pour les indices de premier ordre, malgré tout les résultats semblent très sensibles

au fait d’intégrer ou non les simulations donnant des valeurs extrêmes. En outre, il serait inter-

essant de prolonger une des simulations dans le temps pour capter l’ensemble des transferts qui
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suivent l’évènement pluvieux.



Chapitre 7

Conclusion et perspectives

Dans ce chapitre de conclusion, on commencera par rappeler les objectifs de la thèse, et dé-

tailler dans quelle mesure les résultats répondent à ces objectifs. Dans un deuxième temps, une

discussion critique sur l’utilisation des modèles à base physique sera menée et ouvrira sur les

perspectives possibles des travaux.

7.1 Rappel des objectifs et de la démarche

Le changement en profondeur des pratiques agricoles est un processus lent. Dans l’attente

d’une diminution globale de l’utilisation des pesticides, la volonté de protéger les zones aqua-

tiques en limitant les transferts de pesticides depuis les zones agricoles s’est développée. Pour

mieux agir sur les voies de transfert, il est nécessaire d’approfondir les connaissances des proces-

sus en jeu et de leurs interactions éventuelles. L’échelle du versant est particulièrement appropriée

à ce type d’étude. En e�et les voies de transfert principales sont représentées, et interagissent de

manière plus simple qu’à l’échelle de bassin versant. Néanmoins, sur les versants, les conditions

limites aval ne sont pas faciles à dé�nir à l’inverse des conditions amont et latérales (�ux nul) car

mal connues par rapport au bassin versant, où une mesure des �ux et concentration en surface à

l’exutoire est relativement aisée. En e�et, les �ux sortant d’un versant sont di�ciles à isoler sur le

terrain. Les modèles mécanistes sont unmoyen e�cace de représenter des processus physiques à

condition de bien les paramétrer. Pourtant, il existe actuellement très peu de modèles à base phy-

sique capables de lier une représentation complexe des processus réactifs et de transfert à une

modélisation intégrée des écoulements en plusieurs dimensions et notamment couplée entre la

surface et la subsurface.

Le but général de la thèse était d’intégrer des processus de transfert de solutés réactifs dans un

modèle hydrologique couplé surface-subsurface : le modèle CATHY. Il existait déjà une version

de transport non réactif de ce modèle : CATHY-FT (Weill et al., 2011), mais elle avait été peu

137
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testée en particulier pour les interactions surface-subsurface. Les objectifs de la thèse étaient de

deux ordres. Le premier objectif était la simulation des transferts à l’échelle de la parcelle et du

versant, et en particulier les interactions entre les processus et le couplage surface-subsurface qu’il

s’agisse de l’eau ou des solutés réactifs. Comme il s’agissait dans cette thèse de développer un

modèle relativement complexe en terme de non-linéarités et d’interactions, le second objectif était

d’approfondir la connaissance dumodèle en luimême et la façon dont il représente la dynamique

et les ordres de grandeur des di�érents processus, par exemple mieux comprendre comment la

variation des paramètres in�uence les résultats.

La démarche du travail de thèse consiste à implémenter sur la version CATHY-FT, qui simule

les écoulements et le transport de solutés non réactifs, des processus réactifs et leur couplage

surface-subsurface et de le valider dans di�érents contextes. A chaque étape de validation, la

complexité des processus implémentés dans le modèle augmente, et impacte donc sur la façon

de les valider :

• L’implémentation des processus d’adsorption linéaire et de dégradation du premier ordre

dans CATHY-FT est validée sur des données issues d’expérimentations en laboratoire à

une échelle relativement petite (maquette de 2 m de long, 0.5 m de large et 1 m de pro-

fondeur). On évalue le modèle sur les données expérimentales sur plusieurs molécules,

et une analyse de sensibilité de type Morris est menée. Celle-ci permet de repérer les pa-

ramètres les plus in�uents sur certaines variables de sortie du modèle et d’aboutir à un

calage succinct pour d’autres molécules. Ce travail concerne uniquement la partie subsur-

face de CATHY compte tenu des spéci�cités de l’expérimentation.

• Unmodule de mélange entre la lame ruisselante et de la première couche de sol est ajouté

au modèle a�n de prendre en compte la remobilisation des solutés par le ruissellement,

et le couplage surface-subsurface est adapté et amélioré pour mieux respecter le bilan de

masse. CATHY-Pesticide est alors évalué sur des données issues d’un site expérimental

réel situé dans le Beaujolais. Cette fois, le modèle est appliqué à l’échelle du versant pour

véri�er sa cohérence avec le comportement physique connu du versant réel, et fait interve-

nir les écoulements de surface et de subsurface. Une analyse de d’incertitude et sensibilité

globale (Sobol) sont menés a�n d’une part d’étudier comment l’incertitude liée aux pa-

ramètres d’entrée se propage sur les variables de sorties, et d’autre part de déterminer

quantitativement de quelle manière chaque paramètre testé in�uence les variables de sor-

ties en interaction avec les autre paramètres.
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7.2 Principaux résultats

7.2.1 Développement d’un modèle spatialisé de transfert de soluté réactif

7.2.1.1 Retour sur les hypothèses de modélisation

Les conclusions que l’on peut tirer des résultats de simulation de transfert de solutés n’ont

de sens qu’à la lumière des processus pris en compte ou non par le modèle et des hypothèses de

modélisation. Ainsi on rappelle que CATHY-Pesticide ne prend pas en compte certains processus

qui peuvent s’avérer non négligeables dans un contexte de transport de pesticides à l’échelle du

versant, notamment les écoulements préférentiels et le transfert sédimentaire. De plus, pendant

le travail d’implémentation des processus de transport réactif dans la thèse, des hypothèses ont

été adoptées : (i) les processus réactifs n’ont été implémentés qu’en subsurface pour éviter de

complexi�er de manière prématurée la représentation des processus et pour faciliter l’évaluation

du modèle, et (ii) les phénomènes di�usifs et dispersifs ont été négligés puisque les choix de ré-

solution numérique de l’équation d’advection-dispersion entraînaient de la di�usion numérique

importante.

Dans le contexte des applications du modèle sur les données de laboratoire (maquette MA-

SHYNS), la non représentation des processus de transfert préférentiel et les hypothèses sur la

dispersion et les réactions de surface ne sont pas un élément déterminant, puisque (i) les expé-

rimentations sont construites de telle façon que seuls les processus de subsurface interviennent

et (ii) le sol de la maquette a été homogénéisé méthodiquement pour limiter au maximum l’ap-

parition de structures et il est donc légitime de considérer donc que le transfert préférentiel et la

dispersion y sont limités.

Dans le contexte du versant réel de Saint-Joseph par contre, la non prise en compte d’un cer-

tain nombre de processus pose question. Des transferts préférentiels sont sûrement présents dans

le premier horizon de la bande enherbée à cause de la présence massive de racines et d’une ac-

tivité biologique forte. Sur la vigne et dans les horizons plus profonds c’est éventuellement le

cas aussi avec d’autres voies préférentielles. En e�et, la conductivité à saturation et la porosité

de cette zone ont été mesurés à plusieurs endroits avec un certain nombre de répétitions, et leurs

valeurs se révèlent élevées. Il est très di�cile de caractériser sur le terrain de manière précise les

structures de transfert préférentiel, mais dans son étude Peyrard (2016) a montré qu’à l’échelle

du versant et dans un contexte similaire, la représentation du transfert préférentiel dans la mo-

délisation des �ux était nécessaire. On fait cependant ici l’hypothèse que la paramétrisation d’un

premier horizon particulièrement perméable, sur la base de données observées, permet de simu-

ler les structures locales de transfert préférentiel.
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D’autre part, on peut considérer les réactions de dégradation en surface négligeables dans

le contexte de la simulation. C’est une hypothèse qui parait viable pour des simulations évé-

nementielles. L’adsorption en surface n’est pas modélisée explicitement dans CATHY-Pesticide.

Elle l’est de façon indirecte par le module de mélange. En e�et, le mélange permet de remobiliser

dans le ruissellement des solutés de la subsurface et rend compte des échanges di�usifs entre les

deux compartiments, mais également d’une certaine façon un processus de remise en solution

des solutés adsorbés à la surface. Pour des simulations plus longues, cette hypothèse peut être

discutable.

Ainsi, dans le contexte du versant de Saint-Joseph, parmi les principaux processus de transfert

non représentés dans CATHY, seuls les processus dispersifs et le transport sédimentaire ne sont

pas du tout pris en compte dans le modèle. Ce dernier peut être particulièrement important sur

des terrains à risques et pentus comme celui du versant de Saint-Joseph. Pour toutes ces raisons,

et en particulier pour la non-représentation des matières en suspensions, on gardera en tête que

les transferts dans le modèle sont estimés de façon incomplète dans ce contexte.

La prise en compte ou non d’un certain nombre de processus dans un modèle n’est pas une

limitation en soi. On peut par exemple par observation émettre des hypothèses sur les voies de

transfert et leur importance relative sur un terrain, et véri�er ces hypothèses en s’appuyant sur

un modèle qui prend en compte ou non ces processus. La confrontation à des données permet

d’avoir une idée des conséquences de la non représentation de ces processus et doit mener in �ne

à une meilleure compréhension du fonctionnement des voies de transfert sur le terrain. Malheu-

reusement, ce genre de confrontation pour une simulation événementielle est très compliqué,

puisqu’il nécessite notamment que les conditions initiales en terme de solutés soient connues.

Quoiqu’il en soit, ce raisonnement sur les hypothèses n’est valable que sur un modèle validé et

robuste, d’où l’importance comprendre en profondeur comment fonctionnent les modèles que

l’on utilise.

7.2.1.2 Développements numériques

Les développements numériques concernent trois aspects de la modélisation du transport de

contaminants : les réactions de suburface, le module de mélange de la lame ruisselante avec la

première couche de sol, et l’amélioration des performances de conservation du bilan de masse

dans le couplage surface-subsurface. L’adsorption linéaire et la dégradation de premier ordre

ont été implémentées dans le modèle CATHY. Il s’agit de réactions simples, mais classiquement

utilisées et qui re�ètent correctement les processus majoritaires. Pendant un pas de temps, les

réactions sont calculées juste après le transfert advectif et sur les tétraèdres formés par lemaillage.

Le module de mélange permet d’égaliser les concentrations de l’eau en surface et de la première
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couche numérique de sol sur chaque maille de surface sur laquelle il y a du ruissellement. Le

mélange se déroule à la �n d’un pas de temps, et est complémentaire du couplage dû aux �ux

advectifs. Le couplage surface-subsurface a été adapté par rapport à sa version précédente et ne

repose plus que sur des conditions advectives et non di�usives. De plus, certains algorithmes

de passage de l’information des noeuds aux cellules de surface et vice-versa ont été a�nés et

respectent maintenant le principe de conservation de la masse.

7.2.1.3 Application dans di�érents contextes de transport de solutés

Lors de l’application du modèle sur les données de laboratoire de MASHYNS, le drainage

simulé des solutés hors du système était au premier abord amorcé moins rapidement que dans

la réalité. La modi�cation des conductivités à saturation et surtout de la porosité a permis de

réduire fortement le retard, et de reproduire de façon très satisfaisante les observations. On peut

interpréter la baisse de la porosité comme une manière d’accélérer les �ux d’eau et de solutés.

On peut même aller plus loin et considérer que c’est une façon indirecte de modéliser des �ux

mobiles et immobiles, mais sans la partie immobile. Or on sait que des essais ont été menés à

Irstea Antony pour modéliser ces même expériences avec le modèle HYDRUS et qu’il a fallu

avoir recours au concept d’eaumobile eau immobile pour obtenir des résultats satisfaisants. Sans

avoir comparé explicitement les performances des deux modèles sur les expérimentations de

MASHYNS, onmontre une cohérence de HYDRUS et CATHY dans les e�orts de paramétrisation

qu’ils nécessitent pour se rapprocher des données observées : respectivement le concept d’eau

mobile eau immobile et l’accélération des �ux d’eau par la diminution de la porosité.

Lors de l’application de CATHY-Pesticide sur les données du versant de Saint-Joseph, l’objec-

tif n’était pas de reproduire un événement précis pour comparer les résultats aux observations,

mais plutôt de s’ancrer dans un contexte réaliste illustrant la complexité du terrain et d’analyser

les réponses dumodèle en terme de transfert. La genèse de ruissellement concentré dans les rases

et la demi-buse bétonnée, liée à l’intensité de l’événement simulé qui est de type orageux, pro-

voque l’apparition pendant quelques minutes d’un ruissellement de surface sur la bande enher-

bée et qui atteint l’exutoire. La rétention de pesticides dans la bande enherbée dans ce contexte est

très faible. On peut suivre les parts de pesticides adsorbées et en solution en subsurface en fonc-

tion de l’in�ltration de la pluie et de mouvement des pesticides en subsurface depuis des zones à

forte concentration vers des zones à faible concentration. Par contre, si on simule le même événe-

ment sans prendre en compte la concentration du ruissellement par les rases et la demi-buse, les

transferts sont plutôt faibles. Ils sont en grande partie portés par le ruissellement de surface via

leur remobilisation mais il ne s’agit pas de ruissellement de forme concentrée, et ainsi l’in�ltra-

tion est dominante. Ceci semble réaliste compte tenu des connaissances du fonctionnement du
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site qui est particulièrement perméable. Il serait toutefois plus facile d’évaluer la cohérence des

résultats avec le terrain sur une simulation plus longue.

7.2.2 Evaluation du modèle

7.2.2.1 Retour sur les méthodes d’évaluation

L’évaluation du modèle suit un protocole très complet sur plusieurs aspects :

• Le modèle a été appliqué sur deux jeux de données di�érents en terme de provenance

(laboratoire / terrain) et d’échelle (maquette / versant).

• Les résultats du modèle ont été comparés à un jeu de données dynamique complet (chro-

nique du cumul de di�érents solutés drainés dans MASHYNS) en combinant plusieurs

critères.

• La robustesse du modèle en terme de bilan de masse a été véri�ée dans un contexte com-

plexe (terrain composé d’une forte hétérogénéité, événement de pluie intense) et sur des

milliers de simulations explorant un domaine de variabilité large.

• Des analyses d’incertitude et de sensibilité ont été menées avec des méthodes di�érentes

dans deux contextes contrastés (subsurface et conditions contrôlées versus interactions

surface-subsurface et conditions de terrain), mais en partie sur les mêmes types de para-

mètres d’entrée et sur le même type de sorties.

• Tout au long de la thèse, on s’est appliqué à déterminer les incertitudes liées à l’évaluation

du modèle, via des techniques de boostrapping dans l’outil FITEVAL et sur les indices de

sensibilité.

L’évaluation a mis en avant la capacité dumodèle à reproduire des situations complexes ainsi

que sa complexité, re�étée par les interactions entre les paramètres étudiés et l’importance majo-

ritaire de certains paramètres sur les �ux d’eau et de solutés que l’on détaillera dans le paragraphe

suivant.

Pourtant, il faut garder à l’esprit les limites de cette évaluation. Les analyses de sensibilité

ne sont valables que dans le contexte précis dans lequel elles ont été menées. La comparaison

des indices de premier ordre pour trois échantillonnages de Sobol distincts est plutôt rassurante

quant à la validité des résultats des indices premier ordre. Cependant, on a vu dans la dernière

partie du chapitre 6 la di�culté d’obtenir des indices totaux �ables. Cela est sans doute lié à la

complexité du modèle, et à la forme des densités des variables de sorties étudiées (une extrême

majorité des résultats raisonnablement rassemblés et quelques valeurs extrêmes très éloignées),

que les paramètres sélectionnés pour l’analyse de sensibilité globale ne su�sent pas à expliquer.



7.2. PRINCIPAUX RÉSULTATS 143

7.2.2.2 Résultats de l’évaluation du modèle

Une partie des travaux sur le code du modèle CATHY avait pour but l’amélioration de la

conservation de la masse dans le modèle, en particulier lors du couplage surface-subsurface. Le

calcul des bilans de masse dans un contexte d’interactions surface-subsurface et hétérogénéités

très fortes sur le versant de Saint-Joseph, avec les rases et la demi-buse, a permis de véri�er la ro-

bustesse du modèle à ce niveau. D’autre part, dans un contexte certes plus simple (sans les rases)

avec des quantités transférées moins élevées, mais sur des milliers de répétitions de simulations

avec des paramètres d’entrée variés, le modèle s’avère tout aussi robuste et dans 99,97 % des cas

l’erreur de bilan de masse est inférieure à 1 %.

Les analyses de sensibilité permettent de mettre en avant l’in�uence des paramètres d’entrée

sur des variables de sortie. Dans un premier temps, sur la maquette MASHYNS, les cumuls de

�ux de recharge de la nappe, le timing du pic de concentration en sortie, la valeur de la concen-

tration au pic, le temps de percée (quand la concentration en sortie dépasse 5% du pic) et valeur

de la NSE sur le cumul massique en sortie de drain ont été étudiés avec une méthode qualitative

(Morris). Sur le versant réel, la masse et le volume total quittant le système par l’exutoire, l’évolu-

tion des stocks massiques et volumiques en subsurface dans les di�érentes zones (vigne et bande

enherbée) et les masses et volumes transférées en surface par le ruissellement ont été étudiés avec

une méthode quantitative (Sobol). Dans les deux analyses de sensibilité menées, les conductivi-

tés à saturation et le paramètre n de la courbe de rétention hydrique lié à la distribution de la

taille des pores se sont révélés importants pour les écoulements d’eau et le transfert des solutés.

Le coe�cient d’adsorption est �nalement peu in�uent, par exemple sur l’évolution des stocks en

subsurface et le temps de percée à l’exutoire du versant de Saint-Joseph. L’analyse de sensibilité

globale (Sobol) révèle que toutes les variables de sorties étudiées sont fortement dépendantes des

interactions entre les paramètres. On sait que les processus réels interagissent fortement, il est rai-

sonnable qu’il en soit de même pour leurs représentations numériques. Cela pourrait aussi signi-

�er que d’autres paramètres que ceux testés in�uencent les résultats, c’est-à-dire que la variance

de certaines variables de sortie ne peut être expliquée par les paramètres étudiés et leurs interac-

tions. C’est envisageable, puisque CATHY est un modèle complexe et seulement une quinzaine

de paramètres a été testée par analyse de sensibilité sur la trentaine que le modèle intègre (sans

compter les paramètres supplémnetaires dûs à l’hérétogénéité). En particulier, il serait intéressant

de tester les paramètres liés aux conditions limites, notamment atmosphériques et l’in�uence du

maillage. Une autre perpective concernant l’analyse de sensibilité serait d’a�ner la distribution

des paramètres, notamment en prenant en compte leurs corrélations éventuelles. Comme une

analyse de sensibilité est valable avant tout dans le contexte dans laquelle elle a été e�ectuée, on
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peut aussi envisager que les interactions seraient di�érentes sur les résultats de simulations plus

longues.

L’analyse de sensibilité de Sobol permet d’étudier l’incertitude des variables de sorties liées à

l’incertitude résultant des paramètres d’entrée en analysant la distribution des densités de proba-

bilités des résultats. Pour l’évolution des stocks d’eau en subsurface, un fonctionnement bimodal

a été repéré. L’hypothèse la plus probable qui pourrait l’expliquer est la bi(voire tri)modalité de

la pluie qui serait convertie en ruissellement ou non selon les valeurs de conductivité à satura-

tion. Pour les variables concernant les solutés (principalement l’évolution du stock en subsurface

dans les di�érentes zones et et les transferts de surface) l’analyse de l’incertitude a mis en avant

un pro�l de distribution particulier : une très grande majorité des sorties rassemblées dans un

intervalle raisonnable et quelques valeurs extrêmes très éloignées de cet intervalle. Ceci suggère

que certaines combinaisons de paramètres provoquent des sorties irraisonnables du modèle. On

peut cependant noter que celles-ci concernent un très petit pourcentage par rapport à la totalité

des simulations (0.3 %).

7.3 Discussion sur la modélisation à base physique et perspectives

7.3.1 Les modèles à base physique : quelles di�cultés ?

L’ensemble de la thèse porte sur l’adaptation d’un modèle à base physique pour décrire les

écoulements et les transferts. Ce type de modèle est e�ectivement pertinent à utiliser dans ce

contexte, notamment en ce qui concerne sa capacité à simuler les processus de façon physique

et la possibilité de rendre compte de l’hétérogénéité du terrain avec des paramètres distribués.

Néanmoins, on s’est confronté durant le travail de thèse à des dé�s inhérents à ce type de modèle

et qui prennent une importance particulière pour le modèle CATHY-Pesticide :

• La modélisation précise des processus, malgré toute la complexité avec laquelle ils sont

implémentés dans le modèle, dépend de la qualité des paramètres d’entrée du modèle.

De plus, plus le nombre de processus pris en compte dans un modèle à base physique

est important, plus le nombre de paramètres à intégrer est élevé et les interactions entre

les paramètres augmentent. C’est pour cette raison que les analyses d’incertitude et de

sensibilité sont primordiales.

• La complexité des modèles à base physique entraîne souvent un coût de calcul élevé. Dans

le cas deCATHYpar exemple, si son potentiel demodèle spatialisé est exploité, c’est-à-dire

si le domaine représenté présente des hétérogénéités, il se peut que les temps de calculs

augmentent fortement. Dans certains cas, le temps de simulation est plus important que

le temps réel (par exemple pour simuler 24h l’ordinateur a besoin de 36 h). Ceci incite à
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développer des plateformes de calcul qui puissent mettre à disposition une puissance de

calcul adéquate.

• En liaison avec le point précédent, le maillage spatial ou temporel des domaines simulés

peut être déterminant, et même soumis à des impératifs de convergence (par exemple avec

le nombre de CFL). Dans le cas de CATHY, cette question prend une importance particu-

lière, puisque le maillage est régulier. Ainsi, toutes les mailles doivent être aussi petites

que la plus petite résolution souhaitée sur le domaine.

• Le choix des méthodes de résolution numérique des processus est déterminant et peut

in�uencer fortement les futurs développements des outils. L’exemple pour CATHY de la

di�usion numérique due à l’échange de l’information de concentration entre les nœuds et

les tétraèdres est frappant.

• Dans le cadre des simulations événementielles, le choix des conditions initiales de l’eau

et des solutés in�uence fortement les résultats. Malgré des coûts de calculs souvent dis-

suasifs, la simulation en continu, par exemple une saison entière, serait un bon moyen de

s’a�ranchir des conditions initiales, et de valider les résultats sur des donnés terrain de

solutés, sous réserve d’avoir à disposition des observations en continues. Le passage de

l’échelle du versant au bassin versant dans ce cas faciliterai l’optention des ces données.

Malgré la précision avec laquelle en théorie les processus sont représentés dans les modèles à

base physique, il est essentiel d’une part de rester lucide quant à la précision et la pertinence des

résultats obtenus, et d’autre part d’estimer correctement les besoins et les objectifs avant d’utiliser

ce genre de modèle.

7.3.2 Quel avenir pour les multiples versions de CATHY et pour CATHY-Pesticide ?

Le modèle CATHY est un modèle de recherche, c’est-à-dire entre autres qu’il ne possède pas

d’interface graphique pour le remplissage des paramètres d’entrée ni pour le postprocessing des

résultats. Ainsi sa prise en main par de nouveaux utilisateurs prend un certain temps. Sa qualité

demodèle open source par contre est très avantageuse. Elle permet d’éviter l’e�et “boite noire” et

ainsi chaque utilisateur peut, selon ses connaissances, véri�er de quelle façon les processus sont

implémentés. Il s’agit pour cette raison d’un très bon outil pédagogique de recherche. Mais c’est

également ce qui rend son avenir incertain. En e�et, avec le temps, plusieurs versions di�érentes

de CATHY ont été développées dans les laboratoires di�érents et leur uni�cation est loin d’être

évidente. CATHY-Pesticide présente l’avantage de réunir les travaux ayant abouti à plusieurs

versions de CATHY, notamment le transfert non réactif avec couplage et la reconstruction des

champs de vitesse. C’est une bonne occasion de travailler à partir de maintenant avec une version

commune du modèle. La mise en place d’un outil de développement participatif adapté, comme



146 CHAPITRE 7. CONCLUSION ET PERSPECTIVES

une forge par exemple, simpli�erait les travaux sur cette version commune.

Le grand avantage de CATHY sur les autres modèles à disposition est sa gestion du couplage

surface-subsurface. Les améliorations du modèle les plus directement envisageables sont celles

évoquées durant la thèse : implémentation du transport avec laméthode des éléments �nismixtes

pour être capable de simuler des processus dispersifs en plus du transport advectif, ajout du

transport sédimentaire, implémentation de transferts préférentiels en subsurface, ... Pourtant, il

semble que si l’on ré�échit à plus long terme, il apparaît que la limitation la plus importante

soit l’obligation de régularité du maillage. En e�et si l’on envisage de changer d’échelle et de

modéliser le transfert des solutés à l’échelle de bassin versant, il sera indispensable de limiter le

temps de calcul tout en gardant la précision des simulations sur les zones complexes. Des travaux

en cours sur CATHY vont actuellement dans ce sens.

7.3.3 Perspectives

Pour aller plus loin dans ces travaux, quelques pistes sont envisageables. Une idée réalisable à

court terme serait de simuler un événement de quelques jours sur le versant de Saint-Joseph pour

pouvoir analyser des transferts sur un épisode événementiel complet et ainsi juger notamment

des cumuls de �uxmodélisés, de la dynamique de la nappe, ou des interactions à plus long terme

entre les processus. Il serait pertinent de tester par la même occasion le fonctionnement de condi-

tions limites plus complexes, comme les surfaces de suintement par exemple. Déjà implémentées

dans le code, elles n’ont pas encore été utilisés dans la cadre du trasport de soluté. Plus coûteux

en temps de calcul, une analyse de type Sobol serait di�cilement envisageable sur ce type de

simulation. Par contre, une analyse de sensibilité de type Morris serait réalisable et l’occasion en

plus de prendre en compte plus de paramètres pour tester l’hypothèse selon laquelle d’autres

paramètres que ceux déjà testés seraient in�uents. Dans la situation actuelle, et essentiellement

pour des raisons de coût de calcul, il est prématuré d’envisager des simulations continues avec

CATHY-Pesticide.

On a vu qu’il est parfois di�cile de trouver une base de données de terrain assez complète

pour confronter raisonnablement les simulations aux observations à l’échelle du versant pour

une simulation événementielle. Dans ce cas, on peut également comparer deux modèles entre

eux. A l’image des travaux d’intercomparaison des modèles hydrologies intégrés de Maxwell

et al. (2014) et Kollet et al. (2017), la confrontation de CATHY avec d’autres modèles serait ins-

tructive. Pourtant, comme peu de modèles intègrent du transport de solutés réactifs couplés

surface-subsurface, une telle intercomparaison est prématurée actuellement. De manière géné-

rale, l’ensemble des tests de CATHY-Pesticide sur d’autres contextes seraient les bienvenus et

apporteraient chacun des informations supplémentaires sur la façon dont le modèle fonctionne
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et sur les processus enjeu.

On pourrait aussi envisager non pas une utilisation globale sur de plus grandes échelles, mais

au contraire se servir de CATHY à petite échelle pour guider les e�orts de simpli�cations desmo-

dèles conceptuels. En e�et, les échanges entre des modèles mécanistes complexes et des modèles

plus simpli�és, semblent utiles pour avancer vers unemodélisation respectant les processus prin-

cipaux à l’échelle du bassin.

Dans une volonté de mieux représenter le devenir des pesticides, la simulation des transferts

de plusieurs pesticides simultanément, des e�ets de coktail et du devenir de leurs métabolites ne

devra pas être négligée. Pourtant, la représentation de ces phénomènes est complexe, et nécessi-

terait la prise en compte de d’avantage de paramètres d’entrée, c’est pourquoi une vraie ré�exion

doit être menée autour des futurs processus de réaction à intégrer dans CATHY-Pesticide.

Finalement, CATHY-Pesticide est un modèle robuste qui permet de simuler le devenir des

pesticides réactifs de façon couplée surface-subsurface et à l’échelle du versant. Ses futurs déve-

loppements peuvent prendre des formes variées : amélioration des coûts de calcul avec la mise

en place un maillage non régulier, précision de la représentation des processus chimiques, pas-

sage à l’échelle du bassin versant, ... autant de choix qui seront déterminants dans l’usage que

CATHY-Pesticide aura dans le futur.
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Annexe A

Documents complémentaires sur

l’analyse de sensibilité de Morris

A.1 Densités de probabilité des paramètres d’entrée

Cette annexe propose la visualisation des densités de probabilités des paramètres testés dans

l’analyse de sensibilité de Morris (chapitre 5). Les densités sont tracées en échantillonnant 1000

valeurs sur chaque fonction de probabilité. Pour chaque fonction de probabilité, les paramètres

sont rappelés sous le graphe :moyenne et variance pour la loi normale et lognormale etminimum

et maximum pour la loi uniforme.
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Figure A.1 – Densité des fonctions de probabilité des paramètres de van Genuchten : porosité, α, n et pluie
initiale.

FigureA.2 –Densité des fonctions de probabilité du coe�cient d’adsorption pour les quatre solutés étudiés.
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FigureA.3 – Densité des fonctions de probabilité de la constante d’équilibre pour les quatre solutés étudiés.
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Annexe B

Documents complémentaires sur

l’analyse de sensibilité de Sobol

Cette annexe propose la visualisation des densités de probabilités des paramètres testés dans

l’ analyse de sensibilité de Sobol (chapitre 6). Comme l’annexe précédente, les densités sont tra-

cées en échantillonnant 1000 valeurs sur chaque fonction de probabilité. Pour chaque fonction de

probabilité, les paramètres sont rappelés sous le graphe : moyenne et variance pour la loi normale

et lognormale et minimum et maximum pour la loi uniforme et la loi triangulaire (toujours cen-

trée dans les exemples). Les paramètres “1” se réfèrent au premier horizon de la bande enherbée

et les paramètres “2” au premier horizon de la vigne et totalité du second horizon.

B.1 Densités de probabilité des paramètres d’entrée

Figure B.1 – Densité des fonctions de probabilité des conductivités à saturation.
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Figure B.2 – Densité des fonctions de probabilité de la porosité et du niveau de nappe par rapport au niveau
moyen.

Figure B.3 – Densité des fonctions de probabilité des paramètres de van Genuchten n et α.
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FigureB.4 –Densité des fonctions de probabilité des paramètres du coe�cient d’adsoprtion des deux solutés
étudiés.

Figure B.5 – Densité des fonctions de probabilité des paramètres du coe�cient de rugosité, du ponding
minimum et de la hauteur de la couche de mélange.
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B.2 Analyse d’incertitude de Sobol

Cette section concerne les densités de probabilité des sorties étudiées dans l’analyse de sen-

sibilité de Sobol (chapitre 6), c’est-à-dire la représentation de l’e�et de l’incertitude des données

sur les résultats. Les incertitudes qui ne sont pas présentées dans la section 6.3.2.1 sont tracées

ci-dessous.

(a) (b)

Figure B.6 – Densité de probabilité des sorties concernant l’exutoire pour l’eau (volume) et les solutés
diuron et tebuconazone (masse) : (a) cumul du volume ou de la masse sortant et (b) temps de percée.

Figure B.7 – Densité de probabilité des sorties concernant les transferts en surface pour l’eau (volume) et
les solutés diuron et tebuconazone (masse). V-BE : vigne - bande enherbée et BE1 - BE2 : bande enherbée
1 - bande enherbée 2.
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B.3 Indices de premier ordre et totaux de l’analyse de sensibilité de

Sobol

Les �gures de cette section correspondent aux indices de premier ordre et totaux des sorties

qui n’ont pas été montrées dans le chapitre 6. Les résultats pour le transport des solutés (�gure

B.9) sont basés sur les résultats des 17000 simulations tronquées de 57 simulations extrêmes (voir

l’explication section 6.3.2.2). Pour rappel, Les paramètres “1” se réfèrent au premier horizon de

la bande enherbée et les paramètres “2” au premier horizon de la vigne et totalité du second

horizon.

Figure B.8 – Indices de premier ordre (rose) et totaux (bleu) de deux variables de sorties qui concernent
exclusivement l’eau. Les barres d’erreur en noir correspondent à un intervalle de con�ance de 95%.



178 ANNEXE B. ANALYSE DE SENSIBILITÉ DE SOBOL

Figure B.9 – Indices de premier ordre (rose) et totaux (bleu) de deux variables de sorties qui concernent le
transport du tebuconazole. Les barres d’erreur en noir correspondent à un intervalle de con�ance de 95%.



Annexe C

Temps CPU des principales simulations

présentées dans la thèse

Tableau C.1 – Temps CPU (s) des trois principaux groupes de simulations présentées dans la thèse.

Simulation Temps CPU (s)
Tétraèdres Durée simulée surface subsurface total

MASHYNS (5.2) 12800 300 h - 498.1 498.1
Saint-Joseph complexe (6.2.1.1) 316800 60 min 438 15480 15918
Saint-Joseph simple (6.3.1.1) 22500 60 min 0.79 64.2 65
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Abstract

Pesticide use on agricultural surfaces leads towidespread surface and subsurfacewater contamination
in France. In absence of a sustained decrease in pesticide use that would necessitate deep changes in agri-
cultural practices, it is of crucial importance to limit transfers form agricultural �elds to rivers. In order to
constrain those transfers, a deeper knowledge of governing processes and their potential interactions (sur-
face/subsurface, water/solutes, etc.) is necessary, and full advantage must be taken of �eld observations
and physically-based modelling.

The aim of the PhD research described in this thesis is the development of a spatialised reactive transfer
model at the hillslope scale. To this end, reactive processes are implemented in the hydrological physically-
based model CATHY (CATchment HYdrology) that simulates surface-subsurface coupled water �ow and
advective solute transport in three dimensions and in variably saturated conditions. Linear adsorption and
�rst-order decay are implemented in the subsurface component. A mixing module is developed as well,
in order to simulate solute mobilisation from soil to surface runo�. The water �ow surface-subsurface
coupling procedure is very accurate in CATHY, and the transport coupling procedure, based on the same
strategy, has been improved in order to respect mass conservation.

Themodel is �rst evaluated using a dataset from a small-scale subsurface laboratory experiment. Seve-
ral pesticide batches have been injected at the surface under three successive hydraulic regimes, approxi-
mately representing an annual cycle. Simulation results are compared to mass �ux evolution in time. A
Morris sensitivity analysis is conducted on the breakthrough timing and on the Nash-Sutcli�e coe�cient
computed for cumulative observed and simulated mass at the outlet. Based on an evaluation combining
several criteria, we show that the model adequatly reproduces observations without calibration, with si-
gni�cant amelioration after a slight calibration. Horizontal and vertical saturated conductivities, porosity,
and the n parameter of the soil moisture retention curves signi�cantly in�uence hydrodynamics and so-
lute transport. As a second step, the model is evaluated on data from a vinayard �eld hillslope (Beaujolais,
France) for an intense rain event that induced signi�cant surface-subsurface interactions. Several global
sensitivity analyses are conducted with various sampling strategies and Sobol index computations. The
analyses highlight the dominant role of the same parameters as in the Morris method analysis for the
subsurface experiment. Interactions between parameters highly in�uence the variability of hydrodynamic
and solute transfer outputs. Mass conservation is accurate on large samples despite the complexity of the
processes involved.

The CATHY-Pesticide model is evaluated at several scales, �rst in a subsurface context and then with
surface-subsurface coupling, and using various assessment methods. It can be considered as a reliable
tool for a �ne process representation, and it can be used for example in the validation of more conceptual
models. CATHY-Pesticide correctly reproduced observed data, but there are nontheless several areas re-
quiring further study, for example : exetending the sensitive analyses to other contexts (climate and land
use changes, etc.), larger time scale simulations, and representation of complementary processes such as
sediment transport.

Keywords : contaminant transfer, physically-based modelling, surface-subsurface coupling, sensitivity
analysis.



Résumé

L’utilisation de pesticides sur les surfaces agricoles conduit à une contamination généralisée des eaux
de surface et de subsurface en France. En complément d’une évolution durable des pratiques agricoles
allant vers une utilisation raisonnée des pesticides à large échelle, il est crucial de chercher à limiter des
transferts de polluant des zones agricoles aux zones aquatiques. Pour mieux agir sur les voies de transfert
dans un bassin versant, il est nécessaire d’approfondir les connaissances des processus en jeu et de leurs
interactions éventuelles (surface/subsurface, eau/soluté, etc.) en tirant au mieux partie des observations
du terrain et de la modélisation à base physique.

L’objectif de cette thèse est le développement d’un modèle spatialisé de transfert de solutés réactifs
à l’échelle du versant. Pour cela, on a intégré les processus réactifs dans le modèle hydrologique à base
physique CATHY (CATchment HYdrology), qui représente en 3 dimensions les écoulements de l’eau de
façon couplée surface-subsurface et le transport advectif dans des situations variablement saturées. En
subsurface, les processus d’adsorption linéaire et de dégradation du premier ordre ont été implémentés.
Un module de mélange des solutés entre la lame ruisselante et la première couche de sol a également été
développé, a�n de simuler la remobilisation des solutés de la subsurface dans le ruissellement. Le couplage
surface-subsurface des écoulements est particulièrement e�cace dans CATHY, et le couplage du transport
de soluté adoptant la même stratégie a été amélioré pour mieux respecter la conservation de la masse dans
CATHY-Pesticide.

Le modèle est en premier lieu testé sur des données issues d’expérimentations de transfert de subsur-
face sur une maquette de laboratoire à petite échelle dans laquelle ont été injectés des lots de pesticides
sous trois régimes de pluie successifs représentant approximativement un cycle annuel. Les résultats sont
confrontés aux chroniques de �ux massiques observées et une analyse de sensibilité de type Morris est
menée sur le temps de percée et le coe�cient de Nash-Sutcli�e calculé sur les chroniques observées et
simulées du cumul de masse en sortie. A partir d’une évaluation combinant di�érents critères, on montre
que le modèle reproduit de façon acceptable les observations sans calage, et satisfaisante après une lé-
gère calibration. Les conductivités à saturation horizontale et verticale, la porosité et le paramètre n de
la courbe de rétention in�uencent de façon non négligeable l’hydrodynamique et le transfert de solutés.
Dans un second temps, lemodèle est évalué sur les données issues d’un versant viticole du Beaujolais dans
un contexte orageux subissant de fortes interactions surface-subsurface. Plusieurs analyses de sensibilité
globales sont menées avec di�érentes stratégies d’échantillonage et de calcul des indices de Sobol. Les
analyses mettent en valeur les mêmes paramètres in�uents que la méthode de Morris pour la subsurface.
Les interactions entre les paramètres in�uencent fortement la variabilité des sorties hydrodynamiques et
de transfert. La conservation de la masse est très correctement assurée sur de larges échantillons malgré
la complexité de la simulation.

CATHY-Pesticide a été évalué à plusieurs échelles, en subsurface seule puis en surface-subsurface cou-
plées, par di�érentes méthodes, et peut être considéré comme un outils solide de représentation �ne des
processus, notamment pour valider des outils plus conceptuels. S’il a reproduit de façon satisfaisante les
données expérimentales, de nombreuses perspectives sont encore envisageable : approfondissement de
l’analyse de sensibilité dans d’autres contextes (climat, occupation du paysage, etc.), simulation des trans-
ferts sur une échelle de temps plus longue, représentation de davantage de processus tel que le transport
sédimentaire.

Mots clés : Transfert de contaminant, modélisation à base physique, couplage surface-subsurface, analyse
de sensibilité.
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