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RESUME

L’une des principales sources d’incertitude des modeles hydrogéologiques porte sur les hé-
térogénéités hydrostratigraphiques. Ces dernieres jouent un role majeur sur I’écoulement de
I'eau souterraine et le transport des contaminants. Pourtant la caractérisation hydrogéolo-
gique inclut tres rarement ’évaluation de l'effet de l'incertitude des hétérogénéités. Cette
situation s’explique en partie par la difficulté a reproduire, de maniere satisfaisante, ces ca-
ractéristiques physiques en modeles équivalents. Peu ou pas de méthodologie complete et
efficace permet d’effectuer la modélisation hydrogéologique régionale dans un cadre stochas-
tique tout en quantifiant l'incertitude des hétérogénéités inter et intra unités. La difficulté
de simuler efficacement les hétérogénéités inter unités de ce type de contexte est un frein a
la modélisation hydrogéologique stochastique régionale. Egalement, la difficulté associée a la
paramétrisation stochastique régionale intra unités (conductivité hydraulique ou K') de ces
modeles représente aussi un obstacle. Ces difficultés constituent une problématique majeure

quand vient le besoin de quantifier adéquatement 'incertitude des modeles.

Les méthodes de simulation géostatistique moderne, telles que la méthode plurigaussienne et
multipoint, permettent de produire des modeles équivalents des hétérogénéités inter unités,
appelés réalisations. Malgré leurs récents développements, ces méthodes conservent différentes
lacunes telles que le manque de réalisme géologique dans certains contextes. Par exemple,
la méthode plurigaussienne ne peut facilement incorporer des transitions asymétriques entre
unités, de méme que la méthode multipoint qui éprouve aussi des difficultés avec la non-
stationnarité ainsi que les forts contrastes d’épaisseurs. Par contre, la méthode MCP peut
s’affranchir de ces difficultés notamment grace au transiogramme et sa propriété de forcage
0/1 des probabilités.

Les hétérogénéités intra unités des modeles hydrogéologiques sont définies a partir des don-
nées de K scalaire a une échelle locale. Cette échelle n’est généralement pas représentative de
la taille des éléments d'un modele hydrogéologique régional. La caractérisation stochastique
de la K équivalente (tenseur-K) a I’échelle de I’élément est un défi en soi. Elle nécessite plu-
sieurs étapes incluant des contraintes a respecter dont la préservation de la structure spatiale
et la contrainte d’inégalité K e ticate < Khorizontale des tenseurs ainsi que les corrélations inter
composantes. A cela s’ajoute, la mise a ’échelle de la K qui tient compte de Peffet des hété-
rogénéités locale régionalisée, la régionalisation des composantes corrélées des tenseurs-K des
différentes unités ainsi que leur calage avec les variables d’état (p. ex. charge hydraulique)

dans un contexte multivariable contraint. Une méthodologie complete devrait également four-
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nir des réalisations significativement différentes afin de quantifier adéquatement I'incertitude

associée aux tenseurs- K.

L’objectif général de la these consiste a développer une démarche complete de caractérisation
stochastique de l'incertitude des hétérogénéités inter et intra unités hydrostratigraphiques
appliquées a la modélisation hydrogéologique régionale. Plus spécifiquement, la these vise a
développer une méthodologie de simulation géostatistique des unités hydrostratigraphiques
(UHS) afin de fournir des modeles équivalents d’aspect réaliste pour un contexte de sédi-
mentation directionnelle (asymétrie) et a développer une méthodologie de caractérisation
stochastique, de mise a I’échelle et de calage des tenseurs-K équivalents a partir de la K
scalaire tout en préservant la structure spatiale des tenseurs, la contrainte d’inégalité ainsi

que les corrélations inter composantes.

La méthodologie globale s’oriente autour de trois étapes principales : i) la compilation et
la préparation des données, ii) la simulation de modeles hydrostratigraphiques directionnels
et iii) la caractérisation stochastique des tenseurs-K. La premiere étape a porté sur la com-
pilation et le traitement des données (hydrostratigraphie et K) pour les développements
méthodologiques et les différents tests méthodologiques appliqués sur le sous-bassin Innisfil
Creek (comté de Simcoe, Ontario). La deuxieme étape est basée sur le développement d’une
démarche de simulation par la méthode MCP afin de générer des modeles équivalents dans
un contexte hydrostratigraphique 3D complexe dont la séquence des unités est ordonnée
verticalement. La méthodologie proposée inclut 'estimation des probabilités bivariables par
transformée de Fourier a partir du modele déterministe et des criteres de qualité de simulation.
La méthode est testée pour montrer sa capacité a quantifier la variabilité locale de la solution
et son incertitude. La troisieme étape fournit une méthodologie complete de caractérisation
stochastique des hétérogénéités intra UHS qui inclut : la mise a 1’échelle d’hétérogénéités lo-
cales (K) en tenseur-K équivalent, I'utilisation du modele linéaire de corégionalisation pour
la simulation des composantes des tenseurs- K équiprobables, la préservation des corrélations
entre les composantes des tenseurs- K par nouvelle transformation gaussienne bivariée et 'uti-
lisation de la méthode de déformation graduelle (GDM) pour caler les tenseurs-K en fonction

des observations de charge hydraulique.

Les résultats montrent la capacité de la méthode MCP a simuler efficacement un contexte
hydrostratigraphique régional 3D complexe avec de multiples unités. De plus, les résultats
montrent la capacité de la méthode a reproduire l'ordination verticale des unités et tout
ca malgré la forte hypotheése d’indépendance conditionnelle. Les résultats des simulations
conditionnelles et non conditionnelles pour le cas synthétique montrent clairement 1’absence

de tout biais substantiel. Dans ’exemple plus complexe du contexte réel, le biais est moins



vii

important pour le cas non conditionnel et pour I’échantillonnage aléatoire des données que
pour le biais observé dans les données dii a I’échantillonnage préférentiel. La surreprésentation
de données conditionnantes n’a pas d’impact significatif sur les proportions moyennes simulées
mais ’ajout de données supplémentaires réduit la variabilité. Soulignons que la méthode MCP
fournit de bons résultats malgré une image d’entrainement fortement non stationnaire. Avec

une autre méthode (PGS ou MPS), rien n’aurait garanti un tel succes dans le contexte étudié.

Les résultats de la méthodologie de caractérisation de la K montrent que la nouvelle méthode
proposée fournit des modeles équivalents calés des tenseurs-K. La méthode de mise a 1’échelle
de la K scalaire en tenseur-K équivalent tient compte de la structure des hétérogénéités lo-
cales et des propriétés statistiques de chacune des UHS. La régionalisation des composantes
des tenseurs-K effectuée par simulation géostatistique a partir de modeles linéaires de coré-
gionalisation (LCM) rend le temps de calcul raisonnable. La simulation reproduit aussi, pour
chacune des unités, les caractéristiques statistiques des différentes composantes de K. Pour
rétablir les corrélations non linéaires des tenseurs- K non-gaussiens ainsi que les histogrammes
des composantes souhaités, une nouvelle transformation bivariée est appliquée sur les réali-
sations. Les résultats du calage des tenseurs-K montrent que la méthode des déformations
graduelles permet le calage multivariable contraint tout en préservant la covariance spatiale
et croisée de UHS. Il a été démontré que la méthode conserve les relations non linéaires entre
les composantes du tenseur- K grace a 'intégration de la transformation bivariée. L’approche
proposée a ainsi permis de préserver les propriétés spatiales des tenseurs ainsi que les relations
entre les composantes. Les résultats démontrent que la GDM s’applique & un contexte mul-
tivariable contraint et pas seulement au contexte univariable. Soulignons que les inversions
convergent rapidement en termes du nombre d’itérations grace a 'optimisation du parametre
de déformation de la GDM. Il a aussi été montré que la méthode permet de caler la recharge
séparément ou simultanément avec les tenseurs- K. Les exemples de calage montrent qu’il est
avantageux d’inclure la recharge stochastique dans l'inversion. Par ailleurs, il a été observé
qu'un nombre élevé d’observations de charge n’améliore pas significativement les résultats.
Une comparaison, portant sur la définition de zones de captage autour de deux puits de
pompage, entre la méthode GDM proposée et la méthode d’inversion PEST montrent des

tenseurs-K géologiquement plus réalistes avec GDM que ceux obtenus avec PEST.

L’ensemble des résultats permet de conclure que la méthode MCP simule efficacement un
contexte régional complexe d'une succession stratigraphique directionnelle d'un bassin sédi-
mentaire glaciaire. La méthode prend efficacement en charge la forte non-stationnarité spa-
tiale des unités ainsi que d’imposantes contraintes comme la déposition verticale ordonnée en
tenant compte de 'asymétrie stratigraphique a partir des probabilités de transition entre les

unités. La méthode MCP s’est révélée sans biais dans le cas non conditionnel. La méthodolo-
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gie proposée de caractérisation des tenseurs-K permet le calage individuel ou simultané des
tenseurs-K de différentes UHS et/ou de recharge. La méthodologie inclut une mise a I’échelle
des conductivités hydrauliques quasi ponctuelles vers un tenseur équivalent en tenant compte
de la structure spatiale a 1’échelle locale. Bien que la mise a 1’échelle soit intensive en temps
de calcul, il a été démontré qu’il est possible de limiter au minimum le nombre d’éléments a

mettre a 1’échelle grace a la régionalisation des tenseurs-K par simulation géostatistique.

La these a apporté quelques contributions originales. D’abord, il s’agit d’une premiere appli-
cation de la méthode MCP pour la simulation 3D. A ma connaissance, aucune autre méthode
de simulation stochastique ne semble étre en mesure de solutionner avec autant de satisfac-
tion un contexte hydrostratigraphique complexe 3D comme celui du comté de Simcoe. La
méthode des déformations graduelles permet le calage efficace des composantes des tenseurs-
K avec préservation des corrélations non linéaires des composantes et de leurs fonctions de
covariance. A ma connaissance, il sagit de la premiere approche utilisant la GDM pour
un contexte multivariable avec contraintes. Enfin, cette thése contribue a ’avancement des
connaissances et des techniques de la caractérisation stochastique des hétérogénéités inter et
intra hydrostratigraphiques. Dans une plus grande perspective, la these contribue a fournir
des outils adaptés pour mieux quantifier 'incertitude associée aux hétérogénéités présente

dans les modeles hydrogéologiques régionaux.
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ABSTRACT

One of the main sources of uncertainty in hydrogeological models relates to hydrostrati-
graphic heterogeneities. They play a major role in quantification of groundwater dynamics
and mass transport. Yet hydrogeological characterization rarely includes the assessment of
the effect of uncertainty and spatial variability of hydrostratigraphic units and hydrogeologic
parameters. This is partly explained by the difficulty of reproducing these physical charac-
teristics satisfactorily in equivalent models. There is at present little or no comprehensive
and efficient methodology that allows regional hydrogeological modelling to be carried out
in a stochastic framework while quantifying the uncertainty of inter- and intra-unit hetero-
geneities. The difficulty to effectively simulate inter-unit heterogeneities under such condi-
tions is a hindrance to stochastic regional hydrogeological modelling. As well, the difficulty
associated with the regional stochastic intra-unit parameterization (hydraulic conductivity or
K) of these models further aggravates the problem. These difficulties constitute a major issue
when it comes to the need to adequately quantify model uncertainty. Modern geostatistical
simulation methods, such as plurigaussian and multipoint simulations, make it possible to
produce equivalent models of inter-unit heterogeneities, referred to as realizations. Despite
their recent developments, these methods retain various shortcomings such as the lack of
geological rigour in certain settings. For example, the plurigaussian method cannot easily
incorporate asymmetrical transitions between units, whereas the multipoint method has dif-
ficulties with non-stationarity and strong thickness contrasts. On the other hand, the MCP
(Markov-type categorical prediction) method has the capacity to overcome these difficulties

thanks to the transiogram and its 0/1 probability forcing property.

The intra-unit heterogeneities of the hydrogeological models are defined from scalar K data
at a local scale. This scale is generally not representative of the size of the elements used in
regional hydrogeological models. Stochastic characterization of the equivalent K (K-tensor)
at the element scale is a challenge in itself. It requires several steps including constraints
to be respected such as the preservation of the spatial structure, the natural constraint
Koerticat < Khorizontai, and the inter-component correlations. In addition, the upscaling of
K takes into account the effect of local heterogeneities, the regionalization of the correlated
components of the K-tensors of the different units and their calibration with state variables
(e.g., hydraulic head) in a constrained multivariate context. A comprehensive methodology
should also provide significantly different realizations in order to adequately quantify the

uncertainty associated with the K-tensors.



The general objective of this thesis is to develop a comprehensive approach to stochastic
characterization of the uncertainty of inter- and intra-hydrostratigraphic unit heterogeneities
applied to regional hydrogeological modelling. More specifically, the thesis aims to develop
a methodology for geostatistical simulation of hydrostratigraphic units (HSU) in order to
provide equivalent models of realistic appearance for a directional sedimentation context
(asymmetry) and to develop a methodology for stochastic characterization, upscaling and
calibration of equivalent K-tensors from the scalar K while preserving the spatial structure

of the tensors, the inequality constraint as well as the inter-component correlations.

The overall approach revolves around three main steps: (i) data compilation and preparation,
(i) simulation of directional hydrostratigraphic models, and (iii) stochastic characterization
of K-tensors. The first step focuses on data compilation and processing (hydrostratigraphy
and K) for methodological developments and various methodological tests applied to the
Innisfil Creek sub-watershed (Simcoe County, Ontario). The second stage is based on the
development of a simulation approach using the MCP method to generate equivalent models
in a complex 3D hydrostratigraphic context with a vertically ordered sequence of units. The
proposed methodology includes the estimation of bivariate probabilities by Fourier transform
from the deterministic model and the simulation quality criteria. The method is tested to
show its ability to quantify the local variability of the solution and its uncertainty. The
third step provides a complete methodology for stochastic characterization of intra-HSU
heterogeneities which includes: upscaling of local heterogeneities (K) into equivalent K-
tensors, use of the linear co-regionalization model for simulation of equiprobable K-tensor
components, preservation of correlations between K-tensor components by new bivariate
Gaussian transformation and use of the Gradual Deformation Method (GDM) to calibrate

the K-tensors according to hydraulic head observations.

The results show the ability of the MCP method to effectively simulate a complex 3D regional
hydrostratigraphic with multiple units. Furthermore, the results show the ability of the
method to reproduce the vertical ordering of the units, despite the strong assumption of
conditional independence. The results of the conditional and unconditional simulations for
the synthetic case clearly show the absence of any substantial bias. In the more complex
example of field hydrogeological settings, the bias is less important in the unconditional case
and in the random sampling case than the bias observed in the data due to preferential
sampling. Over-representation of conditioned data does not have a significant impact on the
mean simulated proportions, but the addition of supplementary data reduces variability. The
MCP method provides good results despite a highly non-stationary training image. With
another method (PGS or MPS), nothing would have guaranteed such success in the studied

context.
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The results of the K characterization methodology show that the presented original method
provides equivalent calibrated models of the K-tensors. The scalar K upscaling method to
equivalent K-tensor takes into account the structure of local heterogeneities and the sta-
tistical properties of each of the HSU. The regionalization of the K-tensor components by
geostatistical simulation using Linear Co-Regionalization Models (LCMs) keeps the compu-
tation time reasonable. The simulation also reproduces, for each of the units, the statistical
characteristics of the different K components. To restore the non-linear correlations of the
non-Gaussian K-tensors as well as the histograms of the desired components, a new bivariate
transformation is applied to the realizations. The results of the calibration of the K-tensors
show that the method of gradual deformations allows the multivariate constrained calibration
while preserving the spatial and cross-covariance of HSU. The method has been shown to
preserve the non-linear relationships between the K-tensor components through the integra-
tion of the bivariate transformation. The proposed approach has thus preserved the spatial
properties of the tensors and the relationships between the components. The results show
that the GDM applies to a constrained multivariate context and not only to the univariate
context. It should be noted that the inversions converge rapidly in terms of the number of
iterations thanks to the optimization of the deformation parameter of the GDM. It has also
been shown that the method allows to set the recharge separately or simultaneously with
the K-tensors. The calibration examples show that it is advantageous to include stochastic
recharge in the inversion. It has also been observed that a high number of head observations
does not significantly improve the results. A comparison of the definition of capture zones
around two pumping wells between the proposed GDM method and the PEST inversion
method shows geologically more realistic K-tensors with GDM than those obtained with
PEST.

The overall results suggest that the LCM method effectively simulates a complex regional
context of a directional stratigraphic succession in a glacial sedimentary basin. The method
effectively supports the strong spatial non-stationarity of the units as well as imposing con-
straints such as ordered vertical deposition by taking into account stratigraphic asymmetry
from the transition probabilities between the units. The MCP method proved to be unbiased
in the unconditional case. The proposed K-tensor characterization methodology allows in-
dividual or simultaneous calibration of K-tensors from different HSU and/or recharge units.
The methodology includes an upscaling of quasi-point hydraulic conductivities to an equiva-
lent tensor taking into account the spatial structure at the local scale. Although the upscaling
is computationally intensive, it has been shown that it is possible to minimize the number of

elements to be scaled by regionalizing the K-tensors by geostatistical simulation.

The thesis provided substantial original contributions. This is a first application of the MCP
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method for 3D simulations. To the author’s knowledge, no other stochastic simulation method
seems to be able to solve as satisfactorily a 3D hydrostratigraphic context as complex as that
of Simcoe County. The gradual deformation method allows for efficient calibration of the K-
tensor components while preserving the non-linear correlations of the components and their
covariance functions. To the author’s knowledge, this is also the first time where GDM has
been used in a multivariate context with constraints. Finally, this thesis contributes to the
advancement of knowledge and techniques for stochastic characterization of inter- and intra-
hydrostratigraphic heterogeneities. In a broader perspective, the thesis contributes original
methods and tools adapted to better quantify the uncertainty associated with heterogeneities

present in regional hydrogeological models.
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CHAPITRE 1 INTRODUCTION

1.1 Mise en contexte

Les experts en hydrogéologie doivent de plus en plus étre en mesure d’évaluer le risque en-
vironnemental associé au développement d’activités anthropiques notamment lorsqu’il s’agit
de I'élaboration d’études d’impact sur l’environnement des grands projets industriels. Plu-
sieurs pays industrialisés ont une réglementation environnementale qui impose des standards
minimums d’évaluation du risque depuis plusieurs années [4]. Malgré de telles dispositions,
I’évaluation du risque est généralement effectuée de maniere qualitative notamment a cause
de la difficulté a quantifier I'incertitude (composante principale du risque). Une explication
possible réside dans la complexité a quantifier les parametres d’entrée des modeles hydro-
géologiques et les incertitudes associées [5]. En hydrogéologie, I’élaboration des modeéles nu-
mériques est généralement de type déterministe basé sur I'opinion d’experts, c’est-a-dire le
meilleur modele possible selon les connaissances. Cependant, ce type de modéle ne permet

pas de quantifier I'incertitude [6,7].

Les modeles physiques d’écoulement et de transport sont des outils numériques qui s’in-
tégrent bien dans une approche stochastique pour quantifier I'incertitude [8]. L’hydrogéologie
stochastique consiste & combiner les concepts et les outils physiques et probabilistes [7]. En
réalité, cette pratique est plutot rare chez les professionnels en hydrogéologie [9,10]. Pour ar-
river plus facilement a quantifier 'incertitude, les professionnels ont besoin de méthodologies
simples et efficaces qui répondent a leurs besoins. Des méthodes qui permettent I’élaboration
de modeles équivalents, c’est-a-dire de modeles qui respectent les mémes observations et qui
peuvent étre utilisés pour différents scénarios d’écoulement ou de transport. Un ensemble de
modeéles permet ainsi de représenter I'incertitude. Evidemment, cette incertitude repose sur

la qualité du modele et des simplifications supposées.

L’une des principales sources d’incertitude des modeles hydrogéologiques porte sur les hété-
rogénéités hydrostratigraphiques. Ces hétérogénéités jouent un réle majeur sur ’écoulement
de l'eau souterraine et le transport de composés chimiques [11]. L’incertitude se situe a deux
niveaux, soit celle associée aux unités hydrostratigraphiques elles-mémes, leurs épaisseurs et
leurs distributions spatiales, ainsi que celle associée a leurs propriétés hydrauliques telle que
la conductivité hydraulique (K'). Méme s’il ne s’agit pas de 'unique source d’incertitude, les
hétérogénéités inter et intra unités hydrostratigraphiques ont potentiellement des effets non
négligeables sur les résultats de modélisation. Pourtant la caractérisation hydrogéologique

inclut tres rarement 1’évaluation de l'effet de I'incertitude des hétérogénéités hydrostratigra-



phiques. Cette situation s’explique en partie par la difficulté a reproduire ces caractéristiques

physiques en modeles équivalents qui soient satisfaisants.

Les méthodes de simulation géostatistique permettent de produire un ensemble de modeles
équivalents appelés réalisations. Ces derniéres caractérisent la variabilité spatiale et statis-
tique des caractéristiques physiques des modeles, soient les hétérogénéités inter et intra unités
(hydrostratigraphie et K). Bien que les méthodes récentes de simulation permettent une ca-

ractérisation plus réaliste des modeles hydrogéologiques, plusieurs difficultés demeurent.

1.2 Problématique générale

Les récents développements des algorithmes de simulation géostatistique tels que la méthode
plurigaussienne (PGS), multipoint (MPS) et la prédiction catégorique de type Markovienne
(MCP) ont grandement amélioré I'aspect des réalisations simulées notamment grace a l'inté-
gration des connaissances géologiques. Ces derniéres sont prises en compte dans la simulation
par I'intégration de regles topologiques complexes ou des images d’entrainement qui repro-
duisent ainsi des structures complexes connectées ou non. Malgré que les algorithmes soient
de plus en plus performants, une lacune souvent mentionnée demeure le manque de réalisme
géologique des réalisations [12-14]. Chaque algorithme a ses propres particularités et le choix
de ce dernier doit se faire en fonction d’objectifs bien précis. Par exemple, pour simuler un
contexte géologique des chenaux, la méthode MPS est reconnue comme étant tres perfor-
mante. Pour d’autres contextes, le choix de la méthode peut étre beaucoup moins évident.
En effet, il est difficile de prévoir la performance des différentes méthodes dans un contexte
hydrogéologique régional ou I’hydrostratigraphie est généralement représentée par un em-
pilement stratigraphique directionnel composé de nombreuses unités hydrostratigraphiques
(UHS). L’absence de méthode de simulation efficace pour ce type de contexte est un frein a la
modélisation hydrogéologique stochastique régionale. Cela empéche notamment de quantifier

I'incertitude inter unités.

La paramétrisation stochastique régionale de la conductivité hydraulique de ces modeles
est également un enjeu pour quantifier adéquatement l'incertitude intra unités. Cette étape
demeure délicate et difficile a réaliser notamment lorsqu’il faut tenir compte du changement de
support entre les données et le maillage (éléments finis) d’'un modele numérique d’écoulement.
De plus, plusieurs défis s’ajoutent a cette problématique, notamment :

— caractériser la structure des hétérogénéités a petite échelle (données) ;

— estimer le tenseur-K équivalent représentatif de ces hétérogénéités;

— définir des tenseurs-K équivalents sur un tres grand nombre d’éléments ;

— caler les champs de tenseurs-K tout en préservant la structure spatiale et les corréla-



tions des composantes des tenseurs- K.
Actuellement, aucune méthodologie compléte et efficace ne semble permettre d’effectuer la
modélisation hydrogéologique régionale dans un cadre stochastique tout en quantifiant 1’in-
certitude des hétérogénéités inter et intra unités. Une telle méthodologie ajoute une base
solide pour mieux quantifier le risque et ainsi aider les gestionnaires a prendre des décisions

plus éclairées.

1.3 Originalité du projet

La plupart des études hydrogéologiques régionales reposent sur des modeles déterministes qui
ne permettent pas de quantifier leur incertitude contrairement aux modeles stochastiques.
Une part importante de cette incertitude provient des caractéristiques physiques des modeles
(hydrostratigraphie et K). Ce projet porte sur le développement d’une méthodologie com-
plete de caractérisation stochastique des hétérogénéités hydrostratigraphiques (inter et intra
unités) appliquée a la modélisation hydrogéologique régionale. Le projet propose, pour une
premiere fois, une méthodologie de simulation géostatistique adaptée au contexte régional de
sédimentation directionnelle des UHS en 3D. Cette méthodologie, pratique et efficace, permet
de produire des modeles équivalents pouvant étre utilisés avec un simulateur d’écoulement.
Les modeles permettent de quantifier 'incertitude inter UHS. Le projet propose également
une méthodologie de caractérisation de l'incertitude associée aux hétérogénéités intra UHS.
Cette méthodologie permet aussi de caler efficacement des tenseurs-K stochastiques a partir
de K scalaires simulées a ’échelle locale. Peu ou pas d’études hydrogéologiques régionales
offrent une démarche aussi complete de caractérisation régionale stochastique du tenseur- K
qui tient compte de la corrélation spatiale a 1’échelle de I’échantillon. La caractérisation intra
UHS est complémentaire a la caractérisation inter UHS. Globalement, cette these contri-
bue a l'avancement des connaissances et des techniques de la caractérisation stochastique
des hétérogénéités inter et intra hydrostratigraphiques. Dans une plus grande perspective,
la these contribue a fournir des outils adaptés pour mieux quantifier I'incertitude associée
aux hétérogénéités présente dans les modeles hydrogéologiques régionaux. Ces outils peuvent

notamment contribuer a mieux évaluer le risque environnemental des grands projets.

1.4 Hypotheses de recherche

Les hypotheses de recherche de la these sont :

— les méthodes de simulation géostatistique basées sur une approche gaussienne ne per-

mettent pas la simulation directionnelle des UHS ;



— les méthodes de simulation de type bayésienne qui utilisent la probabilité de transition
permettent la simulation directionnelle de UHS ;

— la mise a I’échelle d’'un nombre limité de tenseurs-K permet de définir la covariance
spatiale 3D de chacune des composantes pour une régionalisation rapide par simulation
géostatistique ;

— la méthode des déformations graduelles s’applique a un contexte multivariable contraint
permettant ainsi le calage du tenseur- K de différentes UHS tout en préservant la struc-
ture de covariance spatiale, la contrainte d’inégalité K,e ticale < Khorizontale ainsi que

les corrélations inter composantes des tenseurs.

1.5 Objectifs

1.5.1 Objectif général

L’objectif général de la theése est de développer une démarche compléte de caractérisation
stochastique de l'incertitude des hétérogénéités inter et intra unités hydrostratigraphiques

appliquée a la modélisation hydrogéologique régionale.

1.5.2 Les objectifs spécifiques

L’objectif général est divisé en deux objectifs spécifiques principaux :

— Développer une méthodologie de simulation géostatistique des UHS afin de fournir
des modeles hydrostratigraphiques équivalents d’aspect réaliste pour un contexte de
sédimentation directionnelle ;

— Développer une méthodologie de caractérisation stochastique, de mise a 1’échelle et
de calage des tenseurs-K équivalents a partir de la K scalaire tout en préservant la
structure spatiale des tenseurs, la contrainte d’inégalité K. icate < Khorizontale ainsi

que les corrélations inter composantes.

1.6 Contenu de la thése

La these comprend sept chapitres et trois annexes. Deux chapitres sont tirés d’articles scien-

tifiques dont un est publié et I'autre est sous révision des pairs.

Le chapitre 2 fait la revue de la littérature des deux theémes principaux de la these soit :
— une méthodologie de simulation géostatistique pouvant potentiellement permettre de

simuler des modeles hydrostratigraphiques équivalents avec ordination des unités ;



— une méthodologie de caractérisation et de calage des tenseurs-K simulés a partir de
K scalaire.
Le chapitre se termine par quelques remarques générales sur la caractérisation hydrostrati-

graphique régionale et son incertitude sur la modélisation hydrogéologique.

Le chapitre 3 fait la synthese de la géologie, de I’hydrostratigraphie et de I'’hydrogéologie de
sous-bassin versant d’Innisfil Creek ainsi que de la compilation et du traitement des données.
Toutes les méthodes développées dans la theése sont testées sur le contexte hydrostratigra-

phique de ce bassin.

Le chapitre 4 porte sur le premier objectif spécifique de la theése. Ce chapitre a été publié
dans la revue scientifique Stochastic Environmental Research and Risk Assessment (2017). 11
présente une méthodologie de simulation directionnelle d’'UHS a partir de I'algorithme MCP
(méthode de prédiction catégorique de type Markovienne ou MCP) [15]. Ces travaux ont
aussi été présentés lors de conférences [16,17]. En résumé, les résultats ont montré que la
méthode MCP permet de simuler des unités hydrostratigraphiques contraintes par un mo-
dele déterministe présentant un ordre stratigraphique directionnel. Le succes de la méthode
passe principalement par la propriété de forcer des probabilités zéro. Cette propriété four-
nit une contrainte efficace pour la simulation directionnelle. I’exemple du cas réel tiré du
sous-bassin d’'Innisfil Creek montre la capacité de la méthode MCP a simuler des unités or-
données verticalement d’un systeme hydrostratigraphique régional 3D contenant 11 UHS de
proportions variées. La méthode fournit des modeles équiprobables d’aspects réalistes. Les
résultats montrent que la méthode MCP est non biaisée pour les proportions d’'UHS dans le
cas non conditionnel et s’avere robuste dans les cas conditionnels. La méthode s’avere donc
tres pratique pour générer des modeles équivalents dans un contexte hydrostratigraphique

3D complexe ainsi que pour quantifier l'incertitude des unités.

Le chapitre 5 présente un article scientifique soumis en décembre 2019 au Journal of Hy-
drology. Ce chapitre porte sur le deuxieme objectif spécifique de la these. Il présente le
développement d'une méthodologie de caractérisation, de mise a 1’échelle et de calage des
composantes du tenseur de conductivité hydraulique [18]. Les résultats montrent que la nou-
velle méthode proposée permet de calculer et de modéliser, a partir d'un nombre restreint
de blocs mis a 1’échelle, la covariance et les corrélations entre les composantes du tenseur- K.
De plus les résultats montrent que le calage des tenseurs-K par la méthode des déformations
graduelles permet de préserver la covariance spatiale et croisée de UHS. Il a été démontré
que la méthode préserve les relations non linéaires entre les composantes du tenseur- K par
I'intégration d’une transformation bivariée. Ainsi, I’ensemble des réalisations calibrées permet

de quantifier I'incertitude associée aux tenseurs-K des modeles d’écoulement. Des exemples



d’application ont aussi été présentés dans un article de conférence [19,20]. Ces exemples
portent sur la simulation du transport d’age moyen et la définition d’aires de captage de

cours d’eau pour différentes réalisations des tenseurs-K (voir annexe B).

La these se termine par une réflexion sur I'ensemble des résultats (chapitre 6) et une conclu-
sion (chapitre 7) fait la syntheése des points forts de la theése et propose quelques perspectives
de développement futur. Noter que le lecteur trouvera les pseudocodes des principaux algo-

rithmes des chapitres 4 et 5 a 'annexe C.

1.7 Organisation de la thése

L’organisation de la these s’articule autour trois étapes principales (figure 1.1). La premiere
étape porte sur la compilation et la préparation des données, la deuxieme sur la simulation
de modeles hydrostratigraphiques directionnels et la troisieme sur la caractérisation, la mise

a I’échelle et le calage des tenseurs-K.

Ces étapes ont été définies a partir de la problématique, des hypotheses et des objectifs de
recherche décrits précédemment. Elles ont été précisées a partir des lacunes identifiées lors
de la revue de la littérature. Le reste de la section décrit chacune de ces étapes et résume

succinctement la méthodologie appliquée.

La premiere étape a consisté a compiler et traiter les données nécessaires pour les dévelop-
pements méthodologiques et les différents tests sur le sous-bassin Innisfil Creek. Cette étape
a permis d’acquérir les connaissances de base sur I’hydrostratigraphie et 1'hydrogéologie du
sous-bassin et de préparer un modele numérique de 'hydrostratigraphie. Ce modeéle détermi-
niste a servi d’image d’entralnement pour la méthode MCP. Cette étape a aussi permis de
compiler une base de données de conductivités hydrauliques provenant de différentes sources.
Les données de conductivités hydrauliques, estimées a partir d’échantillons et des essais dans
conditions de laboratoire ou de terrain ont servi a définir la distribution statistique de K de

chacune des UHS ainsi que la structure spatiale a 1’échelle locale.

La deuxieme étape a porté sur le développement de la méthodologie de simulation direc-
tionnelle des UHS par de la méthode MCP. Cette étape a permis de vérifier I'hypothese
selon laquelle la méthode MCP peut générer des modeles équivalents dans un contexte hy-
drostratigraphique 3D complexe dont la séquence des unités est ordonnée verticalement. La
méthode MCP a été revue en détail et un algorithme a été développé pour effectuer des
simulations 3D. La méthodologie proposée inclut I'estimation des probabilités bivariables
(transiogramme) par transformée de Fourier a partir du modele déterministe de I’étape 1.

L’algorithme a été testé sur un cas synthétique a partir duquel la sensibilité de la méthode
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a été évaluée et des criteres de qualité de simulation ont été proposés. La méthode a ensuite
été testée en 3D pour le contexte hydrostratigraphique du sous-bassin d’Innisfil Creek pour
plusieurs scénarios de simulation conditionnelle et non conditionnelle. La méthode a aussi
été testée pour montrer sa capacité a quantifier la variabilité locale de la solution et son in-
certitude. Le succes de la méthode MCP repose sur sa propriété de forcage de la probabilité
0 et 1 fournissant ainsi la contrainte recherchée pour la simulation directionnelle. La mise
au point de I'algorithme MCP a permis d’illustrer la capacité de la méthode a simuler des
unités ordonnées verticalement, c’est-a-dire de reproduire une caractéristique importante des
dépdts sédimentaires soit l'ordre directionnel des unités hydrostratigraphiques (UHS). Des
exemples ont montré que la méthode est robuste au nombre de données conditionnelles, leur

abondance respective ainsi que la non-stationnarité des unités.

La troisieme étape porte sur le développement de la méthodologie de caractérisation, de mise a
I’échelle et de calage stochastique des composantes du tenseur- K. La méthodologie a permis de
transformer des valeurs de K scalaire (quasi point) vers une échelle adéquate (élément) pour
étre utilisées avec un simulateur d’écoulement. La mise a ’échelle prend en compte 'effet des
hétérogénéités a l'intérieur de I’élément. Cette opération nécessite I'utilisation d’un simulateur
d’écoulement afin de tenir compte de la grande variabilité statistique et spatiale de la K
scalaire et ainsi définir un tenseur- K équivalent. Pour pallier au temps de calcul imposant que
nécessite la mise a 1’échelle a partir d’'un modele d’écoulement, la démarche combine la mise
a 1’échelle [21] et la simulation géostatistique par bande tournante. La démarche tient compte
des corrélations inter composantes et les contraintes d’inégalité observées (ex. : Kpnorizontate =
Koyerticale). Enfin, la méthode des déformations graduelles (GDM) permet de caler chacune
des composantes stochastiques des tenseurs-K tout en préservant la covariance spatiale, la
covariance croisée et les relations non linéaires entre les composantes. Le calage préserve
aussi la relation bivariable entre la Kjorizontar €6 Kyperticar des éléments. A ma connaissance,
il s’agit de la premiere approche utilisant de GDM pour un contexte multivariable contraint.
Les exemples d’application montrent qu’un ensemble de réalisations permet de quantifier

I'incertitude des tenseurs-K, mais aussi l'effet de cette incertitude sur ’écoulement.



CHAPITRE 2 REVUE DE LITTERATURE

La revue de la littérature porte sur la caractérisation stochastique des hétérogénéités inter et
intra UHS des modeles hydrogéologiques régionaux. Tel que décrit en introduction, I'objectif
est de trouver les meilleures solutions pour quantifier I'incertitude associée a ces hétérogénéi-
tés ainsi qu’identifier les lacunes scientifiques a combler. La caractérisation des hétérogénéités
inter unité est étudiée a travers les méthodes de simulation géostatistique de modeles (section
2.1) tandis que la caractérisation des hétérogénéités intra unité l'est a travers la régionali-
sation du tenseur de conductivité hydraulique (section 2.2). La revue de la littérature se
termine par quelques remarques générales sur la caractérisation et I'effet de I'incertitude sur

la modélisation hydrogéologique (section 2.3).

2.1 Simulation géostatistique de modeles hydrostratigraphiques

Le modele hydrostratigraphique constitue la base du modele hydrogéologique. Souvent, la
quantité limitée de forages de qualité dont disposent les hydrogéologues pour étudier un
systeme hydrostratigraphique complexe ne suffit pas pour bien modéliser les caractéristiques
critiques des UHS, telles leurs proportions, leurs distributions spatiales et la connectivité
inter unités. Ces caractéristiques sont essentielles puisqu’elles controlent les réponses issues
de simulation de I’écoulement et du transport de l’eau souterraine [11,22]. Cette situation
laisse place a un niveau d’incertitude variable en fonction de la complexité du contexte, de
la qualité et de la quantité d’information disponible. Malgré la présence connue de cette

incertitude, la plupart des modeles hydrogéologiques sont fondés sur un modele déterministe.

Peu utilisé en hydrogéologie, les méthodes de simulation géostatistique permettent de pro-
poser différents modeles hydrostratigraphiques équivalents appelés réalisations [23]. Une mé-
thode de simulation efficace devrait permettre de générer des réalisations qui respectent
les données, les proportions globales des UHS et leurs structures spatiales. L’ensemble des
réalisations permet de quantifier 'incertitude du modele. De plus, chacune des réalisations
peut-étre utilisée comme une entrée a un simulateur d’écoulement a partir de laquelle une
réponse a un stimulus spécifique peut étre calculée. Ainsi, la distribution des réponses de n
modeles décrit I'incertitude associée a la réponse réelle du systéeme pour un méme stimulus
physique [24]. Pour étre utile, 'approche exige que chaque réalisation soit compatible avec les
caractéristiques naturelles pertinentes que 1’'on s’attend a trouver dans la séquence hydros-
tratigraphique. Par conséquent, pour les modeles complexes, ces derniers doivent inclurent

les connaissances géologiques disponibles tout en préservant la variabilité correspondante
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aux connaissances incompletes. Pour certains contextes, ces contraintes peuvent étre diffi-
ciles a atteindre. Le choix de la méthode doit donc étre orienté en fonction des contraintes
du contexte a simuler. Il existe plusieurs méthodes géostatistiques qui permettent de simuler
des UHS, les plus connues sont les méthodes de simulation suivantes : indicatrices [25-27],
gaussienne tronquée [28], plurigaussienne ou PGS [29,30] et multipoint ou MPS [31-34]. Au
cours des derniéres années, les développements ont plutdt porté sur la méthode MPS [35-41]
et PGS [42-45]. Toutefois, une autre méthode moins connue, mais fort prometteuse et qui
mérite de lui porter attention s’ajoute a cette sélection, il s’agit de la méthode de prédiction

catégorique de type Markovienne ou MCP [46].

Les sous-sections qui suivent portent uniquement sur les méthodes qui semblent les plus
appropriées pour la simulation de contexte hydrostratigraphique complexe, soit la méthode
PGS (section 2.1.1), MPS (section 2.1.2) et MCP (section 2.1.3). Cette sélection est basée
sur trois considérations principales soient, la possibilité de : i) tenir compte des connaissances
géologiques, ii) fonctionner dans un domaine hétérogene statistiquement et iii) étre en mesure
de simuler une stratigraphie directionnelle prédéfinie telle que généralement observée dans

les modeles régionaux (section 3.2).

L’hétérogénéité statistique des domaines demande 1'utilisation de modeles non stationnaires
globalement ou du moins robustes a la non-stationnarité. Bien que la stationnarité soit une
propriété des modeles et non des domaines étudiés, le terme stationnarité est ici utilisé pour
décrire également I’homogénéité statistique du domaine. Le traitement de la non-stationnarité
est une considération importante afin de produire des modeles hydrostratigraphiques d’aspect
plus réaliste et pour potentiellement mieux définir I'incertitude liée aux hétérogénéités géolo-
giques. Un domaine stationnaire est rarement rencontré dans les environnements géologiques,
car la non-stationnarité est presqu'une condition intrinseque a la géologie [47]. Il est donc im-
portant de pouvoir intégrer cette notion de maniere adéquate et efficace lors des simulations
géostatistiques des modeles hydrostratigraphiques. L’annexe A présente quelques exemples
en lien avec la stationnarité. Outre la non-stationnarité, la stratigraphie directionnelle verti-
cale des unités présentes dans les environnements sédimentaires régionaux ajoute un niveau
de complexité supplémentaire. Par exemple, dans les stratigraphies glaciaires non déformées,
ces derniéres sont représentées par la loi de superposition [48]. Cette simple contrainte semble
difficile a intégrer dans les méthodes de simulation géostatistiques de variables catégoriques
traditionnelles. Le fondement gaussien des méthodes géostatistiques semble étre la principale
cause. Ainsi, produire des réalisations de modeles équiprobables sous contrainte d’ordina-
tion directionnelle des unités représente un défi et certainement une lacune importante a
combler. Il est donc proposé dans cette section d’examiner plus en détail les méthodes de

simulation : PGS, MPS et MCP en portant une attention particuliere au traitement de la
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non-stationnarité et de la problématique de simulation directionnelle des unités.

2.1.1 Simulation plurigaussienne (PGS)

La méthode de simulation de type plurigaussienne est une généralisation de la méthode de
simulation de gaussienne tronquée (GTS). Les fondements théoriques de la méthode ont été
établis respectivement par Matheron et al. [28] et par Le Loc’h et Galli [49]. Comparative-
ment a la méthode GTS, la méthode PGS permet une grande flexibilité dans la reproduction
complexe des unités et constitue I'une des méthodes les plus adaptées pour la simulation
d’unités [30,50-52]. Elle permet d’inclure des contraintes topologiques (relation de contact)
tout en reproduisant les proportions des unités et la corrélation spatiale des structures géolo-
giques [53]. A titre d’exemple, elle permet d’exclure le contact entre deux unités. La méthode
de PGS a été appliquée avec succes au cours des dernieres années notamment dans I’industrie
des mines et du pétrole [50]. On retrouve plusieurs exemples dans la littérature d’utilisation de
la méthode PSG, par exemple : définir la géométrie de différents types de gisements [54-57] ;
effectuer la caractérisation hydrogéologique des hétérogénéités des aquiferes [58] ; modéliser le
transport réactif dans des aquiferes contaminés [59] ; évaluer I'impact des hétérogénéités sur

les charges hydrauliques [60] ; prédire le contenu en glace du glacier Bonnard en Suisse [61].

Le concept de la PGS consiste a produire deux ou plusieurs champs gaussiens a partir de tech-
nique de simulation multigaussienne et d’appliquer a ces champs un diagramme de troncation
(lithotype) représentant les différentes unités (Figure 2.1). Chaque élément du lithotype re-
présente une unité, la position des différentes unités représente leur relation relative et la
taille de I'élément unité indique sa proportion relative. L’élaboration du lithotype est une
étape importante qui repose sur les données disponibles (calcul de probabilité de transition)
et le modele conceptuel de secteur a ’étude. L’estimation des regles de lithotype a partir des

données ou d’'un modele conceptuel n’est pas intuitive pour un géologue [46,62].

Les données géologiques (forages, affleurements, cartes, etc.) permettent de calculer les pro-
portions de chacune des unités. Evidemment, ces proportions ne sont pas nécessairement sta-
tionnaires dans l'espace. Pour tenir compte de cette non-stationnarité, ’approche classique
est de générer des courbes de proportion horizontale et verticale des unités. Les courbes de
proportion sont définies a partir d’un niveau de référence et sont comptées sur la base de la
présence de I'unité pondérée par son épaisseur [28,63,64]. Une fois que 'ordre des unités est
établi, il existe une relation directe entre les proportions et les seuils des variables gaussiennes.
Ainsi les seuils formant le lithotype sont ajustés localement aux proportions ciblées tout en
préservant la position relative des unités (ex. : Figure 2.2). Prendre note que le contréle des

proportions demande un calcul précis des seuils [50].
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Figure 2.1 Exemple de reégle de lithotype en 2D et 3D (y1, y2 et y3 sont des variables gaus-
siennes).
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Figure 2.2 Impact de la variation spatiale des proportions des matériaux géologiques sur les
lithotypes ou chacun des drapeaux correspond a un contexte différent du domaine (y; et y
sont des variables gaussiennes).

Le processus de simulation par PGS se divise en trois grandes étapes : I'inférence du vario-
gramme des variables gaussiennes, le conditionnement des données et la simulation des unités.
Les variogrammes ajustés de la fonction aléatoire gaussienne permettent ensuite de générer
les champs multigaussiens. La structure des variogrammes définit 1'allure des contacts qui
seront produits entre les unités (figure 2.3). Par exemple, la forme des contacts sera plus lisse

pour une structure de variogramme gaussienne qu’une structure sphérique ou exponentielle.

Une fois l'inférence du variogramme des variables gaussiennes terminée, il faut effectuer le
conditionnement des données. On peut imposer les contraintes d’inégalité locale lors de la
simulation par I'utilisation de I’échantillonneur de Gibbs [50]. L’échantillonneur de Gibbs a
pour fonction de créer des données gaussiennes conditionnées. Il ne reste plus qu’a simuler
ces données gaussiennes a 1’aide d’'une méthode de simulation standard de variable continue

(ex. : bandes tournantes) et de tronquer les valeurs simulées selon la regle de lithotype.

La méthode de simulation plurigaussienne a fait ses preuves dans le cas stationnaire. Au
cours des dernieres années, plusieurs auteurs ont contribué au développement de la méthode

de PGS et au traitement de la non-stationnarité. A titre d’exemple, des algorithmes ont
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Figure 2.3 Effet de la structure des variogrammes gaussiens (haut) et exponentiels (bas) sur
les champs gaussiens (gauche) et le domaine géologique correspondant (droite).

été adaptés pour : i) permettre de cosimuler une plurigaussienne avec une variable conti-
nue [65]; ii) remplacer la régle de lithotype par un diagramme non paramétrique en utilisant
des attributs sismiques comme 'impédance acoustique et le ratio de Poisson [62]; iii) effec-
tuer une simulation qui joint les unités avec la diageneése ou avec des teneurs [66-68]; iv)
étendre le modele plurigaussien utilisé pour représenter les variables catégoriques avec des
catégories mutuellement exclusives [69]; v) tenir compte de la relation entre la chronolo-
gie et les contacts [53]; vi) optimiser la reproduction du variogramme a 'aide d’un espace
multivariable [44]. Toutefois, des problématiques théoriques et pratiques persistent pour le
cas non stationnaire [70]. Récemment, Madani et Emery [71] ont proposé 'utilisation de
fonction aléatoire intrinseque d’ordre k avec incrément gaussien pour traiter une forme de

non-stationnarité.

Un inconvénient majeur de la méthode plurigaussienne est qu’elle ne peut facilement incor-
porer des transitions asymétriques entre unités. Récemment, il a été montré qu'une certaine
asymétrie peut étre introduite avec la méthode PSG en utilisant des variables gaussiennes
corrélées et spatialement retardées [72]. Il est possible de produire des réalisations de simula-
tion directionnelle pour 3 ou 4 unités [73]. Cependant, on peut facilement anticiper que cette
méthode ne peut fonctionner lorsque plusieurs facies sont présents comme dans le cas d’Innis-
fiell Creek (11 HSU). En raison de ces difficultés de tenir compte de 'asymétrie directionnelle

et du contexte non-stationnaire, la méthode PGS n’a pas été retenue.
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2.1.2 Simulation multipoint (MPS)

La méthode simulation multipoint (MPS) fait partie de la famille des algorithmes de si-
mulation géostatistique qui permet de reproduire I'agencement spatial de motifs (structures
géologiques et unités) a partir d'une image d’entrainement (TI) conditionnel ou non a des
données [74]. Les fondements de la méthode MPS ont été développés par Guardiano et Srivas-
tava [75]. Strebelle [76] a réussi la premiere implantation efficace d’un algorithme MPS [33].
Cet algorithme permet de simuler un pixel a la fois, mais il est également possible de simuler
un ensemble de pixels a la fois [34]. Méme s’il existe plusieurs variantes, le principe de base
des algorithmes MPS demeure le méme. Il s’agit de trouver, a travers une TI, les probabilités
conditionnelles d’'un événement quelconque pour ensuite tirer une valeur de la distribution
conditionnelle qui sera appliquée sur la grille de simulation. L’événement est défini sur la
grille par une fenétre de recherche prédéfinie et comprend les données et cellules déja simu-
lées. La TI représente la configuration spatiale (2D ou 3D) de motifs ou objets géologiques.
La relation entre ces objets remplace ainsi le variogramme utilisé par la plupart des méthodes
géostatistiques. Une image haute résolution comme une image sismique ou une bathymétrie
peut servir de TT et fournir des statistiques a priori et des contraintes architecturales [77].
La stratégie de développement d’'une TT varie selon les données disponibles et 'objectif de
la simulation. Elle peut étre basée sur les données [47,78], sur un modele conceptuel, sur un
modele déterministe ou méme étre stochastique [79]. Mentionnons que différents algorithmes
permettent de produire des TT [80, 81].

La MPS est tres utile dans le contexte ou les données ne permettent pas d’inférer les statis-
tiques nécessaires a la modélisation. De maniere générale, les résultats obtenus montrent que
les contacts entre les unités sont bien reproduits. Toutefois, il est difficile par cette méthode
de reproduire de forts contrastes d’épaisseur dans les formations géologiques (ex. : structure

composée de plusieurs lits trés minces dans une formation épaisse).

La recherche portant sur la méthode MPS est tres active, car plusieurs questions pratiques
et fondamentales restent ouvertes. Mariethoz et Lefebvre [82] ont récemment établi une liste

de points a étudier dont voici quelques exemples :
1. améliorer Defficacité du temps de calcul ;
2. augmenter le degré de satisfaction de la qualité des modeles résultants ;
3. améliorer la définition des structures allongées et connectées ;
4. établir des ponts entre MPS et les algorithmes de synthese de texture;
5. améliorer le traitement de la non-stationnarité.

Le traitement de la non-stationnarité est tres important pour le contexte hydrostratigra-
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phique du sous-bassin Innisfil Creek. Méme avec seulement deux unités, ce traitement par la
méthode MPS est effectivement complexe. La figure 2.4a, inspiré d’'Honarkhah et Caers [83],
montre un exemple de l'utilisation d’une image d’entrainement a deux unités (delta fluvia-
tile) dont la non-stationnarité n’est pas directement prise en compte par 'algorithme utilisé
(figure 2.4b).

Figure 2.4 ITmage d’entrainement non stationnaire d’un delta fluviatile inspirée d’Honarkhah
[1] (gauche) ; b) Réalisation SNESIM sans tenir compte de la non-stationnarité (droite).

Plusieurs auteurs se sont intéressés au traitement de la non-stationnarité de la méthode MPS
en traitant cette problématique de différentes manieres [35,83-90]. L’approche du champ de
probabilité permet de tenir compte de la non-stationnarité par 'utilisation d’une carte de
probabilité d’occurrence des unités. Selon [74], le principal inconvénient de cette approche
porte sur l'ajustement et le calage des probabilités. De plus, la reproduction des tendances
par cette technique est exigeante. Une approche traditionnelle en MPS est d’introduire la
non-stationnarité par le concept de rotation et d’affinité [91]. Strebelle et Zhang [92] ont
montré qu’appliquer ces transformations directement sur la TI améliore les résultats et la
demande en calcul (CPU). Cette approche demande toutefois de connaitre les cartes de
rotation et d’affinité en plus de la T1I ce qui rend la méthode peu pratique. Une TI complexe
peut aussi étre divisée en zone stationnaire ou chacune des parties correspondra a une zone
particuliere de la grille de simulation [35,86]. Cette approche est toutefois laborieuse puisqu’il
est difficile de définir ces zones d’autant plus qu’il faut fournir une base de données de

motifs pour chacune des zones. Wu et al. [78] présentent une application de cette technique.
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Une alternative aux approches précédentes est de coupler a la TI une ou plusieurs variables
auxiliaires continues de faible variance spatiale appelées image d’entrainement auxiliaire ou
champ de dérive [90]. Pour plusieurs, il s’agit de la meilleure technique pour des applications
réelles [47,74,90]. Plusieurs techniques issues de cette famille comme IMPALA [89] ont été
commercialisées (Jewelsuite, Isatis, SKUA-GOCAD) ou brevetées (Direct Sampling). Jha
et al. [77] ainsi que [93] présentent une application du Direct Sampling avec une variable
continue (Bathymétrie). Hocker [94] présente un exemple probant d’'une MPS avec variable
auxiliaire . Il existe quelques variantes a cette approche. Par exemple, [35] propose d’utiliser
une TI large constituée de zones stationnaires afin d’y extraire les statistiques de chacune («
feature based methods »). Mariethoz et Kelly [95] proposent plutot d’utiliser une TT simple et
de la transformer en utilisant des statistiques d’ordre faible sur ’ensemble d’une région pour
créer des motifs a grande échelle. Bien que performante, cette approche peut s’avérer difficile
d’application sur des cas réels. Bien que maintenant incontournables [40, 83|, les premiers
algorithmes a utiliser la notion de distance sont SIMPAT et FILTERSIM [91,96]. Avec I’ajout
de techniques particulieres, telles que SSM (spatial-similarity method) et ASM (automatic
segmentation method), il est peu nécessaire de se préoccuper de la stationnarité de 'image
d’entrainement [83]. Récemment, [40] ont proposé une méthode de simulation par motif basée
sur 'utilisation d’image d’entrainement auxiliaire (ATI) générée de maniére objective et un
calcul de distance (EPDS - enriched pattern databases simulation). La méthode proposée
permet d’obtenir des résultats de tres bonne qualité reproduisant les données a un haut taux
de succes ainsi que la continuité entre les motifs. Rezaee et Marcotte [97] montrent aussi, pour
des cas synthétiques, qu'une TI stationnaire peut générer des réalisations non stationnaires
conditionnelles. Les résultats conservent la texture fournie par la TI en suivant les tendances
identifiées dans les cartes de probabilité obtenues a partir de données secondaires. Ce résultat
a été reproduit pour I’étude de cas réel du champ de méthane hydraté de Mallik. Mentionnons
qu’il existe plusieurs autres algorithmes (SIMPAT, Patchwork Simulation) de simulation

basés sur les motifs [96,98].

Dans le contexte hydrostratigraphique du sous-bassin versant d’Innisfil Creek (section 3.2),
la méthode multipoint risque d’éprouver des difficultés en raison de la non-stationnarité et
surtout de l'asymétrie des UHS ainsi que les forts contrastes d’épaisseurs. Par un exemple,
si 'algorithme commence la simulation a partir d’une surface connue et progresse de haut
en bas, deux cas de figure sont possibles. Le premier cas, ou la fenétre conditionnante est
petite selon la verticale. Dans ce cas, il y aura peu de contrdle sur les épaisseurs qui seront
simulées pour chaque unité, car il sera difficile de voir les contacts dans la fenétre (sans parler
de la continuité latérale). Le deuxieéme cas, ou la fenétre conditionnante est grande selon

la verticale, assez peu de variabilité sera observée sur les épaisseurs, car les contacts seront
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présents dans cette fenétre. Pour illustrer ces deux scénarios, supposons (en 1D) que le modele
conceptuel selon la verticale est 5 pixels rouges, suivi de 5 pixels noirs et de 5 pixels bleus. On
impose le 1¢" pixel rouge. Si 'on prend une fenétre de 2 pixels, dont le 1¢" est connu rouge, le
2¢ pixel sera rouge avec probabilité 4/5, noir avec probabilité 1/5 et bleu avec probabilité 0/5.
Supposons que rouge est tiré pour le 2¢ pixel. En répétant, on aura a nouveau une probabilité
de 4/5 que le 3¢ pixel soit rouge sachant que le 2¢ est rouge et ainsi de suite. Ainsi, il pourrait
arriver que 1’on simule par exemple 10 pixels rouges de suite, ce qui revient a tirer 9 fois le
rouge et dont la probabilité p est (4/5)° = 0.13. Il y aurait donc beaucoup de variabilité sur
les épaisseurs de 'unité rouge et des autres unités. Par contre, si I'on prend plus de pixels
consécutifs pour conditionner, par exemple 6 pixels alors quand on simule les pixels 7 & 12
étant donné les pixels 1 a 6 (5 rouges et 1 noir), on aura la probabilité 1 de choisir 4 pixels
noirs et 2 pixels bleus étant donné l'information fournie par le modele conceptuel. Comme
on peut le constater, avec une grande fenétre on risque de simplement reproduire un modele
conceptuel sans variabilité et avec une petite fenétre, on risque d’avoir trop de variabilité et
de produire des situations peu réalistes. La problématique décrite dans cet exemple peut étre
évitée par l'utilisation combinée d’un chemin de simulation aléatoire, d’une approche multi-
grille et de I'ajout de variables auxiliaires. Toutefois, la définition de ces variables demeure
compliquée particulierement en 3D et rien ne garantit des résultats satisfaisants. La méthode
multipoint ne semble pas appropriée pour la simulation en contexte hydrostratigraphique a

sédimentation directionnelle tel que présent dans le sous-bassin d’Innisfil Creek.

2.1.3 Prédiction catégorique de type Markovienne (MCP)

La méthode de prédiction catégorique de type Markovienne (MCP), introduite par Allard
et al. [99], permet de prédire spatialement des variables catégoriques comme des UHS. La
méthode repose sur une approximation de la formule de Bayes. Elle calcule la probabilité
conditionnelle qu’une unité ¢ soit observée a une localisation donnée xy étant donné les unités
i1, ..., 1, localisées a x1, ..., x,. Voici le développement du calcul de la probabilité condition-

nelle :

o _Dbioain _  Pivirin  _  PioPir,...jinlio (2.1)
Piolir,.oiin = = 7 = 1 TN '
Piy, ... in Z@'0:1 Pig i1, in Zig:l PigDis,... inlio

La probabilité conditionnelle p;, de I'équation 2.1 est approximée par les probabili-

~7in|i0
tés univariables et bivariables. Le calcul de ces probabilités est approximé par 1’équation

suivante :
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Pisinlic = LT pivjio (hox) (2.2)
k=1

L’idée fondamentale de la méthode est de remplacer la distribution conjointe (iy, ..., i,|io) par
le produit (i1]ig X iz|ip...). Dans 'approche MCP, seules les probabilités bivariées impliquant
le point a estimer et chaque point de données sont prises en compte. Les probabilités bivariées
entre les paires de points de données sont ignorées. On formule donc une hypothese d’indé-
pendance conditionnelle puisque i est indépendant de iy sachant ig pour tout k' différent
de k. Finalement, I’estimation de la probabilité conditionnelle par MCP se calcule a I'aide de

I’équation suivante :

Dig HZ:I plk|lo (hOk‘)
z'IO:1 Pio k=1 Piylio (hok)

p:0|i1,...,in = > (2.3)
ol p;, est la probabilité univariable de l'unité i a x et le terme p;,};,(hor) représente le
transiogramme. Allard et al. [46] soulévent une propriété forte intéressante du transiogramme.
En effet, si pour un datum donné, le transiogramme est 0 ou 1, I’équation de probabilité
bivariable conditionnelle PZ,...,WO = > piwo(hOk) sera respectivement égale a 0 ou 1.
Ainsi, lors des simulations lorsque p;,ji,(hor) = 0 les transitions d’unités sont interdites et
lorsque p;,ji, (hor) = 1 les transitions sont obligatoires. Cette propriété représente un atout
majeur surtout pour simuler des séquences spécifiques des unités directionnelles comme dans

du contexte hydrostratigraphique d’Innisfil Creek.

Les fonctions de probabilité bivariable servant a calculer les probabilités conditionnelles des
unités sont estimées a partir des données, d'une image d’entrainement ou d’'un modele exis-
tant. La figure 2.5 montre un exemple de fonctions de probabilité bivariable 3D entre I'unité
ATB2 (numéro 2) et les 11 unités du modele déterministe du sous-bassin d’Innisfil Creek
(figure 3.2). Ces probabilités ont été calculées par transformée de Fourier rapide [2]. La figure
2.5 montre entre autres de fortes asymétries spatiales des probabilités entre I'unité ATB2 (2)
et les unités AFB1 (1), ATD1 (6) et ATD2 (8) par exemple.

Dans MCP, le calcul des probabilités bivariées implique le point a simuler et les données
avoisinantes. A chaque point de la grille de simulation, le nombre de points de données et leur
position spatiale influencent le résultat de I'unité simulée. Les points de données utilisés sont
sélectionnés a partir des parametres de simulation. Ces parametres sont le nombre maximal
de voisins (nmax) et le rayon de recherche (dmax). Ces deux parametres ainsi que le nombre
de données (ndata) contrdlent les résultats de simulation. Bien qu’il s’agit de parameétres

typiques pour des simulations géostatistiques, il est important de soulever que MCP semble
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Figure 2.5 Exemple de fonctions de probabilité bivariable 3D calculées par transformée de
Fourier [2]; le h = 0 se trouve au point d’intersection des trois plans.

mieux fonctionner avec un nmax faible (< 5) [99] Le parametre dmax doit étre assez grand
pour éviter de tirer directement de la marginale, mais pas trop grand non plus pour éviter
d’augmenter significativement le temps de calcul. L’assignation d’'un nombre minimum de
voisins (nmin ) permet d’éviter le tirage de la marginale (nmin=0 par défaut). Lorsque nmin

n’est pas atteint, le point a simuler est déplacé a la fin de la séquence de simulation.

En résumé, la méthode compile la distribution conditionnelle locale en tenant compte des
observations a l'intérieur du voisinage prédéterminé. Ainsi la MCP évalue la probabilité que
I'unité ¢ soit observée a un endroit donné zy du domaine compte tenu des observations
disponibles. La méthode garantit de calculer, a une localisation donnée, des probabilités
entre 0 et 1 avec une somme égale a 1 sans post-traitement contrairement a la simulation
par indicatrice. Ainsi, si la probabilité bivariable a une localisation donnée considérant le
voisinage est de 0, alors la probabilité conditionnelle sera aussi de 0. Cette propriété permet

de reproduire des séquences [99].

Avant de terminer cette section, mentionnons que la simulation de variable catégorique basée
sur des probabilités de transition comme MCP a initialement été développée pour estimer des

variables continues comme la méthode de I'entropie maximale bayésienne (BME) [100-104].
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Par la suite, elle a été adaptée pour I'estimation de variables catégorielles [105-108]. BME
permet aussi de reproduire des structures géologiques complexes qui tiennent compte des
asymétries dans les probabilités bivariées. Cependant, les calculs explosent pour des modeles
a multiples unités et multiples points. Des approches plus simples sur le plan des calculs ont
par la suite été proposées [99,109-111]. Toutefois, Allard et al. [99] ont démontré que MCP
fait une bonne approximation de BME et constitue ainsi un substitut efficace a cette méthode
de calcul intensif. Mentionnons aussi que la méthode de simulation T-PROG [112], basée sur
les probabilités de transition, permet aussi de bien reproduire des structures géologiques et
des asymétries entre des unités. Toutefois, T-PROG rencontre des problemes similaires a ceux
observés avec la simulation d’indicatrice notamment pour la somme de probabilités supérieure
a 1 pour laquelle des corrections doivent étre apportées [99]. La somme des probabilités avec
la méthode MCP est toujours de 1. La méthode MCP comporte un autre avantage majeur,
la non-stationnarité est indirectement prise en compte par le transiogramme et aussi grace
aux données conditionnantes. En effet, le transiogramme permet de préserver 'ordre des
unités et les données conditionnantes contraignent beaucoup leur position. Sans données
conditionnantes, il est possible de respecter I'ordre, mais en surface on pourrait partir de
n’importe quelle unité. Le transiogramme estime la probabilité de transition spatiale de I'unité
et a l'avantage de pouvoir considérer 'asymétrie entre unités [112]. La MCP devrait donc
permettre de simuler des modeles hydrostratigraphiques conceptuels de déposition ordonnée.
Cependant, la méthode n’a jamais été testée sur un systeme complexe avec plus de trois
unités, ni en 3D et ni sous un controle directionnel fort des unités. Il semble donc que
la méthode MCP soit suffisasamment prometteuse pour produire des modeles équivalents du
contexte hydrostratigraphique du sous-bassin versant Innisfil Creek et quantifier I'incertitude

de ces modeles.

2.2 Caractérisation stochastique de la conductivité hydraulique des modeles

hydrogéologiques

En modélisation hydrogéologique, I’étape qui suit le développement d’un modele hydrostrati-
graphique numérique est I'attribution des propriétés hydrauliques [113]. A I’échelle régionale,
cette étape est complexe et dépend beaucoup de la quantité et de la distribution des don-
nées disponibles [114,115]. Les principales propriétés hydrauliques, a définir dans un modele
d’écoulement, sont la conductivité hydraulique, le coefficient d’emmagasinement et la poro-
sité. La conductivité hydraulique est généralement la propriété montrant le plus d’influence
(sensibilité) sur les résultats d’écoulement tandis que la porosité joue un réle important sur

le calcul du champ de vitesse pour évaluer le transport [11]. Ces deux parameétres sont liés
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par la loi de Hagen-Poiseuille [116] et il est donc nécessaire d’en connaitre au moins un.
Par exemple, Mariethoz et al. [58] utilisent les simulations non conditionnelles pour simuler
la porosité et dérive la conductivité hydraulique a partir de cette loi. Contrairement a K, le
coefficient d’emmagasinement est un parametre généralement peu sensible et intervient seule-
ment dans la solution du régime transitoire. Siirila-Woodburn et al. [117] montrent comment
une caractérisation précise de la distribution de K peut étre importante pour la modélisa-
tion particulierement pour les unités hydrogéologiques présentant des valeurs extrémes de K
rarement observées. Les structures de perméabilité extréme jouent un réle clé lors de I’écoule-
ment et le transport & petite échelle. A titre d’exemple, un horizon continu de faibles valeurs
de K peut restreindre la percolation verticale et ainsi diminuer la migration d’un composé

quelconque et affecter le niveau des mélanges [118].

Dans cette section, on s’intéresse aux étapes de la caractérisation de la conductivité hy-
draulique des systemes hydrostratigraphiques régionaux. Un tel systeme est généralement
composé de nombreuses UHS ou chacune des unités inclut typiquement un a trois hydrofa-
cies en proportions variables. Ces derniers sont habituellement représentés par une K scalaire
qui est estimée a 1’échelle locale (exemple : estimation sur un support quasi-ponctuel a partir
d’une analyse granulométrique, section 2.2.1). Un ensemble suffisant de valeurs de K, pour
une unité donnée, permet de définir sa structure de covariance spatiale 3D et ainsi définir
les hétérogénéités a 1’échelle locale. Toutefois, le volume des éléments finis du modele d’écou-
lement régional correspond généralement a un support beaucoup plus grand que celui des
données. Ainsi, pour étre représentative de ce support, une mise a ’échelle de la K scalaire
doit étre effectuée vers un tenseur-K équivalent qui prend en compte la variabilité locale
(section 2.2.2). La mise a I’échelle peut rapidement s’avérer une étape de calcul imposante.
La régionalisation des tenseurs-K par estimation ou simulation géostatistique peut étre une
solution & cette problématique (section 2.2.3). La derniére étape consiste a caler les compo-
santes des tenseurs-K sur une variable d’état du modele (section 2.2.4). Les sous-sections
suivantes décrivent les résultats de la revue de la littérature de chacune des étapes de la

caractérisation stochastique régionale de la K hydraulique.

2.2.1 Estimation de la conductivité hydraulique

La conductivité hydraulique scalaire s’estime a partir d’essais hydrauliques in situ (pompage,
slug tests, traceur, ect.), d’essais en laboratoires ou d’analyses granulométriques (formules
empiriques) [119]. A Déchelle régionale, les données nécessaires pour caractériser un modele
complet sont normalement insuffisantes en quantité et en qualité. Les études de cas présentés

dans cette these utilisent I'estimation de la K a partir des analyses granulométriques puisqu’il
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s’agit des seules données de qualité suffisantes disponibles (voir section 3.3.2). De plus, ces
données sont bien corrélées aux UHS et elles montrent une excellente résolution verticale qui

permet de définir la structure de covariance de la K selon la direction.

Il existe de nombreuses méthodes empiriques pour évaluer la K a partir de la courbe granulo-
métrique [120]. Parmi celles-ci, il y a notamment la méthode de Sauerbrei [121], Chapuis [122],
Beyer [123], Hazen [124], Navfac [125], Kozeny-Carman [126] et USBR [127]. Le choix de I'une
ou l'autre des méthodes dépend surtout des limites de celles-ci a définir ’étendue possible
des valeurs de K et de leurs critéres d’application respectifs. Pour une hydrostratigraphie
complexe comme celle d’Innisfil Creek constituée d’'un large éventail de valeur de K pour
chacune des unités aquiferes ou aquitards, la méthode Sauerbrei est celle qui répond le mieux
aux critéres d’application et celle qui fournit les résultats les plus satisfaisants. La méthode
de Sauerbrei produit des résultats réalistes aussi bien pour les unités aquiferes qu’aquitards
fournissant aussi une grande variance sur l'estimation de K. La méthode est donc flexible et

permet d’estimer la K pour chaque type de distribution granulométrique.

Le calcul de la K scalaire selon la méthode de Sauerbrei s’estime a partir de la relation

suivante : 5

g n 2
K=p>—=d 2.4
51} (1 _ n)g 17 ( )
ot K est la conductivité hydraulique estimée, 8 une constante (3.75 x 1073), g la constante
gravitationnelle, v la viscosité de 'eau, n la porosité et d3, est le diametre moyen des grains

de la fraction correspondante.

Les valeurs de K, estimées a partir de la granulométrie, sont a ’échelle de ’échantillon. Cette
échelle, dite locale, est beaucoup trop petite pour étre représentative des éléments d’'un modele
hydrogéologique régional. Il est donc essentiel d’établir une valeur de K équivalente a 1’échelle
de 1’élément. Dans un modele d’écoulement régional 3D, la K équivalente est généralement
définie par un tenseur selon au moins trois directions orthogonales principales suivant une
orientation donnée [128]. Lorsque ces composantes suivent les axes de coordonnées du modele
(Kyw, Ky et K,), les composantes intermédiaires (K, K, et K,,) sont négligeables. Pour
définir le tenseur-K équivalent a partir de valeurs scalaires, il est nécessaire d’effectuer un

changement d’échelle qui tient compte de I'effet des hétérogénéités de la K locale.

2.2.2 Mise a I’échelle de la conductivité hydraulique en tenseur équivalent

Il est préférable de définir la K sur une grille de dimension similaire au support des don-
nées. Lorsque ce support est significativement plus petit que la résolution des éléments d’un

modele d’écoulement, il est nécessaire d’effectuer une mise a 1’échelle des K [8,129]. Les va-
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leurs de K attribuées aux éléments doivent donc étre représentatives de leur échelle. Dans
certaines circonstances, la mise a 1’échelle permet aussi de réduire le temps de calcul. No-
tamment lorsque le nombre d’éléments devient un enjeu. Il est ainsi possible d’utiliser des
éléments de plus grande dimension permettant de réduire le temps de calcul du simulateur
d’écoulement [130-132]. La littérature abonde sur les méthodes du calcul de mise a 1'échelle
en hydrogéologie [21,133-137]. Bien qu’il existe plusieurs approches pour calculer la K équi-
valente, aucune d’entre elles n’est entierement satisfaisante [138]. Pour tenir compte des
hétérogénéités a I'échelle locale, la mise a ’échelle doit inclure I'anisotropie 3D de K [133].
Cela revient a calculer la conductivité équivalente (K,,) du tenseur (K, Ky, et K,,). Poury
arriver, les approches intéressantes se regroupent en deux catégories principales, les méthodes

algébriques et déterministes [136].

La conductivité équivalente peut étre calculée algébriquement par la moyenne arithmétique
(K,) ou harmonique (K}) selon la connaissance du milieu, soit la géométrie des unités et
la direction d’écoulement. Par exemple, lorsque ’écoulement se fait parallelement a la stra-
tigraphie on calcul K, et Kj perpendiculairement. La K., est bornée par K} et K, [139].
La moyenne géométrique se trouve entre ces bornes et elle peut étre utilisée lors de 'ab-
sence de stratification. Le probleme avec cette approche, c’est qu’en réalité 'agencement des

structures est plus complexe.

Pour des structures stratigraphiques complexes comme celui du sous-bassin Innisfil Creek, la
K équivalente doit étre calculée numériquement par une méthode déterministe a partir d’un
modele d’écoulement par égalité des flux ou des énergies de dissipation selon une approche
locale ou non locale. Un point important pour cette approche consiste a inférer la bonne
fonction de covariance a ’échelle locale pour prendre en compte la structure des hétérogénéités
locales. Cette fonction est estimée pour chacune des unités au niveau du support des données
[140].

La mise a I’échelle par I'approche locale estime la K., d’une maille grossiere (bloc) a partir
des valeurs de K sur une maille fine a l'intérieur du bloc. Par la suite, il suffit d’imposer
des conditions frontieres adéquates et de calculer numériquement le K., dans chacune des
directions [136]. En 2D et selon une direction d’écoulement donnée, la K., est obtenue par

I’équation de Darcy :
Q Al
Koy=—2= 2.5
ou () est le débit d’écoulement, A 'aire de la section traversée par le fluide, Al la distance

entre deux faces de charge constante, Ah la différence de charge entre les deux faces.

La méthode locale ne prend pas en compte 'influence des hétérogénéités des blocs avoisinants,
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lesquelles influencent les flux aux limites du bloc a mettre a 1’échelle pouvant ainsi mener a
une estimation moins fiable dans le cas de modeles complexes. S’ajoute a cela, la sensibilité de
la méthode aux effets de bordures causés par les conditions frontiéres aux limites du bloc. La
méthode non locale permet de s’affranchir de ces problématiques simplement en augmentant
la dimension de la maille fine a 'extérieur du bloc. Selon [129], cette approche reproduit mieux
les connectivités comme les chenaux puisqu’elle est moins sensible aux conditions frontieres.
Par contre, la méthode peut rapidement devenir trés lourde puisqu’elle nécessite de résoudre
le modele de plus grande taille a I’échelle fine. La méthode est aussi plus efficace en faisant
varier plusieurs fois les conditions frontiéres [21]. Le tableau 2.1 résume les avantages et

inconvénients des méthodes de mise a 1’échelle des parametres hydrauliques.

Tableau 2.1 Résumé de méthodes de mise a I’échelle des parametres

Méthodes | Avantages Inconvénients Références
Une valeur unique pour un
Parametre | Une valeur unique pour tout | champ ne donne pas des ré- 113, 129]
effectif le champ sultats réalistes notamment ’
pour le transport.
Parametre : On doit connaitre, la direc-
, . Calcul simple de moyenne | . s
équivalent : . " L tion d’écoulement par rap-
) arithmétique, géométrique X . [129,137]
méthodes . port a la configuration des
. ou harmonique. .,
algébriques unités.
. N ¢ 1
Paramitro e represegtg pas les zones
Lo - de connectivité de valeurs
équivalent : | Se calculent numériquement « e
. . » extrémes (conductivité hy-
méthodes avec un modele d’écoule- . . .| [129,137]
, . s draulique) ; choix des condi-
détermi- ment par égalité des flux . N ;
. tions frontieres n’est pas
nistes . o
toujours évident.

Malgré les améliorations des méthodes de mise a 1’échelle, 'incertitude des hétérogénéités a
’échelle locale n’est pas totalement prise en compte par le modele [11]. 11 est donc important
de soulever que cette opération risque a un certain niveau d’homogénéiser le milieu [138]. Le
calcul de la K., est donc complexe puisqu’il dépend notamment des conditions d’écoulement,
mais aussi de la connaissance des structures des hétérogénéités [134]. A cet effet, Renard et
Allard [141] soulevent la difficulté du tenseur équivalent a bien préserver l'effet des structures
de connectivité a petite échelle. Malgré ces difficultés, la mise a ’échelle de la K s’avere une
opération nécessaire pour rendre 'exécution de la modélisation régionale fonctionnelle en

termes de temps de calcul (dimension raisonnable du maillage).

Dans le cadre de cette these, on s’intéresse a inclure 'effet des hétérogénéités locales dans
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le modele régional. Le contexte de modélisation régionale, du sous-bassin Innisfil Creek, ou
chaque élément comprend un niveau important d’hétérogénéité interne favorise 1'utilisation
de la K, calculée numériquement par la méthode déterministe non locale. Ce choix est fait
malgré la lourdeur de cette méthode puisqu’elle représente la meilleure méthode dans ce
contexte. Toutefois, le principal défi est de réduire le temps des calculs. Pour y arriver, il
est proposé de combiner cette approche numérique de mise a 1’échelle avec une méthode
de simulation géostatistique afin de rendre le temps de calcul fonctionnel (section 2.2.3).
Ce choix repose sur I’hypothese qu’il existe une fonction de covariance des composantes des
tenseurs- K. Si tel est le cas, il est possible de réduire au minimum le nombre de blocs a mettre
a ’échelle. De plus, une telle approche fournit des réalisations équivalentes du tenseur. Cela

permet de caractériser I'incertitude des tenseurs-K.

2.2.3 Régionalisation de la conductivité hydraulique

La K scalaire ou le tenseur-K de milieux hétérogenes sont caractérisés par une variabilité
statistique et spatiale. Pour une unité donnée, la variabilité peut s’étendre sur plusieurs
ordres de grandeur et étre plus au moins continue dans ’espace. La variabilité statistique
de la K influence le choix de approche proposée pour régionaliser les valeurs. Evidemment,
I’approche la plus simple consiste a estimer une conductivité hydraulique unique par unité et
d’attribuer une valeur moyenne ou typique a chacune [113]. Cette approche est généralement
utilisée lorsque les données sont peu abondantes ou présentent une faible variabilité [142].
Lorsque la variabilité statistique devient non-négligeable, la régionalisation de la K s’impose.
La régionalisation repose sur la structure spatiale de la K et elle doit se faire sur un support
identique par estimation ou par simulation [143]. Notons que les étapes de base pour régio-
naliser la K scalaire ou une composante du tenseur- K demeurent les mémes. Toutefois, pour
le tenseur une difficulté s’ajoute, celle de préserver les relations inter composantes telles que
I'imposition de contraintes d’'inégalités (ex. :Kyerticate < Knorizontate) €t la préservation des

corrélations inter composantes.

L’estimation par krigeage permet de discrétiser spatialement la K selon la structure spatiale
du variogramme. Le krigeage a le grand avantage d’assurer la variance d’estimation minimale.
Toutefois, dans le cas qui nous intéresse, le krigeage ne convient pas pour différentes raisons.
La raison principale, c¢’est que le krigeage ne permet pas de produire des modeles équivalents
de la K ce qui rend la quantification de l'incertitude difficile. Aussi le krigeage n’assure pas
le reproduction des variogrammes et entraine généralement une diminution de la variabilité

du champ de K [144]. La méthode ne convient pas aux objectifs de la these.

Les méthodes de simulation géostatistique multigaussienne sont souvent utilisées en hydrogéo-
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logie stochastique pour définir la variabilité spatiale de la conductivité hydraulique [137,145].
De plus, les réalisations ont ’avantage, par rapport a l’estimation, de reproduire les fonc-
tions de covariance spatiale ainsi que la distribution statistique cible [143]. Autre avantage, a
I’échelle régionale, il n’est pas nécessaire de conditionner les simulations puisque les données
sont sur support différent. Par contre, ’hypothese multigaussienne sous-jacente peut étre pro-

blématique pour la reproduction de structures de valeurs extrémes comme des chenaux [141].

Le tableau 2.2 résume quelques avantages et inconvénients des méthodes de régionalisation

des parametres hydrauliques.

Tableau 2.2 Régionalisation des parametres hydrauliques

Méthodes | Avantages Inconvénients Références
Attribuer Ne permets pas de modé-
une valeur Simple liser le' transport. ‘afiéjquate— 113
moyenne ment si la variabilité interne
ou typique des unités est importante.
Permets de discrétiser spa- | Ne permets pas de pro-
tialement le parametre a | duire des modeles équiva-
Krigeage une échelle fine ?ondition— lents., n’assure pas la repro- (143, 144]
nelle aux données selon | duction des variogrammes
leur structure spatiale défi- | et entraine une diminution
nit par le variogramme. de la variabilité.
. L’h he 1ti -
Produit des champs sto- | . ypothese oo tigaus
. . . . sienne sous-jacente peut
Simulation | chastiques, reproduit le va- | . , .
, . . e étre problématique pour la
géostatis- riogramme ainsi que la . [137,141]
: . . reproduction de structures
tique distribution statistique des .
, de valeurs extrémes comme
données.
des chenaux.

Pour une étude régionale comme celle du sous-bassin d’Innisfil Creek, la simulation géosta-
tistique des composantes du tenseur-K s’avere tres intéressante. Cela permet de réduire le
nombre de blocs a mettre a 1’échelle, de produire des versions équivalentes des champs de
tenseurs-K et de quantifier leur incertitude. Evidemment, ce choix repose sur I'hypothése que
de telles fonctions existent a 1’échelle du bloc. Parmi les différentes méthodes de simulation,
la méthode des bandes tournantes est tres intéressante puisque cette méthode est efficace

pour produire de nombreuses réalisations de tres grands champs [2].

L’objectif de produire des champs de tenseurs-K équiprobables passe donc par les simula-
tions géostatistiques. Ces dernieres sont bien adaptées pour étre utilisées avec un simulateur

d’écoulement. Toutefois, rien n’assure la reproduction adéquate des variables d’état comme
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la charge hydraulique. Ainsi il est nécessaire de perturber les réalisations afin d’assurer un

calage satisfaisant.

2.2.4 Calage du tenseur de conductivité hydraulique

La régionalisation du tenseur-K n’assure pas la reproduction de la charge hydraulique ou
autres variables d’état. En réalité, c¢’est quasi improbable de reproduire la charge hydraulique
sans une étape de calage. Donc pour améliorer la cohérence entre les tenseurs- K simulés et
la charge, il est préférable d’optimiser I'erreur entre la charge mesurée et la charge simulée.
La charge simulée est obtenue par modélisation hydrogéologique a partir d'un simulateur

d’écoulement.

La modélisation hydrogéologique peut se faire de maniere directe ou inverse [8]. La résolution
du probleme direct est essentiellement utilisée pour faire des prédictions a partir d’un modele
préalablement calé. Elle est aussi utilisée dans les étapes de résolution du probleme inverse

de type indirecte (figure 2.6).

Selon [146], le probléme inverse est la seule solution pour le calage adéquat d’un modele et
pour la validation de la K. Les méthodes d’inversion ont passablement évolué depuis I’émer-
gence de 'utilisation des modeles numériques comme en témoignent les nombreux articles
syntheses [8,147-150]. L’objectif général du probleme inverse est de déterminer les parametres
inconnus d’'un modele. Le probléme inverse peut étre résolu directement ou indirectement.
L’inversion par une méthode directe est presque abandonnée de nos jours [8]. Elle est peu
utilisée notamment en 3D parce qu’elle requiert le champ de charges a tous les noeuds du
modele [151,152]. Toutefois, si I'on dispose d'un modele d’écoulement préliminaire, cette ap-
proche s’avere intéressante [153]. Brouwer et al. [154] présentent une méthode semi-directe
intéressante basée sur I'imposition d’une double contrainte qui permet de calculer la conduc-
tivité hydraulique par le ratio des champs de flux sur le champ de gradient. Toutefois, la
tendance actuelle de la résolution du probleme inverse est orientée vers la méthode indirecte
comme en témoignent les nombreuses approches [155-168]. Le probléme inverse par méthodes
indirectes demande de résoudre le probleme direct a plusieurs reprises contrairement a la ré-
solution du probleme inverse directe. Notons que la forme la plus simple du probléme inverse
indirect consiste a ajuster manuellement les parametres (ex. : conductivité hydraulique) jus-

qu’a la meilleure reproduction d’une variable d’état (ex. : charge hydraulique).

La principale difficulté du probleme inverse vient de la non-unicité de la solution, il s’agit d’un
probleme mal posé [169]. 1l existe plusieurs possibilités pour réduire I’espace des solutions
telles que réduire le nombre de parametres a déterminer, réduire ’espace des valeurs des

parametres par de l'information a priori, réduire les fluctuations lors de l'optimisation en
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Modélisation
hydrogéologique

Probléeme direct Probléme inverse

Résolution de , Méthode indirecte
I'équation Méthode directe

d’écoulement (utilise leprobléme direct)

-Optimisation

-Double
contrainte

Approches déterministes:
i) Manuel;
ii) Approche géostatistique;
iii) Maximum de vraisemblance;

iV)Point pilote

Approches Stochastiques:
i) Autocalibration (point maitre);
ii) PEST;

iii) Chaine de Markov Monte Carlo;

iv) Déformation graduelle;

v) Perturbation de probabilité;

vi) Filtre d’ensemble de Kalman

vii) Calibration de phase (TB)

viii) Calibration des aléas dans FFTMA

Figure 2.6 Modélisation hydrogéologique

imposant un terme de régularisation et minimiser la non-linéarité dans I’équation du modele
a résoudre [8]. L’autre probleme majeur a considérer avec 'inversion est le temps de calcul
surtout pour la méthode indirecte. Le changement d’échelle, la parallélisation et des méthodes
de résolution efficace comme des techniques de noyau plutot que la minimisation de gradient
sont des solutions envisageables [8]. Chacune des méthodes d’inversion indirecte comporte ses

propres avantages et lacunes et aucune d’entre elles n’est entierement satisfaisante (tableau
2.3).
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Le choix de la méthode indirecte doit donc se faire sur 'objectif de 'inversion, les données
disponibles et ’hypothese que l'on veut imposer. Le tableau 2.3 montre bien des avantages et
inconvénients de chacune des méthodes. Pour choisir une méthode, voici quelques exemples

de questions a se poser :

1. Est-ce que quantifier 'incertitude est nécessaire (approche stochastique ou non) ?
Peut-on accepter I’hypothése multigaussienne 7
Est-ce important de préserver la structure a priori?

Quelle précision recherche-t-on par rapport a la reproduction des variables d’état ?

A S

Quel est le temps de calcul que I'on juge raisonnable ?

Selon Zhou et al. [8] le « meilleur » modele permet de prendre en compte plusieurs variables
d’état (ex. : charge et flux) gouvernées par le modele d’écoulement, il n’est pas limité aux réa-
lisations multigaussiennes, il permet de pondérer I'information a priori et il permet de réaliser
plusieurs réalisations de maniere efficace. Parmi ces conditions, I'hypothese multigaussienne
dépend essentiellement du choix de I'approche utilisée. En effet, certaines méthodes reposent
sur cette hypothese, telles que la méthode déformation graduelle (GDM) qui combine des
champs multigaussiens. D’autres approches incorporent des caractéristiques non gaussiennes
dans les réalisations ou lors de la calibration [159,161, 167,168, 175]. Toutefois, la GDM se
démarque aussi des autres par sa simplicité. Aussi, la méthode est intéressante puisqu’elle
combine 'utilisation des gradients et la perturbation du champ simulé de maniere itérative
lors de l'optimisation de la fonction objectif [176]. De plus, d’autres avantages de la GDM
résident dans sa flexibilité a générer des textures variables et sa vitesse rapide de convergence
ou du moins de stabilisation [8,160,177]. Le calage que 1’algorithme cherche a imposer peut
venir altérer les caractéristiques multigaussiennes du champ, mais cela devrait dépendre assez
fortement de la compatibilité ou non de ces contraintes avec un autre champ multigaussien.
Le calage par charges hydrauliques, tel qu'utilisé dans cette theése, ne devrait pas ou peu

affecter I'aspect multigaussien.

Pour la GDM, le fait d’atteindre rapidement un optimum local avec peu d’itérations est pri-
mordial considérant le temps d’exécution d’un simulateur d’écoulement. Dans sa plus simple
expression, la GDM telle qu’introduite par [160], permet I'optimisation globale d’une fonc-
tion aléatoire gaussienne univariable a partir d’une seconde fonction de moyenne et covariance

identique. L’équation utilisée pour la déformation est :

Y —m = (Y7 —m)cos(mf) + (Yo — m) sin(7h) (2.6)

ou Y] et Ys sont deux fonctions aléatoires gaussiennes indépendantes, m est la moyenne de ces
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fonctions, 76 est le parametre de déformation qui varie de - a w et Y la réalisation déformée.
Lorsque 70 = 0, Y = Yj et lorsque = 0.5, Y = Y5. Cette équation s’applique aux réalisations
de simulation géostatistique. Dans le contexte du sous-bassin d’Innisfil Creek, la GDM est
forte intéressante, car elle permet de générer des champs équivalents calés des composantes
du tenseur. Il reste cependant a valider si I'algorithme est en mesure de converger vers des
solutions significativement différentes a partir de champs initiaux différents. Cela permettrait
de rencontrer I'un des objectifs de la theése de quantifier I'incertitude associée aux tenseurs-
K. 11 semble que la GDM a toujours été utilisée en contexte univariable seulement. Dans
cette these 'approche utilisée sera adaptée et testée pour la premiere fois pour un contexte

multivariable contraint.

2.3 Remarques sur la caractérisation hydrostratigraphique régionale et son in-

certitude sur la modélisation hydrogéologique

Les modeles hydrogéologiques comportent un niveau variable d’incertitude qui s’accumule
avec la complexité de ’étude. Rubin [178] énumere quelques raisons qui caractérisent cette
incertitude : la variabilité spatiale, le nombre et la configuration des données; la perte d’in-
formation par la conceptualisation du modele et les effets numériques comme la taille de la
grille. Ainsi, plusieurs sources d’incertitude sont présentes dont celles relatives aux caracté-
ristiques physiques et hydrogéologiques des sédiments (modele conceptuel, K, etc.) [179-185].
D’autres sources d’incertitudes sont également a prendre en considération comme le choix de
la résolution du modele (échelle) ou s’expriment ces caractéristiques. S’ajoutent a cela, les
modeles de changement d’échelle, 'estimation de la recharge, les données d’observation (ex. :
charge hydraulique) et les conditions frontiéres par exemple. Dans cette these, on s’intéresse
surtout aux caractéristiques physiques pour lesquelles il y a deux types d’hétérogénéités prin-
cipales, celles inter UHS et celles a intra UHS (hydrofacies représentés par la K'). L’approche
proposée consiste a modéliser ces deux niveaux types d’hétérogénéités séparément : d’abord
les UHS (chapitre 4) ensuite les tenseurs-K dans chaque UHS (chapitre 5) et finalement

quantifier leur incertitude respective.

La modélisation stochastique permet de définir un intervalle de confiance des prédictions
qui reflete I'incertitude prise en compte. Un bon modele stochastique est celui dont 1'incerti-
tude diminue avec I’ajout de données [178]. Le modele devrait ainsi converger vers la réalité.
Souvent, l'incertitude des modeles provient du manque d’observations des caractéristiques
réelles. De plus l'incertitude, est intimement reliée aux modeles choisis pour représenter les
deux types d’hétérogénéités. Lorsque 'ajout de données augmente 'incertitude, cela signifie

que le modele conceptuel est probablement a revoir. Ce dernier peut s’avérer plus compliqué
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que prévu. Un bon modele doit aussi reproduire les données observées et inclure les connais-
sances géologiques comme 'ordre connu des UHS ou des connaissances sur la structure parti-
culiére (ex. : vallées enfouies). Entre deux modeles mathématiques permettant de reproduire
ces informations, on devrait choisir le modele montrant le plus de variabilité. Les modeles
sont définis pour I’essentiel par des histogrammes pour la K ou par des proportions pour les
UHS ainsi qu’une fonction de structure telle que le transiogramme pour MCP et les vario-
grammes pour K qui sont d’une part estimée et supposée connues par la suite pour produire
des réalisations. Par ailleurs, certains auteurs [186-188| suggerent d’inclure un méta modele
pour inclure Uincertitude sur les parameétres de la fonction de structure (approche Baye-
sienne). A premiére vue, calculer la vraisemblance dans le contexte du sous-bassin d’Innisfil
Creek semble irréalisable. Toutefois, I’approche Bayesienne serait a considérer pour des tra-
vaux futurs. Pour terminer, rappelons que I'intérét de produire des modeles hydrogéologiques
équivalents est de caractériser quantitativement l'incertitude associée a leurs hétérogénéités

hydrostratigraphiques.
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CHAPITRE 3 CONTEXTE HYDROGEOLOGIQUE DU COMTE DE
SIMCOE SUD EN ONTARIO

Ce chapitre fait la synthese des connaissances hydrogéologiques du comté de Simcoe Sud en
Ontario (Canada). La synthese se limite aux besoins de la these. Elle inclut une description
sommaire du contexte géologique (section 3.1) et hydrostratigraphique (section 3.2) ainsi que
les données hydrogéologiques de base pour la modélisation (section 3.3). Les développements
méthodologiques de la these (chapitres 4 et 5) ont été testés dans le contexte hydrostrati-
graphique du sous-bassin versant d’Innisfil Creek situé dans le comté de Simcoe Sud (figure
3.1). La région de Simcoe Sud est localisée au nord de la péninsule de 1’Ontario, en bordure
sud-est de la baie Georgienne. En 2010, un vaste programme de caractérisation géologique et
hydrostratigraphique a été développé par 1’«Ontario Geological Survey» nommé OGS dans
cette région. Les travaux ont été complétés en 2019 [189-194]. La zone d’étude de 'OGS est
approximativement calquée sur le découpage municipal du secteur sud de Simcoe et couvre

une superficie approximative de 2333 km? (figure 3.1).

3.1 Géologie

Dans la région d’étude, la géologie du roc est composée de formations datant du Paléozoique
surmonté d’une épaisse couche de sédiments quaternaires représentant plusieurs épisodes
glaciaires formant ainsi un agencement structural complexe marqué par plusieurs séquences
d’érosion. Le socle rocheux est composé d’unités sédimentaires pseudo-horizontales datant
de 1’Ordovicien et du Silurien [195]. Ces roches sont principalement composées de shales et

calcaires.

L’ensemble de la région est recouvert de sédiments glaciaires pouvant atteindre pres de 190
m d’épaisseur. Dans la partie des basses-terres, on retrouve des sédiments glaciolacustres de
remplissage superposés de sédiments fluviaux le long de certains cours d’eau. Des sédiments
fluvioglaciaires recouvrent les hautes-terres et les vallées. Le long de la riviere Nottawasaga, la
plaine de sable glaciolacustre a été incisée créant ainsi des surfaces de suintement importantes.

Adjacent aux sédiments glaciolacustres, on retrouve plusieurs drumlins [189).

Les principales unités lithostratigraphiques sont décrites dans les travaux de I'OGS [189,191,
196-198]. De la base au sommet, la géologie se divise en une séquence composée de cing
unités principales : les sédiments glaciaires anciens, la formation de Thorncliffe, le till de

Newmarket, une séquence équivalente a celle de la moraine de Oak Ridges et la séquence de
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sédiments récents de remplissage de vallée. Les sédiments glaciaires anciens sont essentiel-
lement composés de matériaux a texture variable. De la base au sommet, ils regroupent le
till de York, la formation de Don, les formations inférieures et supérieures de Scarborough
et de la formation de Sunnybrook. Le toit du Sunnybrook correspond a une surface de dis-
cordance importante avec la formation de Thorncliffe qui surmonte les sédiments glaciaires

anciens. La formation sableuse et silteuse de Thorncliffe est généralement présente sous le



35

till de Newmarket.

Le till de Newmarket est une unité tres dense d’origine glaciaire et essentiellement compo-
sée de silt sableux avec cailloux [199]. Le poids des glaciers et la précipitation intra pores
de la calcite explique la surconsolidation de cette unité [200]. Le toit du Newmarket est
représenté par une surface d’érosion majeure d’écoulement sous-glaciaire de forte énergie.
Au-dessus de ce till, les sédiments fluvioglaciaires sont équivalents & ceux de la moraine de
Oak Ridges [201,202]. Ces derniers sont généralement composés de silt, sable et gravier selon
des proportions et des configurations variables [202,203]. Les sédiments postglaciaires, locali-
sés dans les basses-terres, consistent en une épaisse séquence glaciolacustre de remplissage de
vallée reposant majoritairement sur diamicton de la formation de Newmarket, mais parfois
aussi sur la formation de Thorncliffe ou directement sur le roc. La séquence glaciolacustre

est localement recouverte par des sédiments deltaiques sableux graveleux.

3.2 Hydrostratigraphie

La classification hydrostratigraphique du comté de Simcoe est tirée de [192]. On y retrouve
un total de 15 unités hydrostratigraphiques (UHS). Noter qu'une UHS représente un regrou-

pement d’unités géologiques successives ayant des propriétés hydrauliques similaires.

La classification hydrostratigraphique de la région de Simcoe Sud est présentée au tableau
3.1. Les deux premiéres lettres du code de 'UHS réferent aux aquiferes (AF) sableux et

graveleux et aux aquitards (AT) silteux et argileux.

La base de I'hydrostratigraphie représente la partie supérieure du socle rocheux ou la fractu-
ration controle I’écoulement. Le roc est suivi successivement de 'aquitard ATG1, de 'aquifere
AFF1 et de 'aquitard ATE1 dont les dges ne sont pas connus. Ils sont identifiés comme des
sédiments glaciaires anciens. ATE1 repose au-dessus de ATG1 qui est plus grossier. Ce der-
nier est parfois séparé par des dépots stratifiés de sable et gravier (AFF1). Les trois unités
au-dessus du roc forment les dépots glaciaires anciens. Ensuite, se présente une succession
de 7 UHS provenant de la formation de Thorncliffe divisée par une alternance de 4 aquiferes
(AFD4, AFD3, AFD2, AFD1) et de 3 aquitards silteux argileux (ATD3, ATD2, ATD1).
L’'unité AFD4 de sable et gravier est en discordance avec 'unité ATE1 (diamicton a texture
fine). Le till de Newmarket est une unité (ATC1) omniprésente représentant un aquitard
régional parfois érodé localement. Il est suivi par les sédiments fluvioglaciaires de type aqui-
fere (AFB2) d’age équivalent a la moraine d’Oak Ridges (ORM) et dont la géomorphologie
est de forme de chenaux d’érosion. Cet UHS comprend des sédiments sableux graveleux a la

base suivie d'une séquence de silt et d’argile (granoclassement inverse) et il se termine par
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Tableau 3.1 Classification hydrostratigraphique du comté de Simcoe Sud

Unité Unité Unité Lithologie
hydrostratigraphique lithostratigraphique hydrogéologique

AFB1 Dépots grossiers d’eau peu profonde aquifere Sable et gravier

ATB2 Sédiments fins glaciolacustres d’eau profonde aquitard Silt et argile

AFB2 Dépéts fluvioglaciaires équivalents & ORM aquifere Sable et gravier

ATC1 Till de Newmarket aquitard Diamicton sableux silteux compact

AFD1 Formation de Thorncliffe aquifere Sable et sable graveleux

ATD1 Formation de Thorncliffe aquitard Silt et argile

AFD2 Formation de Thorncliffe aquifere Sable et sable graveleux

ATD2 Formation de Thorncliffe aquitard Silt et argile

AFD3 Formation de Thorncliffe aquifere Sable et sable graveleux

ATD3 Formation de Thorncliffe aquitard Silt et argile

AFD4 Formation de Thorncliffe aquifere Sable et silt

ATE1 Sédiments glaciaires anciens aquitard Diamicton silteux argileux

AFF1 Sédiments glaciaires anciens aquifere Sable et gravier

ATG1 Sédiments glaciaires anciens aquitard Diamicton silteux sableux

Socle rocheux calcaire, siltstone et shale aquifere Socle rocheux

un diamicton. Le AFB2 est superposé d'un aquitard formé des sédiments fins glaciolacustres
(ATB2) déposés en eau profonde au-dela du retrait de la glace des lacs glaciaires Schomberg
et Algonquin. Le ATB2 est superposé par des dépots de sable et gravier (AFB1) déposé en
eau peu profonde (régression). La derniére unité (ATB1) n’est observée qu'a deux endroits

et est sujette a réinterprétation.

3.3 Hydrogéologie

Cette section décrit d’abord le potentiel aquifere du contexte hydrostratigraphique du secteur
de Simcoe Sud (section 3.3.1). Le reste de la section présente les données hydrogéologiques

utilisées dans la theése pour les besoins de modélisation hydrogéologique (section 3.3.2).

3.3.1 Potentiel aquifere

Le potentiel hydrogéologique des différents aquiferes est tres variable. Les formations cal-
caires dans la région d’étude présentent généralement un bon potentiel aquifere dans la zone
d’altération des 5 premiers metres a partir du toit du roc [204]. Cette unité comporte un
potentiel karstique dont le role sur ’écoulement de 1’eau souterraine est toutefois mal connu
dans la région. L’épaisseur importante des formations quaternaires et leur potentiel aquifere
élevé pour plusieurs d’entre elles font que le socle rocheux représente actuellement une source
d’approvisionnement moins attrayante. Les unités sous-jacentes a la formation de Thorncliffe
représentent des aquiféres a potentiel limité compte tenu de la mauvaise qualité de 'eau
souterraine (présence de méthane). La formation de Thorncliffe est parfois considérée comme

aquifere lorsque le sable domine et comme aquitard lorsque le silt domine. Pris dans son en-
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semble, le Thorncliffe peut montrer un potentiel aquifére significatif lorsque 1’épaisseur totale
avoisine 10 m ou plus. Lorsque le till de Newmarket est érodé (ou tres mince), le Thorn-
cliffe se trouve par endroit en lien direct avec les aquiferes sus-jacents comme les sédiments
de chenaux enfouis [201]. Cet aquifere peut fournir jusqu’a 100 L/min pour certains puits

municipaux [204].

La composition du till de Newmarket et ses propriétés hydrauliques indiquent qu’il s’agit d’un
aquitard. Lorsque présent, ce till limite la recharge des aquiferes inférieurs tout en réduisant
leur vulnérabilité a la contamination. L’érosion complete de ce till provoque 'effet inverse
permettant un lien hydraulique direct avec les unités sous-jacentes favorisant 1’écoulement
vertical. Les conductivités hydrauliques du till de Newmarket varient de l'ordre de 107! &

1072 m/s avec un potentiel de recharge maximale de 30 & 40 mm/an.

La fonte du glacier Laurentien a produit un large volume d’eau de fonte redistribuant les
sédiments glaciaires. Simcoe fut le théatre de récessions glaciaires produisant des lacs pro-
glaciaires. Le lac Algonquin a ainsi formé dans la partie des basses-terres des aquiferes peu
profonds a bon potentiel. Notons que les besoins en eau dans la région sud de Simcoe viennent

exclusivement de I’eau souterraine a ’exception des municipalités de Alliston et Beeton.

D’un point de vue de la modélisation, il est important de souligner que la méthode de si-
mulation de UHS doit permettre de tenir compte de 'asymétrie verticale, de la classification
hydrostratigraphique présentée, afin de respecter 'ordination des UHS. En d’autres mots, la
séquence présentée au tableau 3.1 doit étre préservée verticalement puisqu’elle est construite
suivant une chronologie temporelle. Toutefois, 'absence d’une ou plusieurs unités (discor-
dance) est permise, mais aucune permutation verticale d’'UHS ne peut étre faite. Latérale-

ment, ces contraintes sont relachées.

3.3.2 Données

L’ensemble des données collectées ont servi a tester les différentes méthodologies développées
dans la these. Les données proviennent principalement de base de données et de publications
existantes. Des échantillons de terrain ont aussi été fournis par ’OGS. Toutes les données
ont été traitées et validées pour une utilisation efficace. La description des données porte sur

I'hydrostratigraphie (section 3.3.2) et la conductivité hydrauliques (section 3.3.2).

Données hydrostratigraphiques

Les données hydrostratigraphiques numériques ont été fournies par 'OGS (Bajc, 29 février

2016, communication personnelle). Ces données incluent les surfaces de I’élévation du toit de
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chacune des unités ainsi que des observations hydrostratigraphiques ayant servi a générer les
surfaces (forages, points de contréle ou cartographie de surface). Ces données contenaient les
informations nécessaires a 1’élaboration du modele hydrostratigraphique déterministe 3D du
sous-bassin versant d’Innisfil Creek (figure 3.2). Noter que ce modele n’a pas été mis a jour
depuis la publication de la version finale [192] puisque c’est celui-ci qui a été utilisé pour les
articles de la these. Les données et le modele hydrostratigraphique ont servi a produire les
tests du cas réel de l'article MCP (chapitre 4).

Figure 3.2 Modele hydrostratigraphique déterministe du sous-bassin versant d’Innisfil Creek ;
unités décrites au tableau 3.1 (modele adapté de Bajc, communication personnelle, 29 février
2016).

Données de conductivité hydraulique

L’acquisition de données de conductivité hydraulique avait pour objectif de définir la varia-
bilité de conductivité hydraulique de chacune des UHS du modele hydrostratigraphique. Les
données utilisées pour l'estimation de la K proviennent d’analyses granulométriques [197],
d’essais en laboratoire sur des échantillons de forage [205] et d’essais de capacité spécifique
disponible a partir des informations de la base de données fournie par les autorités de conser-
vation de la moraine d’Oak Ridges de I’Ontario ou CAMC [206]. La distribution spatiale de

ces données est présentée a la figure 3.1.

Les données de granulométrie ont été prélevées par 'OGS [197,207]. Ces données proviennent

de 26 forages de haute résolution localisés dans la région de Simcoe Sud. Les échantillons
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(n=1694) prélevés le long des forages sont d’excellente qualité et quantité abondante. Des
échantillons sont disponibles pour toutes les unités et ils sont tous corrélés a I’hydrostrati-
graphie du modele 3D. Les sédiments ont été recueillis majoritairement en échantillons de 10

cim.

Plusieurs méthodes empiriques ont été testées pour évaluer la K a partir de la courbe gra-

nulométrique. Le tableau 3.2 résume les criteres d’application des méthodes testées.

Tableau 3.2 Méthodes de prédictions de la conductivité hydraulique et critéres d’application
(Cy, est le coefficient d’uniformité)

Méthodes de prédiction Criteres d’applications
C,<5

Hazen [124] 0,1 mm < Dy < 3 mm

€ & ez (sol lache)
2<C, <12

Dyo/Ds < 1,4 mm
03<e<07

0,06 mm < D7 < 1,5 mm
0,03 mm < Dy < 3mm
Chapuis et al. [122] 03<e<0,7

Sol naturel

0,06 mm < D10 < 0,6 mim
1<C, <20
Kozeny-Carman [126] Grains de sable grossier
Sauerbrei [121] %ﬁtl‘;e&;ﬁﬁ sableuse
Grains de sable moyen

C, <5

NAVFAC DM?7 [125, 208]

Beyer [123]

U.S Bureau of Reclamation USBR [127]

Basées sur ces critéres ainsi que sur les données disponibles, les méthodes de Hazen, Kozeny
et USBR ont été rejetées, car peu d’échantillons répondaient aux criteres qualitatifs. La
méthode NAVFAC a été rejetée, car aucun échantillon ne répondait au critére quantitatif.
Les méthodes de Chapuis et Beyer ont été rejetées, car beaucoup d’échantillons de type
aquitard ne répondaient aux criteres quantitatifs. Finalement, la méthode de Sauerbrei a
été retenue, car la grande majorité des échantillons répondaient a ses criteres et les résultats
obtenus sont cohérents avec les valeurs anticipées telles que décrits dans la suite de la section.

La méthode de Sauerbrei est présentée a la section 2.2.1.

La distribution statistique des valeurs estimées de K pour chacun de UHS correspond bien
aux plages de valeurs typiques de chacun des hydrofacies (argile, du silt et du sable) ainsi

qu’a leurs proportions respectives (Figure 3.3). Ces résultats ont été comparés aux valeurs
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de K obtenues a partir d’essais de perméabilité en laboratoire. Ces essais ont été effectués
a partir d’échantillons fournis par 'OGS [209] qui provenaient de Simcoe centre puisque
qu’aucun échantillon n’était disponible dans la région de Simcoe Sud. En effet, les forages
dans le secteur Simcoe Sud avaient été effectués bien avant le début de la these. Les tests
de perméabilité ont été effectués a Polytechnique Montréal sur un total de 52 échantillons
provenant de 6 forages [205]. Les échantillons étaient principalement composés du sable non
consolidé, du silt compact ou de till trés compact. Au total, 27 échantillons ont été soumis a un
essai de charge constante et a un essai de charge variable effectué selon la norme ASTM [210]
avec un perméametre a paroi rigide. En raison de leur faible conductivité hydraulique, un
perméametre a paroi souple a été utilisé pour effectuer des essais de charges variables sur
les échantillons de silt et de till conformément & la norme ASTM [211]. Les conductivités
hydrauliques obtenues varient de 1,5 x 1076 4 1,2 x 10~* m/s pour les échantillons de sable
non consolidé, et de 9,2 x 1071 & 1,2 x 107 m/s pour les échantillons de silt et de till
compact. On peut observer que les mesures de perméabilité en laboratoire (étoiles noires)
sont en assez bon accord avec les valeurs de K provenant des analyses granulométriques
(figure 3.4) malgré que les facies des unités dans le centre du comté de Simcoe different en

partie de ceux observés au sud (Bajc, 2019, communication personnelle).

Des valeurs de conductivité hydraulique ont aussi été estimées a partir de données de capacité
spécifique [212] extraites de la base de données fournie par le CAMC [206]. Un programme
MATLAB proposé par [213] a été modifié pour calculer K pour un grand volume de données.

La valeur de K estimée par les données de capacité spécifiques est obtenue par la relation

B Q 2.25Tt
E_H = 4pl(8t — Sw) n T?S -+ 28p (3].)

ou T;—; est la transmissivité, T; la valeur de transmissivité précédente, () le taux de pompage,

itérative suivante :

s¢ le rabattement total, s, le rabattement di a la perte de charges au puits, ¢ le temps
de pompage, r le rayon du puits, S le coefficient d’emmagasinement de 'aquifere ou la
capacité spécifique et s, un facteur de pénétration partielle. Le coefficient d’emmagasinement
de laquifere est basé sur les valeurs de la littérature [214] et le coefficient s, est calculé en
utilisant I’épaisseur de 'aquifere et la longueur de la crépine du puits. La valeur finale de

T;—1 est convertie en K en la divisant par I’épaisseur de 'aquifere.

Au total, 4210 puits étaient disponibles dans la région de Simcoe Sud. Apres validation,
1062 puits ont été conservés pour une estimation de K. Les puits rejetés présentaient de
I'information incompléte ou erronée (e.g. mauvaise localisation ou parametres manquants
pour l'estimation de K). La figure 3.5 résume les valeurs de K (indiquées avec les boxplots)

obtenues a partir de tests de capacité spécifiques.
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L’analyse de ces résultats indique d’abord que les valeurs de K provenant des tests de capa-
cité spécifique sont biaisées vers les valeurs de perméabilité élevées pour les unités aquitard
(ex. : ATD1, ATD2, ATE1, ATG1). En effet, les boxplots de ces unités different significa-
tivement des essais de perméabilité en laboratoire. Les résultats montrent qu'une valeur de
In(K) moyenne pour les sédiments aquiféres ou les unités aquitards se situe entre 107> et
10~* m/s. Comme les unités aquitards sont peu perméables, ces valeurs de K n’ont pas de
sens. De nombreuses raisons peuvent expliquer ces résultats. L’association de 'UHS est in-
certaine puisque ces données proviennent d’une base de données publique de qualité variable.
Toutefois, la principale raison vient probablement du fait que le but des forages présent dans
la base de données porte sur la mise en place d’un puits fournissant un volume d’eau suffisant
pour un approvisionnement. Le puits ne fournissant pas ou peu d’eau ne sont probablement
pas rapportés. Il peut aussi y avoir un phénomene d’échelle puisque la conductivité horizon-
tale sur I’ensemble de la zone crépinée sera similaire a la moyenne arithmétique pondérée des
conductivités des unités traversées, une faible épaisseur d’unité conductrice venant ainsi tirer
fortement la conductivité de ’ensemble a la hausse. En fait, on ne peut pas s’attendre a un

puits de captage au sein d'un aquitard.

En conclusion, les résultats de K issus des analyses granulométriques sont plus réalistes pour
laquitard. Leur résolution verticale permet aussi de définir la structure de covariance de K

verticale. En contrepartie, la faible résolution horizontale ne le permet pas.
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Figure 3.3 Boxplot des proportions d’hydrofacies (argile, silt et sable) et histogramme du
In(K) estimé a partir des granulométries pour chaque UHS. Sur 'histogramme, les polygones

colorés (argile=bleu ; silt=cyan et sable=jaune) correspondent aux valeurs typiques de In(K)

pour chacun des 3 hydrofacies [3]. Le titre en haut de la boxplot est 'UHS avec les proportions
moyennes de chaque hydrofacies. Les titres sur ’histogramme sont la moyenne et la variance
de la distribution modélisée.
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Figure 3.4 Comparaison des Boxplots de In(K') estimé par analyses granulométriques et In(K)

provenant des essais de perméabilité (étoiles noires avec un cercle rouge). Note
noires seules signifient une corrélation incertaine avec 1'unité.

: les étoiles
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Figure 3.5 Comparaison des Boxplots de In(K') estimé par test de capacité et In(K) provenant
des essais de perméabilité (étoiles noires avec un cercle rouge). Note : Les étoiles noires seules
signifient une corrélation incertaine avec l'unité.
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4.1 abstract

Understanding the geological uncertainty of hydrostratigraphic models is important for risk
assessment in hydrogeology. An important feature of sedimentary deposits is the directional
ordering of hydrostratigraphic units (HSU). Geostatistical simulation methods propose ef-
ficient algorithm for assessing HSU uncertainty. Among different geostatistical methods to
simulate categorical data, Bayesian Maximum Entropy method (BME) and its simplified ver-
sion Markov-type Categorical Prediction (MCP) present interesting features. In particular,
the zero-forcing property of BME and MCP can provide a valuable constrain on directional
properties. We illustrate the ability of MCP to simulate vertically ordered units. A regional
hydrostratigraphic system with 11 HSU and different abundances is used. The transitional
deterministic model of this system presents lateral variations and vertical ordering. The set of
66 (11x12/2) bivariate probability functions is directly calculated on the deterministic model
with Fast Fourier Transform (FFT). Despite the trends present in the deterministic model,

MCP is unbiased for the HSU proportions in the non-conditional case. In the conditional
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cases, MCP proved robust to datasets over-representing some HSU. The inter-realizations
variability is shown to closely follow the amount and quality of data provided. Our results
with different conditioning datasets show that MCP replicates adequately the directional
units arrangement. Thus, MCP appears to be a practical method for generating stochastic

models in a 3D hydrostratigraphic context.

4.2 Introduction

The limited sampling available to study complex geological systems are not sufficient to pro-
perly characterize critical features, such as the proportions and connectivity of units, that
control groundwater flow simulation responses [11,22]. These attributes are essential to assess
the response of a hydrogeological system to external stimuli. Hence, adequate characteriza-
tion of uncertainty about unit proportions and connectivity is of paramount importance for

hydrogeological modeling and prediction of aquifer responses [215].

Most groundwater flow models are based on deterministic models that lack any quantification
of uncertainty in the geometry, connectivity, and relative proportions of the geological units.
Geostatistical simulation methods aim to propose different hydrogeological models called
realizations [216]. Each realization is typically an input to a flow simulator from which a
response to a specified stimulus is computed. The distribution of modeled responses describes
the uncertainty about the real system response to a similar physical stimulus [24]. To be
useful, the approach requires each hydrogeological model to be consistent with the relevant
natural features expected to be found in the subsurface. Moreover, the ensemble of models
should provide a fair assessment of uncertainty. Hence, the models must include all the

geological knowledge available while preserving the variability due to incomplete knowledge.

An important common feature in sedimentary deposits is the directional ordering of stratigra-
phical geological units. For example, in undeformed glacial stratigraphies, this is represented
by the law of superposition. This constraint is difficult to incorporate in traditional categorical

geostatistical simulation methods like PluriGaussian Simulation (PGS).

The PGS method of [50] with independent Gaussians does not allow asymmetrical ordering,
as all transitions are symmetric by construction. Some asymmetry can be introduced using
correlated and spatially delayed Gaussians [72]. However, this approach does not allow to

fully control the transition probabilities in presence of numerous units.

The multiple-point statistical methods (MPS) have two main variants : either pixel- (e.g.

[47,85]) or patch-based (e.g. [96,217]). Both are based on the use of one or many training
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images that synthesize geological knowledge. Although directionality can be present in a
training image, it might be difficult to strictly enforce transitional features into realizations,
especially for the patch-based variant. Furthermore, multipoint method used with training
image that have low pattern repeatability like the ones seen in sedimentary environments

with directional trends [218] may generate realizations lacking variability.

Categorical simulation (units or facies) based on transition probabilities like Bayesian Maxi-
mum Entropy (BME) [105,107,108] can reproduce complex geological structures that account
for asymmetries in the bivariate probabilities. However, the computations explode for multiple
facies and multiple points. Computationally simpler approach like Li’s algorithm [109-111]
or Markov Category Prediction method (MCP) [99] also enable to account for asymmetries
in bivariate probabilities. [99] demonstrated that MCP constitutes a good approximation to
BME. However, MCP has never been tested on a complex system with more than 3 units

and strong directional control.

The main objective of this study is to demonstrate the ability of MCP to simulate units with
directional ordering. After reviewing the MCP approach and its properties, effect of conditio-
ning data is discussed and illustrated with a simple synthetic example. Then, a complex real
3D deterministic model, representing a sub-domain of the Simcoe County hydrostratigraphic
system in south-central Ontario, is used as training image for the application of MCP. Va-
rious simulation scenarios using different types and levels of information are compared and

discussed.

4.3 MCP simulation methodology

The MCP approach was introduced by [99] as an efficient substitute for the computationally
intensive Bayesian Maximum Entropy (BME) method. The BME, initially developed to es-
timate continuous variables [100-104], was later adapted for the estimation of categorical
variables [105,106]. In the BME approach for categorical variables, the parameters of the
joint discrete distributions are estimated so as to match simultaneously the bivariate proba-
bilities between all pairs. By contrast, in the MCP approach only the bivariate probabilities
involving the point to estimate and each data point are considered. The bivariate probabi-
lities between pairs of data points are ignored. Allard et al. [99] showed this corresponds
assuming a conditional independence hypothesis : the joint category distributions at loca-
tions x;, @ = 1...n are considered independent once the category at estimation location x; is

known.
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4.3.1 MCP definition

The conditional probability to observe the category 7y at location xq given the categories

i1, ...i, observed at locations x1,...x, is by definition :

 _ Digir,in PigDis,... inlio (4 1)
p10|117~~-,ln - ] ] - I :
pll,...,ln Zio:l p’iop’h,...,in‘io

where [ is the number of categories.

In the BME approach, one seeks to estimate directly the above joint distributions subject
to a series of constraints aimed at recovering imposed univariate and bivariate distributions.
In practice, BME is limited to use of small neighborhood due to the difficulty to estimate

high-dimensional joint distributions.

In the MCP method, one assumes a conditional independence hypothesis such that :
n
Piy,.inlioc = H Diylio (4'2>
k=1

which enables to write Eq. 4.1 as :

n 1-n 1n
pMCP . Dio =1 Pirlio o Piy k=1 Pirsio
10]81,eesin I n - T 1-n 111
Ziozl Pio =1 Diyio Z¢0:1 Di, [li=1 Pirio

(4.3)

Hence, only the bivariate distributions involving the estimated point xq are required in the
MCP approach. It was shown by [99] through a series of examples that, despite the rather
strong conditional independence hypothesis, differences observed between the BME and the
MCP results were negligible.

One interesting feature of MCP, called the zero-forcing property, is the proper integration

MCP
i0=jli1,..rin

of 0/1 probabilities. As soon as p;,ji,—; = 0 for any k, one has p = 0. Similarly,

when p;,|i,—; = 1 one has pf‘fzcﬁ;lln = 1. Therefore, directional sequence of categories can
be easily reproduced by MCP as noted by [99]. It makes the method attractive to simulate

stratigraphic models with naturally ordered units arrangement.

4.3.2 MCP simulation

We apply the MCP approach for the particular case where a training image (T1) is available
either in the form of a conceptual model or a deterministic one. In both cases, we assume
the basic grid cell is the same size in the TI and the simulated field. Moreover, we assume

that all hard data are observed directly at the cell scale or are deemed representative of this
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scale.

Bivariate probabilities

The first step in MCP is to estimate the bivariate probabilities. These are computed directly
from the TI for all separation vectors. For efficient computation, we use the Fast Fourier
Transform algorithm (FFT) [2]. The bivariate probabilities are computed simultaneously by
FFT for each variable pair and every separation vector. During sequential simulation, the
separation vectors between the point to simulate and the known points (data or previously
simulated) in the neighborhood are computed and used to read directly the corresponding
bivariate probabilities. We stress that because everything is defined at a cell scale there is no
modeling of bivariate probabilities required nor any smoothing. We simply read directly the

experimental probabilities for the MCP computations.

As an example, suppose 11 HSU are available in a 3D setting. One wants to simulate the HSU
at cell xo = (50, 50,5). Also assume that HSU 5 and 7 were observed at cells x; = (49,52,4)
and x2=(55,46,7) respectively. These two informed cells define the neighborhood of xq. Then,
the two separation vectors are (1, —2,1) and (—5, 4, —2). To compute Eq. 4.3, we read directly
the 11 values (for i = 1...11) of p;, ;,=5(1, —2,1) and the 11 values of p;, ;,—7(—5,4, —1).

The bivariate probability of observing categories i at location x and 7 at location x + h is sim-
ply equal to the non-centered cross-indicator covariance P(I(x), J(x + h)) = E[I(x)J(x + h)]
where I(x) is the indicator variable that takes value one if HSU i is observed at point x and
value zero otherwise. Similarly J(x + h) takes value one if HSU j is observed at point x + h.
The expectation is estimated by ﬁ >« I(x)J(x +h) over the N(h) pair of points with
separation vector h. As described in [2], for data on a (possibly incomplete) regular grid, this

can be computed by FFT using the following equations :

N(h) = [F~ (FK)F(K))] (h) (4.4)
S I(x)J(x+h) = [F (FIMFJ))| (h) (4.5)

where F represents the FFT, F~! the FFT-inverse, matrix K takes the value one at all points
of the deterministic model and zero outside, matrices I and J take the value one at locations
where respectively categories ¢ and j are observed and zero elsewhere. The matrices I and J
are extended by zero-padding to nullify periodic repetitions implicit in FFT. The over-line
indicates complex conjugate. Note that the FFT computes the indicator cross-covariances
simultaneously for all lag-distances h. The fast computation in Eq. 4.5 is repeated separately

for each pair of categories.
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Data and pseudo-data

Conditioning to hard data (HD) is straightforward in MCP as opposed to some other cate-
gorical simulation methods like object-based, process-based or patch-based variants of MPS.
The HD simply populate the corresponding cells and are never changed during the simulation.
In the absence of HD, the algorithm starts either by drawing directly from the marginal dis-
tributions or, preferably, by imposing a pseudo-data (PD). Pseudo-data can be provided, as
examples, by surficial maps or bedrock topography interpretations. Another possible source
of pseudo-data can be a deterministic model, such as a geologist-interpreted CAD model.
Taking a small proportion of the deterministic model as pseudo-data helps to reproduce the
main characteristics and constraints interpreted by the geologist whilst keeping variability in
the simulated models. However, one should refrain from taking too much pseudo-data as this

will reduce variability in the realizations.

Simulation algorithm

The simulation proceeds following the sequential simulation framework where the conditional
distributions are computed using Eq. 4.3. The simulated value at the current cell is obtained
by a random draw from the category conditional probabilities. The use of a multigrid ap-
proach [219] helps to better reproduce the long range structural characteristics described by
the TI. The neighborhood search parameters include : extent and anisotropy of the search,
number of neighbors to use and search by octant. The effect of these choices can be important

(see section 4.3.5).

In the particular case of highly ordered arrangement of units like the ones considered in the
next sections, it is advisable to avoid drawing from the marginal distributions as nothing
guarantees that the desired order of units will be preserved. A simple modification of the
simulation path alleviates this problem by re-simulating at the end of path any location that

does meet a minimum number of data found in the neighborhood search.

Assessing quality of realizations

Two statistics are used to measure the quality of the realizations : the Kullback-Leibler
divergence (C1) from [220] and the average spread of HSU proportions (C2) where the spread
for a given HSU is measured by the difference between the proportion quantiles 0.95 and 0.05

among the n, realizations. Hence,
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I
C1 = Y (pT1; x log (pT1;/pMCF,)) (4.6)
i=1
1 I
C2 = TZ(QQS,@'_C]&S,@') (4.7)
=1

where [ is the number of HSU, pT'I; represents the HSU; proportion in the TI, pMCPF; is
the average proportion of HSU; in the n, realizations and ¢5; and ggs; are the 0.05 and 0.95
quantiles of distribution obtained with the n, realizations for HSU; proportion. The first
criterion measures similarity of the distribution of HSU proportions in realizations compared
to the TT proportions. Criterion C2 measures the variability of the simulated HSU proportions

among the different realizations.

The above criteria were used to assess the impact of various choices for the control parameters.
We generally seek to favor small C1 and large C2 values. These two objectives tend to oppose
each other. For example, taking a larger proportion of pseudo-data from a deterministic model
favors the reproduction of the proportions globally but also in each individual realization

which reduces the inter-realization variability of HSU proportions.

In addition to the global statistics C1 and C2, we also computed dissimilarity map between

the model used as TI and the different realizations using :

dx) = 5" Ig 1a(x) (4.8)

nr =
where n,. is the number of realizations, and Ig, 77(x) is an indicator variable taking value zero
when the simulated unit at location x coincides with unit in TI, and value one otherwise.
The dissimilarity map provides a spatial representation of where the uncertainty is large with

respect to the deterministic model.

4.3.3 Illustration of MCP

A synthetic example based on a simple deterministic model is used to illustrate typical
results obtained by MCP. The deterministic model used as TI consists of four horizontal

hydrogeological units with increasing proportions from top to bottom (respectively 15%,
20%, 30% and 35%).

Figure 4.1 presents four different realizations obtained using three initial scenarios : non-

conditional simulation (NCS), conditional simulation with 1% data extracted from the TI
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(CS1) and conditional simulation with 20% data extracted from the TT (CS2). Simulations
are performed on a 2D 25x20 grid. The minimum and maximum number of neighbors are set

to 0 and 5. The search is done by quadrant with a maximum of 2 samples per quadrant.

Based on the 0/1 forcing property of MCP, the sequence of units present in the TT is respected
in each realization. As expected, the dissimilarity decreases with the addition of data and

the dissimilarity is stronger close to units interfaces.

Figure 4.2 shows the boxplots of the units proportions obtained from 100 realizations of NCS,
CS1 and CS2 for the synthetic model. The TI proportions are well recovered for each unit, in
all cases. For NCS, the mean proportions obtained from the realizations are not statistically
different from proportions in the TI (test on equality of proportions), indicating the absence
of bias of the method. A similar test cannot be applied for cases CS1 and CS2 due to the
correlation between realizations induced by the conditioning data. However, the boxplots
strongly suggest absence of bias of the method. As expected, variability of unit proportions
in the realizations decreases with the amount of conditioning data. The expected variability

of MCP conditional simulation is studied more in detail in section 4.3.4.
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Figure 4.1 From left to right — top row : Synthetic TT, 4 NCS realizations, NCS dissimilarity
— middle row : 1% TI as data, four CS1 realizations, CS1 dissimilarity — bottom row : 20%
TT as data, four CS2 realizations, CS2 dissimilarity. Based on 100 realizations, dissimilarities
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Figure 4.2 Boxplots of unit proportions (in %) for NCS (left), CS1 (middle) and CS2 (right);
TT proportions as *. Based on 100 realizations of the synthetic model.

Table 4.1 presents statistics C1 and C2 (see Eq. 4.7), for the different scenarios.

Tableau 4.1 Statistics C1 and C2 (100 realizations)

Simulation Description C1 C2

NCS Unconditional 3.05 58.8
CS1 HD (1% TI) 0.06 15.5
CS2 HD (20% TI) 0.01 5.4

The NCS presents the highest values for C1, and C2. Adding a few data randomly (CS1

vs NCS) decreases strongly both statistics values. As expected, adding more data reduces

further C2 (CS2 vs CS1).

From this synthetic example, we conclude that the MCP is unbiased. Its 0/1 forcing pro-
perty is determinant to enforce directional units sequence. The variability of the resulting
realizations is controlled by the number of data available. The realizations appear as different

versions of the deterministic model, especially in presence of conditioning data.

4.3.4 MCP variability in the Gaussian case

To illustrates expected variability of MCP conditional simulation in a spatial context, we
compare the variability of its transitional bivariate probability functions with the multiGaus-

sian case.

We first perform conditional simulation of 100 realizations of a Gaussian variable using
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FFTMA algorithm [221] on a 2D simulation grid (250x250 cells) using a cubic covariance
function with an isotropic range representing 1/4 of the field size. An initial realization was
sampled at 251 cells (0.4% of the total number of cells) to provide the conditioning data.
Gaussian realizations are post-conditioned by kriging and then truncated using thresholds
-0.67 and 0.52 to define three units with theoretical proportions of 0.25, 0.45 and 0.30 res-
pectively.

For each truncated conditional realization we calculated the experimental non-centered cross-
indicator covariance that estimates E[I(x)J(x + h)]. At each lag, the 100 experimental non-
centered covariances and cross-covariances were sorted and used to define 95% confidence

interval of bivariate probabilities (blue lines in Fig. 4.3) for the Gaussian case.

Next, we calculated for each lag distance the theoretical bivariate probabilities from the
biGaussian law using the same covariance model and unit proportions [216, p. 104]. We used
the theoretical bivariate probabilities for MCP simulation with search radii equal to field size
and using a maximum of 5 neighbors. From MCP realizations, we calculated the experimental

bivariate probabilities for the MCP case (grey lines in Fig. 4.3).
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Figure 4.3 Experimental bivariate probability as a function of cell distance for MCP realiza-
tions (grey) and 95% confidence interval for multiGaussian simulation (blue). Facies ordered
F1, F2 and F3 from left to right and top to bottom.
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Figure 4.3 shows a rather good agreement of MCP bivariate probabilities with those obtained
in the Gaussian case. There is no strong bias for probabilities and the variability of the
probabilities match well the confidence intervals obtained from exact Gaussian simulations.
This example illustrates that MCP is able to reproduce variability comparable to the one
obtained from an exact Gaussian method in the conditional Gaussian case. Admittedly,

results can vary with the number of conditioning points used.

4.3.5 Sensitivity to neighborhood selection

To assess the effect of choices related to the main simulation parameters (number of neighbors
and search radius), a sensitivity analysis is performed on the synthetic case shown in Fig.
4.1 based on C1 and C2 criterion values. One hundred conditional realizations with 10 HD
were run. In the first test, the search radius (dmax) covers the full extent of the domain
and maximal number of neighbors (nmax) varies (Fig. 4.4-top left). In the second test, nmax
is set at 10 with increasing dmax (Fig. 4.4-top right). In the third test, nmax is set at 10,
dmax covers the full extent of the domain and number of HD increases (ndata). In the fourth
test, nmax is set at 10, dmax covers the full extent of the domain, the number of HD is
10 (ndata) and number of realizations increases. In these four tests no other constraints are
applied. Hence, multigrid, correction for inversion, search by quadrant, and minimal number

of neighbor are all deactivated.
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Figure 4.4 Top left C1 and C2 as a function of nmax using dmax infinite and ndata=10; Top
right C1 and C2 as a function of dmax with nmax=10 and ndata=10; Bottom left C1 and
C2 as a function of ndata with nmax=10 and dmax infinite ; Bottom right C1 and C2 as a
function of number of realizations with nmax=10 and dmax infinite.

Figure 4.4-top left shows that C1 and C2 decrease to zero as nmax increases. With numerous
neighbors, the data event becomes so constraining that a single category at simulation point
is observed in the TT (C2 goes to zero). On the opposite, a lack of neighbors does not bring
enough constraints to reproduce correctly the TI proportions, so C1 is high. For this parti-
cular example, values of nmax between say 5-20 could be envisaged as they allow adequate
reproduction of T1 proportions without eliminating totally the variability.

Figure 4.4-top right shows globally fluctuations around the levels observed for C1 and C2 in
the Fig. 4.4-top left for nmax=10, except for small dmax where both C1 and C2 are higher.
When dmax is small, it is likely that less than nmax neighbors are found, so the simulation
behaves like with a smaller nmax. This indicates that results are rather robust to the choice
of dmax. As soon as dmax is not set too small, one can expect a range of values for nmax

where C1 is simultaneously small and C2 not close to zero. This range is expected to be case
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dependent, so the selection of an acceptable nmax may require a few trials.

Figure 4.4-bottom left shows that C1 and C2 results are robust to the number of HD initially
available as soon as ndata > 10. C1 is close to zero and C2 decreases slowly with ndata.
So the variability obtained is more directly related to the number of neighbors used in the
simulation (nmax) than the number of initially available HD (ndata). This result is rather
expected as each simulated cell is added sequentially to the list of available data. As the initial
HD represent only a small portion of cells present in the simulated field, the neighborhood

becomes quickly composed mostly of previously simulated points.

Figure 4.4-bottom right shows convergence of C1 to zero and stabilization of C2 as the
number of realizations increases. Note that in this case for each realization a new drawing of

HD is done so as to eliminate the effect of any particular drawing.

4.4 Case study - MCP simulation of a Basin glacial stratigraphy

We apply the MCP method to a complex deterministic model comprising 11 HSU with strong
vertical ordering. After introducing the study area and the deterministic model, five scenarios

for simulation by MCP are considered and their results compared.

4.4.1 Hydrostratigraphic setting : Simcoe County area

The 3D TI represents a small portion of a larger deterministic model describing the regional
hydrostratigraphy of South Simcoe County in South-central Ontario, Canada (Fig. 4.5). The
deterministic model and the accompanying data were provided by the Ontario Geological

Survey.

The 11 HSU show proportions varying from 0.25% to 27.28%. The first two letters of the
HSU label refer to sand and gravel aquifers (AF) or silty and clayey aquitards (AT). From
bottom to top, the hydrostratigraphy comprises : Ordovician limestone bedrock (23.24%)
and pre-Middle Wisconsin stratified sand and gravel aquifers (AFF1; 0.25%) and aquitards
ATE1 (12.19%). The overlying Thorncliffe Formation consists of interbedded aquifers (AFD4 :
2.00% ; AFD1 : 2.90%) and aquitards (ATD2 : 1.43%, ATD1; 27.28%). Stratified deposits of
AFD4 uncomformably overlies ATE1 which in this area occurs as a fine textured diamicton.
Newmarket till (ATC1 ; 4.00%) caps the sedimentary sequence and acts as a regional aquitard.
The till is eroded locally and has been traced down into broad valley systems interpreted to
be tunnel channels. Glaciofluvial sand and gravel aquifers (AFB2; 2.45%) occur at the base
of the tunnel channels and are equivalent in age to early Oak Ridges moraine deposits. AFB2

includes gravelly and sandy sediments at the base and is capped by a sequence of glaciolacus-
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trine silt, clay and subordinate sand (aquitard ATB2; 22.27%). Shallow regressional deposits
of sand and gravel (AFB1; 1.99%) completes the stratigraphic sequence. The HSU thickness
is highly variable (Fig. 4.6). Each HSU is composed of one or more successive stratigraphic

sub-units (hydrofacies) with similar hydrogeologic properties determined at reservoir scale.
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Figure 4.6 Boxplot of HSU thickness (m) within the TT.

4.4.2 Simulation scenarios and parameters

Five different scenarios are compared. The first scenario is a non-conditional simulation
(NCS). It uses only the TT in Fig. 4.5. The four other scenarios (CS1 to CS4) are condi-
tional to information depicted in Fig. 4.7 and described in Table 4.2.

Two types of HD are used. The first one comes from continuously sampled high quality
boreholes. The second type represents picks (3D points) interpreted by the geologist from
low quality borehole logs from public domain database. The picks are used to control unit
geometry. Each pick corresponds to the top of a certain HSU. The HSU immediately above
a pick is considered unknown although it must obviously be a younger unit. In addition to
HD, pseudo-data are used in some of the scenarios. The sources of pseudo-data are : i) the
hydrostratigraphic units derived from surficial geology mapping, ii) the bedrock interpolated
surface and iii) random points selected within the deterministic model. In the latter case, a

new drawing is done for each realization.



61

Figure 4.7 Data for the four conditional simulations, from top to bottom : — CS1 : 176 picks
and 2 boreholes —CS2 : 44 pseudo-data (random sampling of TT) — CS3 : CS1 data+pseudo-
data (10% of bedrock top and all surficial HSU) — CS4 : CS1 data + pseudo-data (0.3% of
cells from TT).
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The simulation grid is regular. Each cell is 200 x 200 x 1 meters. The deterministic model
(TI) and simulated field are defined over the same grid of 76 x 5 x 193 cells. The bivariate

probabilities are calculated over the entire 3D TI.

One hundred realizations are produced for each scenario. MCP is applied with search radii
of 10x5x25 cells and a maximum of 5 neighbors with at most two neighbors per octant. A
multigrid procedure is activated comprising 9 levels. All simulation results are compared to

the deterministic model considered as a smoothed interpretation of the ground truth.

Non-conditional simulation (NCS)

The NCS scenario illustrates the capacity of MCP to preserve HSU relationships found in the
TI (Fig. 4.8). The directional HSU sequence is respected (Fig. 4.8b) due to the zero-forcing
property. The spatial variability of the HSU is larger close to HSU contacts (Fig. 4.8c). The
TI HSU proportions are well reproduced (Fig. 4.8d) by the MCP realizations, even for units
representing very low proportions. The proportion variability is large and approximately

proportional to the TI proportions as expected for a non-conditional case.

The differences between the TI proportions and the mean proportions over the realizations are
statistically non-significant for 9 of the 11 HSU (we have ‘pMC’Pi —pTI; /\/pT]i(l —pT'L)/n <
Z0.05/2 = 1.96), including the four most abundant HSU. The only two HSU showing significant

differences, AFD4 and AFF1, are among the least abundant ones.
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Figure 4.8 NCS : non-conditional simulation scenario ; Cross-section (y=23) of two realizations

(a and b) ; Dissimilarity c); Boxplots of HSU proportions, 100 realizations d).
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Fig. 4.9 shows boxplots of HSU thicknesses measured over all vertical scan lines for the 100

realizations. The thickness distributions compares well to the mean and maximum thicknesses

observed in the 3D TI for the different HSU.
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Figure 4.9 Boxplot of unit thickness (m) with NCS (TI mean and maximum thicknesses
indicated by dot and star respectively).

Conditional simulation with HD : CS1

Data used for CS1 scenarios are 176 picks (CSla) or 176 double picks (i.e. in all 352 picks
obtained by adding a pick just above the 176 original picks) (CS1b) and HSU extracted from
two high quality continuous drilling [197]. A single pick represents the top of a HSU while a
double pick represents the top of a HSU and the bottom of the overlying HSU as identified
from the TI. Data locations are illustrated in Fig. 4.7-top.

Figures 4.10 and 4.11 show the strong effect of conditioning data on MCP realizations.
Compared to NCS, adding a few data helps reproduce the main TT structures. Uncertainty
is larger close to HSU contacts (Fig. 4.10c). HSU proportions variability is greatly reduced
(Fig. 4.10d) compared to NCS. The differences between scenarios CSla and CS1b are subtle,
mainly visible in the leftmost part of the sections and on the dissimilarity maps where CSla
shows more variability with respect to the TT. Moreover the abundance of AFD4 is slightly
better reproduced with CS1b than with CSla and the HSU units appear laterally a bit more

continuous.

We note that many HSU have mean proportions in the realizations different from the TI.



65

For the three most abundant HSU (ATB2, ATD1 and bedrock) the mean proportions are
less in CS1 realizations than in TI. Considering only the picks (i.e. excluding borehole data),
the ATB2, ATD1 and bedrock HSU were also less abundant than in the TI (respectively
17.1%—22.5%, 23.5%—27.1%, 0.5%—24% for ATB2, ATD1 and bedrock picks—TT). Hence,
in the initial steps of MCP a simulated point remote from the boreholes will find fewer ATB2,
ATD1 and bedrock data in its neighborhood than present in the TI. This could explain the
observed disparity between MCP and T1 HSU proportions.

Figure 4.12 shows four realizations obtained with CS1b of AFD4, ATE1, AFF1 and Bedrock
HSU sub-ensemble. Notice variations in thickness of ATE1 and AFF1 HSU across the realiza-
tions. ATE1 has many direct contacts with the bedrock in the fourth realization but almost
none in the second one. This could illustrate erosional events or local discontinuities. The

0/1 forcing capability of MCP preserves nevertheless the upward depositional sequence.
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Figure 4.10 CS1a : scenario with HD (2 boreholes and 176 picks) ; Cross-section (y=23) of two

realizations (a and b) ; Dissimilarity c); Boxplots of HSU proportions, 100 realizations d).
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Figure 4.11 CS1b : scenario with HD (2 boreholes and 176 double picks) ; Cross-section (y=3)
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d).
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Figure 4.12 CS1b : four realizations of the stratigraphically lowest HSU : bedrock, AFF1,
ATE1, AFDA4.
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Conditional simulation with pseudo-data : CS2

In this scenario we do not use the available HD. Instead, 44 pseudo-data are extracted from
the deterministic model by random sampling. Hence, the HSU proportions in pseudo-data and
TT are similar. The comparison of results for the "balanced" case CS2 with the "unbalanced"
case CSla aims to assess the influence of differences between data and TI HSU proportions

on global HSU proportions obtained in realizations.

Figure 4.13 shows the results for CS2. One can still observe differences between HSU pro-
portions in the simulation and TI for AFB2, ATD1, AFD4, AFF1 and Bedrock, but the
differences are globally reduced compared to CS1. Having conditioning data more evenly
spread in the TT helps reduce the observed discrepancies in HSU proportions. However, it is
not clear whether or not the observed proportion differences are statistically significant for

both CS1 and CS2 when compared to proportions in TI.
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Conditional simulation with data and pseudo-data : CS3

One source of commonly available geological information is the surficial geology for which
reliable maps exist. A second source is the bedrock topography which can be interpolated
reliably given the availability of all the boreholes archived in databases. These two sources

can be used to provide pseudo-data that help constrain the simulated models.

Figure 4.14 presents the results of conditional simulation using pseudo-data from surficial
geology (all 324 cells) and bedrock (37 cells) in addition to the HD set (see Fig. 4.7c). The
most striking effect of the added pseudo-data is the reduction of variability observed on the
boxplots compared to NCS and CS2.
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Conditional simulation with HD and pseudo-data from TI : CS4

As indicated before and as used in CS2, the deterministic model can itself be a source of
pseudo-data. The added pseudo-data from the TI helps to control the HSU proportions in
the simulated models. However, their number must be kept small to preserve variability of

the realizations.

Figure 4.15 presents an example using a small proportion of the TI (0.3%) obtained from
a random sampling that adds 143 pseudo-data to the available HD. As with CS3, the main
effect of added pseudo-data is to diminish strongly the variability of proportions among

realizations.



74

AFB1
ATB2
AFB2
ATC1
AFD1
ATD1
ATD2
AFD4
ATEA1
AFF1
Bedrock

Bedrock
100

80

60

40

2
0 %‘ Legend
* T
A5 ¢ - 1
0-15 o ® data
. { pseudo
0.17 O data + pseudo
o O
0.05¢ = % 1
g * * % % g o ﬁ
0
~ AN N v~ v~ «~ N < «— «— X
EEERRRERE LS
I < < g < < << << 3
m
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proportions, 100 realizations d).
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4.4.3 Statistics of the different scenarios

The criteria C1 and C2 are shown in Table 4.2 for the five different scenarios. The NCS
scenario has the most variability, it presents the largest C2 values. Adding data (CS1) or
pseudo-data (CS3) unevenly distributed in the simulation field affects slightly the reproduc-
tion of HSU proportions compared to a more balanced sampling as shown by the higher C1
values for CS1 and CS3 compared to NCS, CS2 and CS4. Adding more data reduces the
variability as indicated by statistic C2 lower for CS4 compared to CS2 and CS1, and lower
for CS3 than for CS1.

Tableau 4.2 Statistics of 100 realizations for each scenario. See Eq. 4.7 for definition of C1
and C2 (‘random sampling of TT)

Simulation Description Cl1 C2
NCS Unconditional 5.8 25.3
CSla HD (2 boreholes + 176 picks) 79 31
CS1b HD (2 boreholes 4+ 176 double picks) 51 24
CS2 PD (44 cells') 5.8 4.7
CS3 HD (CS1) + PD (37 bedrock! + all 324 surficial cells) 7.5 2.3
CS4 HD (CS1) + PD (143 cells') 49 1.8

4.4.4 TIllustration of local proportions variability

Maps of local proportions are computed over the TI and the realizations to help visualizing
the reproduction of local trends (Fig. 4.16). Maps of average and standard deviations of the
local proportions over the 100 realization are also included. The maps represent the three
most abundant units : ATB2, ATD1 and ATE1 for scenario CSla. The results show that
TT local proportions are well reproduced by MCP realizations and variability occurs close to

HSU locations identified in the deterministic model.
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Figure 4.16 CSla : Local HSU proportions within 25x25 moving windows over central vertical
section. First column : local mean in TI, second column : mean of proportions (over 100
realizations) ; third column : standard deviation of the local proportions across realizations.
From top row to bottom row : three most abundant units, ATB2, ATD1 and ATE1.

4.5 Discussion

MCP has been proposed recently as an efficient alternative to the computationally intensive
BME for the simulation of fields showing complex unit arrangements and non-symmetric
transition probabilities as are often found in sedimentary environments. It is based on the
rather strong conditional independence hypothesis that assumes the unit at data points are
independent once the unit at the estimation point is known. This assumption is more likely
to be valid when working with small neighborhoods and conditioning data points evenly
dispersed around the estimation point. Hence, we selected a localized octant search with a

maximum of two points per octant and a maximum of 5 points over all octants.

Results by [99] on a series of small datasets show no significant differences between BME
and MCP. The same authors provide theoretical justifications for the use of MCP. However,
to our knowledge, the method has never been tested on a complex model based on real
geological data such as Simcoe hydrostratigraphic system which comprises 11 different HSU

having quite different proportions and a clear directional control.

The 0/1 forcing property of MCP is determinant in reproducing the directional trends. This
property can deal with transitional cases, like those presented in the synthetic and Simcoe
County examples, without the need to impose directional trend with auxiliary fields as with
PGS. Also, it is not necessary to segment the studied field into homogeneous subdomains.
The field can be handled globally at once by MCP, which greatly facilitates the analysis.

The most practical and influential aspect in the application of MCP is the definition of the
neighborhood. We obtained better results visually and as measured by the statistics C1 and

C2 when using octant search and a multigrid approach. The number of neighbors and extent
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of the search should be large enough to avoid unit inversions in the simulated field, but small
enough to favor variability between realizations. Good compromises between proportional
reproduction and variability were obtained with five neighbors for both the synthetic and the
Simcoe County test cases. Using more neighbors generally decreased too much C2. D’Or et
al. [103] reported that five neighbors was enough in BME to stabilize the C1 criterion. Our
findings in this 3D case confirm those of [99] that the number of neighbors need not to be

large provided the neighbors are well spread around the simulated point.

Despite the care employed in the definition of the neighborhood, unit inversions can still
seldom occur due to the peculiarities of the available HD and previously simulated points
found in the neighborhood. Inversions can be corrected on the fly in the sequential simulation.
The procedure consists to verify whether the candidate HSU at a simulated cell satisfies the
vertical hydrostratigraphy depicted by the deterministic model. It compares the simulated
cell with conditioning data and previously simulated cells in the same column. When in
conflict with the hydrostratigraphy, the candidate HSU is discarded and the cell returned at
the end of the list of remaining cells to simulate. In the Simcoe County test case, less than
0.3% of the points presented unit inversions, a small number considering that 11 units are

present.

When the assumption of conditional independence is valid, MCP is unbiased by construction
as one is then drawing sequentially from the true conditional distributions. When the condi-
tional independence assumption does not hold completely then one is not drawing from the
exact conditional distributions and nothing firm about the bias can be stated. However, our
experimental results for the synthetic case (Fig. 2) clearly show absence of any substantial
bias in both conditional and unconditional situations. In the more complex Simcoe test case
example, Figs 6d, 8d, 9d, 11d, 12d, and 13d indicate that the bias is less for the unconditional
case (Fig. 6d) and for the random sampling of conditioning data (Figs 11d and 13d), then
for cases where a preferential sampling of HD is present (Figs 8d, 9d, 12d). However, even in
the cases of preferential sampling the bias between T1 proportions and simulated proportions
remains smaller (Fig. 8d) or even much smaller (Fig. 9d, and 12d) than the bias observed
in the preferential sampling (see Fig. 12d). The over-representation of bedrock and surficial
HSU in CS3 compared to CS1 had no significant impact on the average simulated propor-
tions. The additional data did reduce variability as expected (C2 smaller) without further
distorting the average proportions (C1 comparable). Admittedly, whether these good results
about bias and robustness to preferential sampling can be extrapolated to other different

complex cases remains to be verified.

In the Simcoe County test case, the bivariate probabilities required for MCP were obtained
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by direct computation on the deterministic model. This model summarizes all the geological
knowledge and available data in the area. This justified the use of TI as a source of pseudo-
data to increase control of the unit proportions. Proportions of the different HSU in the
deterministic model were assumed representative of the ground truth. In other applications
or in earlier stages of application, the deterministic model could be unavailable. In these
cases, a simpler conceptual model can be used as TI to provide the bivariate probabilities.
However, no pseudo-data should be sampled directly from the conceptual model as the unit
proportions and locations in the conceptual model are only loosely known. Pseudo-data from
surficial geology or bedrock can still be used however, but one would be prudent to verify

the robustness of simulated unit proportions relative to the quantity of pseudo-data added.

One reviewer, quoting the usual practice in MPS studies to borrow the TI from an external
source to represent texture/structure, raised an important concern about the idea of using
a deterministic model as the source for the TI. Most published MPS studies were done in
the petroleum domain where the T1 represents essentially borrowed analogous textures from
external sources (e.g. satellite images, object-based simulation or process-based simulations).
The textures are then conditioned to HD and modulated in space by combining with soft
data coming from seismic survey. In other fields of study, such external sources and soft data
do not exist. In mining for example each deposit is unique and complex and seismic data are
usually not available or simply cannot identify mineralized zones. Possible sources for TIs
could be in open pits the blast holes on a few benches located close to the area to simulate.
The TT is then expected to be also close to the “target field” [222]. Another source in mining
is a deterministic (geological) model [40,218]. In regional hydrogeology, the quasi-universal
practice is to elaborate a deterministic model integrating all available information : sedimen-
tary environment and geological context, known stratigraphy, water ages, geomorphology,
surficial geology, few sampled “quality” boreholes, the low quality boreholes registered in
governmental data bases, pumping and tracer tests, borehole permeability tests and sample
size grading, and few geophysical data sometimes available in part of the area. These soft
informations are not of the same nature as seismic data in petroleum studies. They are com-
plex, elusive, often rare and with very partial coverage, and represent a variety of supports,
so they cannot be combined directly with a TI representing merely the texture, as in the
petroleum case with seismic data. The available information have to be incorporated in the
deterministic model thanks to the geologist’s knowledge. Despite all the expertise involved in
the design of the deterministic model, it nevertheless remains a quite idealized and smoothed
interpretation of the real field. If the stratigraphy and global proportions of each HSU may
be well represented in the deterministic model, the HSU vertical thicknesses are likely much

more variable than assumed. Similarly, lateral continuity of HSU is probably exaggerated
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in the deterministic model. As these thickness and lateral variations might influence signifi-
cantly the flow response of the model, it is important to consider alternate models around

the deterministic one to be able to assess flow uncertainty. This was the goal pursued in this

paper.

4.6 Conclusion

This study has applied the MCP simulation method to both a synthetic and to the complex
stratigraphic succession within a glacial sedimentary basin. The MCP simulation method has
succeeded at simulating the complex depositional system involving many units and a clear
directional trend inducing asymmetry between units transition probabilities. The method
was shown to be unbiased in the non-conditional case. The different realizations obtained
by MCP propose different field models around the overly smoothed deterministic model.
The alternative models are essential inputs to assess uncertainty on groundwater flow and

transport problems.
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Addendum

Pour la figure 4.3, 'axe x est la distance, ’axe y est une probabilité.

Pour la figure 4.5, les axes de la figure du haut sont en UTM zone 17 WGS84, celle du bas

est une vue 3D dans un repere x,y,z, z étant ’élévation.

Pour la figure 4.6 'axe Y est une épaisseur en metre.

Pour les figures 4.7 et 4.12 la vue 3D est dans un repere x,y,z, z étant ’élévation.

Pour les figures 4.8d, 4.9, 4.10d, 4.11d, 4.13d, 4.14d et 4.15d I'axe Y est une proportion.
Pour les figures 4.8, 4.10, 4.11, 4.13 4.14 et 4.15 (a & ¢) la vue 2D est dans un repeére x,z ou

7 est I’élévation.

Pour la figure 4.16 la vue 2D est dans un repere x,z ou z est 1’élévation. L’échelle de couleur

est une probabilité.
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5.1 Abstract

Quasi-point hydraulic properties (K) measured locally under laboratory or field conditions
need to be upscaled to block-scale K-tensors for use in flow simulators. The upscaled model
also needs to be calibrated to hydraulic head observations. The calibration must preserve
spatial covariance, cross-covariance and non-linear relations between tensor components. We
apply a new upscaling method that allows to compute and model the covariance between
block K-tensor components. We use a gradual deformation method for calibration of simula-
ted K-tensor fields to measured head data. Our method incorporates a new bivariate trans-
form that preserves the non-linear relations between K-tensor components. The ensemble
of calibrated realizations allows quantification of uncertainty of groundwater flow models. A
comparison with PEST on a test case defining capture zones for water supply wells shows
that our method calibrates better to measured heads than PEST, provides more realistic

K-tensors and results in larger capture zones.
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5.2 Introduction

The calibration of groundwater flow models by solving the inverse problem is the critical part
of a standard modelling workflow [223]. The objective of the inverse problem is to determine
the values of the unknown parameters and their ranges (e.g., hydraulic conductivity) ensuring

a good reproduction of the state variables (e.g. hydraulic head).

Inversion methods have evolved significantly over the past few decades [8,147-150]. Inversion
by the direct method has been almost abandoned, mainly since it requires the 3D field of
hydraulic heads determined at all model nodes [8,151, 152]. This approach is still valuable
when a preliminary flow model is available as a starting point [224]. On the other hand, [154]
presented an interesting semi-direct method based on the imposition of a double constraint
which allows to calculate the hydraulic conductivity as the ratio of the flux and gradient fields.
The current trend of solving the inverse problem is oriented towards the indirect method as
shown by a considerable number of studies reported in the literature (e.g. [155-159,161-166,

225], among many others).

In certain cases the inverse approach is the only option for simultaneously providing an
adequate model fit to pressure observations and realistic K fields [146]. The main difficulty
with the inverse problem resides in the non-uniqueness of the solution. It is then referred
to as an ill-posed problem [226], for which several possibilities exist to reduce the solution
space. For example, one can reduce the number of parameters to be determined, impose
constraints on the range of the values of the parameters using a priori information, control
the fluctuations during the optimization by adding a term of regularization and transform

the model so as to minimize the model non-linearity [8].

A different perspective adopted in stochastic approaches is to cope with the non-uniqueness
of the solution by proposing a series of calibrated possible solutions. The calibrated solutions
reflect the uncertainty about the field state given the current information. However, model
calibration for each realization can be tedious for complex models with a spatially varying
K-tensor. Hence, efficient calibration methods must be used. One such method is the gra-
dual deformation method (GDM) [225,227]. The GDM has been applied to heterogeneous
transmissivity fields in 2D in a stochastic context [228,229], with non-Gaussian distribu-
tions [229,230] and for history matching in 2D [231,232]. To our knowledge, GDM has never
been applied to 3D stochastic K-tensor fields.

To simplify the analysis and without real loss of generality, we assume the HSU (hydrostrati-
graphic unit) model itself is considered deterministic and we apply GDM only for calibration
of the K-tensors defined at the block-scale within each HSU. If desired, uncertainty on the
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HSU spatial distribution can be accounted for by calibrating the K-tensors on one realization

at a time from a series of realizations obtained by a facies simulation method (e.g. see [15]).

K-tensor components are often strongly and possibly non-linearly cross-correlated. The pre-
servation of these correlations is important. We propose a practical method to maintain the
desired cross-correlation between tensor components, within each HSU while applying the
GDM. The approach uses a linear model of coregionalization in Gaussian space. A biva-
riate transform of the Gaussian LCM realizations restores the desired zero-lag non-linear

correlations and component histograms.

The paper is structured as follows. First we present the method used to upscale scalar point
hydraulic conductivity to 3D block tensors of conductivity. The new method allows to as-
sess the spatial covariance and cross-covariance of Gaussian transformed K-tensor compo-
nents. We then describe the simulation of 3D tensors respecting the spatial auto and cross-
correlation of the components combined with a bivariate transform aimed at maintaining
the non-linear relationships observed between tensor components. We proceed with a brief
review of the GDM approach before applying the methodology to a simplified case study.
Calibration results are compared to those obtained with PEST. Well capture zones defined
with PEST and our method are compared. We complete the paper with discussions and

conclusions.

5.3 Methodology

The proposed methodology aims to characterize and calibrate a groundwater flow model with
correlated K-tensors. The calibration is perform using GDM. The approach mainly consists
of optimizing the tensor components based on observation data (hydraulic head) using a set
of K-tensor realizations. The methodology is divided into three main sections : i) hydraulic

block-conductivity tensor simulation, ii) bivariate transform, and iii) calibration with GDM.

5.3.1 Hydraulic block-conductivity tensor simulation

To define the stochastic K-tensor fields used with the GDM, a multi-step method is proposed
herein. It consists of upscaling the spatial distribution of scalar K from local-scale values
(quasi-point) to a block 3D K-tensor. This is repeated for each HSU. The approach comprises
four main steps : (i) local-scale simulation of the scalar K field; (ii) upscaling of quasi-point
realizations into 3D block K-tensors using a block-by-block finite element flow simulator;
(iii) definition of the spatial covariance and cross-covariance of the block K-tensors; and (iv)

direct geostatistical simulation of the block K-tensors for regional-scale modelling.
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Local-scale simulation of the scalar K

The local-scale K values can be estimated from different sources such as grain size analyses,
laboratory tests on borehole samples, specific capacity tests or pumping tests. For geostatis-
tical processing, it is important to use consistent data, preferably from the same type (similar
support) to avoid scale issues and to ensure similar levels of measurement error and spatial

uncertainty.

For each HSU, the K values can span several orders of magnitude. The spatial structure of
the quasi-point K is therefore important to assess for block upscaling. K values within a
given HSU are spatially structured according to depositional processes, while the covariance
functions describe the spatial structures and are used in the geostatistical simulations. A

different point-scalar K covariance model is determined for each unit.

A series of scalar point-support realizations over local-scale fields are generated for each unit
using a non-conditional turning band simulation (TBS) algorithm [233] over a fine grid (see
Section 5.4.2). Non-conditional simulation is used as the objective here is simply to determine
block-scale K-tensor covariance functions. The simulations are constrained by the observed

quasi-point K marginal distributions for each unit.

Upscaling of quasi-point realizations into 3D block K-tensors

For regional 3D numerical modelling, the K field is represented by block-scale finite elements.
The quasi-point K simulation must therefore be upscaled to equivalent block K-tensors
accounting for the structural connectivity of hydrofacies within each block [140]. Each quasi-
point field realization is solved for the governing flow equations along the diagonals and the
three principal directions to get a series of block-conductivity tensors following the approach
described in [19]. This approach works on sets of 27 blocks (3 x 3 x 3) corresponding to
the central block for which the tensor is computed, with the other blocks forming a skin
to diminish the influence of the applied boundary equations. As in [234] the 3D hydraulic
conductivity tensors for each block were obtained by forcing flow conditions along 8 different
directions using different sets of prescribed head conditions. The mean heads and flux along
the principal directions for the central block are then used to compute its K-tensor. The

complete upscaling workflow is presented in Fig. 5.1.

The Saltflow simulator [235] was used to obtain the 3D velocity and head fields. Mean 3D
components of flux (g,.q,,q,) and gradients (Vh;,Vh,,Vh.) were calculated and used with
Darcy’s law to solve the full 3D K-tensor.
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Figure 5.1 K upscaling workflow from K local-scale realization to 3D block K-tensors.

Spatial covariance and cross-covariance of the block K-tensors

The upscaled block K-tensors are non-Gaussian and present non-linear relationships bet-
ween tensor components. Hence, they are first Gaussian transformed to determine the linear

coregionalization model (LCM) at the block-scale.

The spatial covariance and cross-covariance of the Gaussian transformed block K-tensor
components are computed and modelled by a LCM. To simplify the modelling, components
of relatively negligible amplitude are discarded and components uncorrelated to the others
are treated separately. The off-diagonal tensor components, being negligible with respect to
diagonal terms, were set to 0. Among the diagonal terms, K, appeared highly correlated to
K,,. To further simplify the model, and because this makes sense geologically, we assumed
K., = Ky,. So finally the LCM describes two variables, Kpopizontar a0d Kyertical-

Geostatistical simulation of the block K-tensors

The last step consists of simulating the 3D K-tensor for the hydrostratigraphic model. Com-

plete fields of Gaussian-transformed block tensors are directly simulated using the LCMs
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models of the previous step.

Each realization of block-tensor components is back-transformed using a bivariate transform
to preserve the non-linear relationship observed between Kjorizontar and Kyericar (see Section
5.3.2).

5.3.2 Bivariate transform

The bivariate transformation uses as reference the K-tensor bivariate distribution for (K., K,.)
obtained in the initial upscaling phase of the point-support K scalar fields. The various
pairs (K., K.,) obtained during this phase identify a bivariate cumulative density function
(biCDF). Similarly, the biGaussian simulation of the LCM defines a biCDF for (Y., Y..). To
each simulated couple (Y., Y..) one associates a couple (K,,, K,,) by assuming equality of
both biCDFs following Eq. 5.1 :

assumed

(}/zxy Y’zz) — FbiGaussian(Y:pxa szz) = Fupscaled<Ka:x> Kzz) — (mea Kzz) (51)

Figure 5.2 compares the original bivariate distributions from upscaling (left) and those ob-
tained from LCM after applying Eq. 5.1. The transform was defined by computing F(Y,,),
F(Y,,) and F(Y,,Y,.) on one hand and F(K,,), F(K,,) and F(K,,, K,.) on the other
hand and then by measuring the Fuclidean distance between the triplets. The closest triplet
(F(Kya), F(K=2), F(Kapp, K-2)) to a simulated triplet (F(Y,,), F(Yz:) , F(Ver, Yaz)) was
selected for mapping Y,, — K., and Y,, — K... To introduce more randomness in the biva-
riate transform, a small number of closest points to Fyigaussian(Yexs Yzz) 0 Fupscated( Kz K22)
are considered for possible mapping and one is randomly selected. Note that the transform
so defined is not reversible. Here we did not have to inverse the transform because we used
only unconditional simulations. For conditional simulations, invertibility is required. In that
case, projection pursuit multivariate transform [236] could be used, but then the inequality

K., < K., is not guaranteed contrary to our approach.

5.3.3 Gradual deformation method

The gradual deformation method was introduced by Hu [225] as an efficient way to gradually
modify realizations of Gaussian fields while preserving their spatial structure and variability.

It linearly combines a current field (V') with a new realization (Y’ ) to form an updated

field (Y ). The updated field becomes the current field and the process is repeated over

cur

many iterations until no further significant improvement can be obtained. The updated field
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Figure 5.2 3D histogram examples of log(K) for the reference bivariate cumulative density
function (left) and simulated bivariate cumulative density function from the LCM after ap-
plying the bivariate transformation using Eq. 5.1 (right).

is calculated with Equation 5.2 :

Yi =Y lcos(t;) + Y

cur cur new

sin(t;) (5.2)

where t; € [—m, 7] is the (scalar) parameter to optimize at iteration 4, and Y, and Y2
are independent realizations with the (same) desired spatial correlation structure. Here, the
t; parameter is optimized by a combination of golden search method [237] and parabolic
interpolation [238] which requires a small number of iterations to reach a value close to the
optimum. The main advantage of GDM is that it preserves, by construction, the spatial
structure of the fields at every iteration. Its main disadvantage is that it tends to quickly

reach a local minimum [167,225,239] from which it can be difficult to escape.

Parameter ¢; appearing in Eq. 5.2 is chosen to optimize the selected objective function (OF).
In this study, we use the mean absolute errors between simulated (hg;,) and observed (hops)
hydraulic heads, following Equation 5.3 :

OF (k) =

’ hsimi - hobsi (53)

i=1

SRS

where k£ is the iteration index and n is the number of head observations. Note that at each
iteration and for each different trial value for parameter t;, the bivariate transform of the
current field has to be applied (see Eq. 5.1) and the flow simulator has to be run to get the

simulated heads.
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5.4 Study area

The proposed methodology is applied on a simplified groundwater flow model representing a
typical regional valley-fill environment. In this section, we present the hydrostratigraphy of
a valley-fill conceptual model, the characterization of the K-tensor by HSU, the numerical

groundwater model and the GDM results of the model calibration.

5.4.1 Hydrostratigraphic model

The considered study area is located in south Simcoe County, southern Ontario, Canada,

and represents a valley partly filled with glaciolacustrine sediments (Fig. 5.3).

® Study area

(c) (d)

Figure 5.3 a) South Simcoe County location in southern Ontario, Canada; b) Valley partly
filled by glaciolacustrine sediments located in Innisfil creek watershed lowland; ¢) Cross-
section of the valley with model location (black rectangle) ; d) Simplified 3D numerical model
used in the study (4 km x 6 km x 60 m).
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The groundwater flow system is controlled by Innisfil Creek flowing in the central portion of
the valley (Fig. 5.3c). The simplified 3D numerical model contains four HSUs with a sequence
from the base to the top (Fig. 5.3d) : Newmarket till acting as a regional continuous aqui-
tard (ATC1), a glaciofluvial sand and gravel aquifer (AFB2), a fine-grained glaciolacustrine
aquitard consisting of silt, clay and subordinate fine sand (ATB2), and a shallow regressional

coarse-grained glaciolacustrine aquifer of sand and gravel (AFB1).

The model is divided into a regular block grid with elements of 200x200x1 meters. Each HSU
block is strongly heterogeneous with specific statistical and spatial distribution of hydraulic

conductivities (Section 5.4.2).

5.4.2 Hydraulic conductivity

An HSU block is composed of various proportions of geologic materials (clay, silt and sand).
For the modelling point of view, the material proportions are grouped into hydrofacies or

simply represented by a hydraulic conductivity (K) distribution.

The K data were collected at a point-scale under field or laboratory conditions. For regional
modelling purposes, these data needed to be regionalized and upscaled from point to block-
scale. Inner block heterogeneity was then represented by the block K-tensor. These steps are

summarized in Section 5.3.1 and described in more detail in [19,20].

The characterization of K values for the groundwater flow model included the point-scale
characterization (Section 5.4.2), K upscaling from the local-scale 3D field to block-scale tensor
fields, and the definition of the geostatistical model of each HSU (Section 5.4.2). The latter

models are used for stochastic assessment of the HSU K-tensor needed for GDM application.

Point-scale to block-scale hydraulic conductivities

Several data (grain size, specific capacity and laboratory tests) were collected per unit to
characterize the variability of the HSU hydraulic conductivity. Only the K data estimated
from grain size samples were retained, as it was the only dataset with satisfactory spatial
distribution and density to model the vertical covariance structure of K HSUs. Sauerbrei’s
method was applied for the estimation of the K values from grain size data [240]. An example
for ATB2 material distribution and corresponding K values is shown in Fig. 5.4a. The box-
plots in Fig. 5.4b show the distribution of the units with typical value ranges for two aquifer
units (AFB1 and AFB2) and two aquitards (ATB1 and ATC1). All units except ATC1 clearly

show non-Gaussian marginal distributions.

The K values were estimated from grain size samples which have a high resolution in the
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bution of log(K') range values. Colors represents material log(K') where clay is in blue, silt
in cyan and sand in yellow ; b) Boxplot of point-scale K values for each unit.

borehole vertical directions. The covariance models all have spherical structures with a nugget
effect representing 21% to 49% of the total variance. The scalar conductivity is assumed
isotropic horizontally and anisotropic along the vertical with a much smaller range along the
vertical (2.3 to 7 m). Horizontal variograms could not be modeled based on these grain size
samples due to the large distances between the boreholes. Instead, a global horizontal range
of about 1800 m was estimated from conductivity values based on relatively dense specific
capacity tests from Ontario well record information. This range suggests that a maximum
anisotropy ratio between the horizontal range (ah) and the vertical range (av) of ah/av =

300 can be expected.

Unconditional realizations of scalar K were then simulated on a grid of 120 x 120 x 120
points with grid spacing of 20 m x 20 m x 0.1 m. The grid resolution was deemed sufficient
to represent small-scale variability considering the much larger correlation ranges of K mea-
surements obtained from quasi-point samples and the 10 times larger size of blocks required
for numerical modelling. The upscaling described in Section 5.3.1 was applied to obtain block
values on a coarser grid of 12 x 12 x 12 blocks of size 200 m x 200 m x 1 m. The resulting
block K-tensors are used in the flow simulator, which integrate the small-scale variability at
the block-scale.

A correction had to be made to the K-tensors of the ATC1 unit. Since the Newmarket till is a

very compact unit, its initial K values derived from the grain size samples completely ignored
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the compaction effect. Instead, laboratory permeability tests were conducted on unreworked
core samples from the boreholes, which conserved the compaction state. Results from the
permeability tests indicate lower K values by about two orders of magnitude than those from
the grain size analyses [205] and, consequently, ATC1 K-tensor values were modified by this

factor.

The developed HSU K-tensors show a significant variability with a succession of aquifer and
Table 5.1).

aquitard value ranges (e.g. Kyu,.,,

Tableau 5.1 Upscaled HSU block-scale log(K,,) components (m/s)

HSU min | max | mean | o?
AFB1 -6.7 | -3.71 | -4.47 | 0.19
ATB2 | -882 | -4.26 | -6.63 | 1.38
AFB2 | -5.86 | -3.36 | -4.35 | 0.16
ATC1* | -10.18 | -4.81 | -7.6 | 0.99

Geostatistical modelling was performed on the HSU block-scale K-tensors to determine the
LCM spatial covariance and cross-covariance structures of the components used in the block

simulations.

The upscaling reveals a very high correlation between K,, and K, therefore they were assu-
med equal. Moreover, the off-diagonal tensor components were small enough to be neglected

hereafter.

Block-scale hydraulic conductivity tensor modelling

The geostatistical structures of the K-tensor were determined only for the principal compo-
nents of the groundwater flow model (K, K,,, K.,) oriented in the principal direction of
the model axes. In such case, the cross components are practically negligible and were set
to zero. In addition to the very strong correlation between the horizontal components of the
reference K-tensor (K, set equal to K,,), there is also a strong correlation, not necessarily

linear, between horizontal and vertical components (K., and K,) for all units (Fig. 5.5).

The covariance modelling showed that the correlated log(K,,) and log(K,,) components have
similar covariance structures and are thus admissible for linear models of coregionalisation
(LMC). The structures, variance and covariance of the LCM are unique for each HSU (Table
5.2).

The LCM models were further used to simulate the stochastic block fields of the K-tensor

principal components. This step involves the bivariate transform described by Eq. 5.1 to
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Figure 5.5 Scatter plot illustrating the relationship between log(K,,) and log(K.,) com-

ponents for :

a) AFB1, b) ATBI, ¢) AFB2 and d) ATCI. Blue hollow dots represent the

reference values obtained from upscaling, whereas the red dots are examples of bivariate

transformation of simulated values.

restore the nonlinear correlations between the tensor components observed in HSU AFB1

and ATB1. The resulting realizations were used for calibration using the GDM (see Section

5.5). Note that all realizations are unconditional as no observations of the block conductivity

tensor are available at the block-scale.
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Tableau 5.2 Modelled Gaussian variogram structures and linear model of coregionalisation
values of In(K). The nugget effect J,, is symmetric to d,, and J,, is symmetric to the d,,
component. Range parameters (a,, a, and a,) are in block units of 200x200x1 meters

HSU | Gy | Gyy | Gon | Ope | Ops | 0 | 02, | 02, | 02,
AFB1 | 3.29 | 2.89 | 2.08 | 0.04 | 0.01 | 0.20 | 1.00 | 2.36 | 5.58
ATB2 | 1.85 | 1.85 | 1.15 | 0.30 | 0.30 | 0.30 | 7.40 | 3.46 | 3.00
AFB2 | 4.04 | 4.04 | 2.89 | 0.05 | 0.05 | 0.06 | 1.00 | 1.50 | 2.30

ATC1 | 5.20 | 4.04 | 2.31 | 0.20 | 0.20 | 0.20 | 5.20 | 5.15 | 5.20

5.4.3 Groundwater flow model

The 3D groundwater flow model was developed with the Saltflow code [235]. The considered
study area was 4 km (horizontal x-direction) by 6 km (horizontal y-direction) by 60 m (vertical
z-direction). The model domain contains 36,000 isoparametric 3D finite elements (20x30x60)
and 39,711 nodes. The stream flowing in the central portion is represented by a constant
head boundary condition. The values along the stream vary linearly between 57 to 59 meters
over a thickness of one meter. The stream actually represents a major drainage boundary for

the infiltrated precipitation water (recharge) across the study area.

In the model, the HSUs are represented by the principal components of the K-tensor rea-
lizations. There is one single value for each component per block. The component spatial
distributions were simulated with the turning band algorithm [233], whereas the correlated
components were simulated using a LCM model (Table 5.2). A model referred to as the “true
model” was taken as one of the unconditional realizations (Figure 5.6). This model is used

in the flow simulator to get "true" head values that one will seek to calibrate.

The average recharge rate in the model was assumed at 25 mm/y, which represents a fairly
low rate for glaciolacustrine sediments in southern Ontario. Such a low value is justified by the
location of the study area, which is restrained to a relatively narrow corridor along the stream
that serves rather as a discharge zone for regional groundwater flow. In addition, intense
agriculture activities regularly include trench drainage systems, which capture considerable
amounts of infiltrated water. For development purposes, the recharge rate was simulated
using the turning band method with a small variance, i.e., small spatial variability around
the mean value, which allows for a GDM of the K-tensor combined with the recharge rate
(Figure 5.6b). Figure 5.6¢ shows the head distribution of the true model. To test the accuracy
of the calibration procedure (Section 5.5), 59 head observations were randomly selected from
the 3D simulated head field covering each of the model units (5.6d). Since no field observations

of the water levels are considered herein, these values will represent field observations referred
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observations”.

to as “true observations”, that will be the target values to be attained by the GDM scenarios.

5.5 Model calibration

In this section, the true model K-tensor fields and recharge rate fields are considered as

unknown. To test the proposed GDM methodology, the sets of new K-tensors and recharge

realizations, optimized by the calibrated groundwater flow model, were compared against the

head observation data of the true model (Fig. 5.6).
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Among all the results presented in this section, a reference model (Section 5.5.1) was determi-
ned around which three scenarios are compared in order to better understand the performance
of calibration by the proposed methodology. The reference model is considered to best fit the
true observations. The different scenarios evaluate : (i) the random effects of equivalent rea-
lizations on the variability of the solution (Section 5.5.2), (ii) recharge effects on the head
results (Section 5.5.3), and (iii) the influence of the number of head data observation (Section
5.5.4).

5.5.1 The reference model

The reference model represents the base case or the so called "best” model compared to
the unknown true model. Therefore, the results of the other scenarios are compared to this
reference model. The calibration of the reference model was conducted using 100 realizations

of the K-tensor and recharge rate (Fig. 5.7).

The results of the GDM show an acceptable calibration for the reference model. The head
difference at observation points is considerably reduced as shown in Fig. 5.7g, where the

calibrated reference model adequately reproduces the true head observations.

Figure 5.7h shows the simulated vs true head observations for initial field (blue), intermediate
GDM field (grey) to the final GDM field (red). The spatial distribution of the calibrated
recharge, K, and head fields (Figs 5.7d, 5.7e and 5.7f, respectively) compare well with the
initial structures (Figs 5.7a, 5.7b and 5.7¢) and the true model fields (Fig. 5.6a, 5.6b and
5.6¢). The reference model also correctly reproduced the variograms and cross-variograms in
different directions, e.g. AFB1 unit depicted in Fig. 5.8.

Most of the improvement in the OF brought by the GDM occurs in the first 10 realizations
(Figure 5.9). For the remaining 90 realizations (from 10 to 100), a relatively small OF reduc-
tion occurs and the weight cos(t) becomes very close to 1, indicating no further significant
modification affects the calibrated field.

5.5.2 Random effects

GDM was applied similarly with different initial seeds. The seed controls the set of K-tensor

and recharge realizations available to the GDM. Everything else was kept identical.

Figure 5.10 show four different final calibrated log(K,,) fields. The quality of calibration on
the head field is similar for the four fields. Although the structures globally also appear simi-
lar, the spatial distribution of values is significantly different. This shows that the proposed

methodology can generate many different models able to calibrate the head fields. In absence
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each direction, 7,,, 7.» and ~,, variograms in reading order. Variograms of calibrated fields
(black), of the theoretical models (red), and of the realizations used in GDM (grey).

of other constraining information, these fields appear equivalent and can thus be used to

assess the uncertainty about the real field.

Figure 5.11 shows the boxplots of K,, (a) and K, (b) components of the model tensors
before (K, and K,.0) and after the calibration for the four realizations (K,,; to K4 and
K..1 to K,.4). For each observation point located at a model node, the corresponding K

value is determined as the average of the eight connected elements. It can be observed that
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Figure 5.9 Evolution of the GDM with iterations for : a) OF, b) deformation coefficient ¢, c)
weight cos(t), and d) OF difference (in logy).

the calibration has no significant effect on the local variability of the K-tensors components.
Although the hydraulic head value is measured locally, it is influenced by the upstream and

downstream K values even at great distances, as well as by the recharge flux, which in this
case is also stochastic.

5.5.3 Recharge effects

The uncertainty of the recharge rate affects the GDM solutions as well. To illustrate these
effects, different recharge scenarios are considered (different recharge for each GDM step,
constant recharge over all cells, unique recharge realization for all GDM steps). The K-
tensor realizations used in the GDM remain the same for all recharge scenarios. Figure 5.12
illustrates the studied recharge scenarios, the corresponding calibrated log(K ;) field and the
difference between the calibrated and the true log(K,,) field.

The results indicate that the recharge scenario impacts the calibrated K-tensors. The ca-
librated fields of the various scenarios show a different spatial distribution of log(K,,). In
addition, the recharge scenario affects the variogram of the calibrated K,, component. Figure

5.13 shows the variograms of the calibrated fields for K, and K., components as well as the
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Figure 5.10 Four final hydraulic conductivity fields in log(K,,) obtained with different seeds.

cross-variograms of these components of each of the three recharge scenarios and for the true

model in the three main directions.

The quality of the fit obtained with each recharge scenario is assessed using the MAE bet-
ween the K-tensor variograms of the true and calibrated fields under the different recharge

(5.4)

scenarios : ‘

o ) k)
MAE’_; (#) e(h)

where h is the lag distance, v;(h) and ~;(h) are respectively the true and calibrated expe-
rimental variogram at lag h for a given realization and tensor component, and w(h) is the
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Figure 5.11 Boxplots of K,, (a) and K, (b) components of the model tensors before (Ko
and K,o) and after calibration for the four realizations (K1 to K,zq and K1 to K,.4).

weight factor applied to lag h. The sum of weights is one which is defined as w(h) = %

where N (h) is the number of pairs per lag. Fig. 5.14 shows the boxplot of the 300 MAEs

(100 calibrated fields x 3 tensor components) under the three different recharge scenarios.

The visual comparison of boxplots indicates that the stochastic scenario best reproduces the
conductivity structure of the true field. The median of the MAE (and mean) computed with
Eq. 5.4 is least for the stochastic scenario indicating a better variogram reproduction with

this approach.

5.5.4 Influence of number of head data

In this section, calibration is done on various numbers of head observations with 59, 30, 15,
11, 7 and only 3 observations. The heads obtained with the calibrated models are compared
over a dense 3D grid to the true head field by computing mean square error (RMSE) and

correlation.

Figure 5.15 shows that the applied method calibrates well over the entire domain under the
condition that there is a sufficient number of observation wells. The GDM converges towards
acceptable error and correlation values with only several head measurements (about 10 in

this case). Correlation and RMSE steadily improves with increasing number of data.
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Figure 5.12 Recharge effect on log(K,,) field obtained by GDM for 3 different scenarios :
stochastic recharge (top row); uniform recharge (middle row) and a single fixed realization
recharge (bottom row). Columns are : recharge rate in mm/y (left), calibrated log(K,,) field
(middle) and the difference between the calibrated and the true log(K,,) field (right column).

5.6 Capture zones

The proposed methodology was used to illustrate the uncertainty assessment for the delinea-
tion of well capture zones using the calibrated fields. The different capture zones by GDM

are compared to those determined using the commonly used PEST inversion algorithm [241].
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102

06|

0141

i
|
|
|
|
|
|
L

0.1 .

MAE

0.08 b

.06

|
|
|
|
0.04 :
0.02 | —1 :

Stochastic Uniform Fix realization

Figure 5.14 MAE (eq. 5.4) boxplot of 300 experimental variograms of calibrated models vs
the true model variagram for each recharge scenario

0.25 1
- 0.98
0.2 o
0.96
0.15 0.94 5
w S
2 092 o
o -
0.1 09 3
0.88
0.05
0.86
0 0.84
0 10 20 30 40 50 60 70

number of observation wells

—&—RMSE —@— Correlation

Figure 5.15 RMSE and correlation variation with the number of observation wells used into
the calibration

5.6.1 PEST calibration

The PEST inversion method is widely used in hydrogeological modelling [242]. In this section,

the calibration of the reference model (see Section 5.5.1) is done using PEST. The calibration



103

with PEST was carried out zonally, i.e. using one homogeneous K-tensor per HSU. The initial
values of the tensor components were set equal to the average values of the corresponding
HSU in the reference model. The PEST inversion was constrained by the minimum and
maximum values found in the reference model in each HSU. The results presented in Fig.
5.16 show that the PEST algorithm calibrates well using the hydraulic head observations,
similar to the GDM model (compare with Fig. 5.9).
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Figure 5.16 PEST inversion results : observed hydraulic head vs initial (blue) and calibrated
(red) simulated head on left; hydraulic head difference for the initial (right top) and the
calibrated (right bottom) models

It is interesting to note that the hydraulic head field obtained by PEST with the initial
K-tensor generally overestimates the hydraulic head observations. Since PEST was used
zonally, the algorithm had to adjust the mean tensor component values to calibrate. Table
5.3 compares the initial and calibrated values after PEST and GDM inversion. For inversion
with PEST there is approximately one order of magnitude difference between the initial and
calibrated tensors for ATB2 and AFB2. The AFB2 values are clearly inadequate after the
PEST calibration as calibrated log(K ;) < log(K,.) by an order of magnitude, something
geologically unacceptable for this type of environment. Moreover, after PEST inversion the
ATB2 aquitard and the AFB2 aquifer show approximately the same value for log( K, ), which
is also geologically unrealistic. On the contrary, the mean conductivities of calibrated fields

by GDM are equal to the initial means.

Hence, despite good calibration to head data, the PEST-calibrated field is not acceptable
based on geological considerations. Multiple zones within each HSU or the pilot point method
within PEST could have been used. None of these approaches would allow reproducing the

spatial correlations and complex relationship between tensor components, therefore they were
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not attempted.

Tableau 5.3 Initial K values (log(K,.) and log(K,.0)) and calibrated values (log(K,,r) and
log(K,.r)) (m/s) from PEST inversion and from GDM inversion (reference model)

Algorithm | HSU | log(Kyz0) | log(K.0) | l0g(Keer) | log(K,.r)
AFB1 4.5 -5.2 -4.3 -5.8
ATB2 -6.9 -8.2 -6.0 -9.5
PEST AFB2 -4.4 -4.8 -5.8 -4.8
ATC1 -7.6 -8.4 -7.4 -8.4
AFBI1 -4.5 -5.2 -4.5 -5.2
ATB2 -6.9 -8.2 -6.9 -8.2
GDM AFB2 -4.4 -4.8 -4.4 -4.8
ATC1 -7.6 -8.4 -7.6 -8.4

5.6.2 Well capture zone delineation and uncertainty

To illustrate the benefit of the proposed approach, 100 equivalent flow models were calibrated
using GDM to assess the uncertainty regarding delineation of well capture zones. For this
purpose, two pumping wells are added to the model, one located in the surficial aquifer
(AFB1) and one in the confined aquifer (AFB2). Well wl is located at coordinates x=1400
and y=3000 and well w2 at x=2600 and y=3000. The well screens extend vertically from 46
to 59 m (wl) and 16 to 29 m (w2).

To delineate the well capture zones, the capture probability concept was applied [243]. The
approach consists of quantifying a capture probability using the backward mode of the ad-
vective—dispersive transport model by inverting the groundwater velocity field [244-247]. In
this approach the macrodispersion term simulates the local-scale uncertainties within ele-
ments [248]. A capture probability boundary condition of P = 1 is applied at well locations.

Transient transport simulations provide the probability field which decreases up-gradient.

Figure 5.17 shows capture probability contours of the 100 calibrated models for probabilities
P = 0.5 (light grey) and P = 0.1 (dark grey) after 100 years of simulation. For comparison
purposes, the capture probability contours (red) are also determined for the calibrated model
with PEST and the true model (blue).

Wells w1l and w2 have separate capture zones. Well w2 shows a capture probability P > 0.1
from the PEST inversion that only slightly exceeds the capture probability P > 0.5 of the
GDM models. In this example, the stochastic approach appears more conservative than PEST
as the capture zones are wider for the same capture probability level. Both approaches show

in plan view asymmetric capture zones for wl and symmetric zones for w2. For w1, the river
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Figure 5.17 Capture probability contours for P = 0.5 (light grey) and P = 0.1 (dark grey)
at 100 years simulation : plan view on left and cross-section view (y=3000) on right (well
casings are black and screens are grey); capture probability contours with PEST (red) and
true model (blue)

flows north-south and acts as a discharge zone, so the regional groundwater flow is toward
the river explaining the capture zone asymmetry. On the contrary, w2 is not hydraulically
connected to the river due to the presence of the aquitard ATB2. The capture zones for the
true model (blue) differ significantly from those obtained by PEST (red) and are everywhere
well within the interval of capture zones obtained by the stochastic approach using GDM

(light gray for p=0.5 and dark gray for P=0.1).

5.7 Discussion

Our approach includes upscaling of the quasi-point conductivity to K-tensor conductivity
and a bivariate transformation aimed at preserving the non-linear relationship between tensor
components. The results clearly show that GDM is able to calibrate a highly heterogeneous
3D multi-layer regional groundwater flow system while preserving the desired spatial direct
and cross-correlation of the K-tensor. The computation time of this indirect inversion method
is dominated by the number of calls to the groundwater flow simulator. This time can be
kept reasonable by allowing only a few line search steps to find parameter ¢ in Eq. 5.2 and by
asking only a small number of GDM iterations, justified by the fact that the most significant

improvements to the OF occur in the few first iterations (see Fig. 5.9).
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The method allows to generate numerous equally well calibrated models which can be used to
assess the uncertainty about the real field. Our results indicate that the recharge scenario im-
pacts the calibrated K-tensors and that the stochastic recharge scenario produced calibrated

fields with K-tensor component variograms closer to variograms of the true model.

One interesting result was that the entire head field was well approximated after calibrating
on only a small number of head data (n=10). Using more head data barely enhanced the

approximation to the entire true head field.

The calibrated head fields obtained by GDM and by PEST were compared for the definition
of capture zones defined around two pumping wells. The K-tensor for the different HSUs
appeared geologically more realistic by GDM than the calibrated K-tensor obtained with
PEST. Moreover, the stochastic approach leads to larger, possibly more conservatives capture

zones than with a single PEST-calibrated model.

5.8 Conclusion

In this study the GDM approach was applied to calibrate a groundwater flow model of a
valley-fill hydrostratigraphic succession within a glacial sedimentary basin. The GDM suc-
cessfully calibrated the groundwater flow models with stochastic correlated K-tensors for
each HSU obtained with a linear model of coregionalisation. During the simulation, the co-
variance structure and the tensor component nonlinear correlations were preserved thanks to
a bivariate transform. Using different K-tensor realizations, GDM calibrates alternative mo-
dels. The latter are essential inputs to assess uncertainty of groundwater flow and transport

problems.
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CHAPITRE 6 DISCUSSION GENERALE

Les hétérogénéités hydrostratigraphiques inter et intra unités constituent des sources im-
portantes d’incertitude des modeles hydrogéologiques. La caractérisation géostatistique des
hétérogénéités permet de proposer des modeles équivalents et ainsi de quantifier leurs in-
certitudes. Les résultats présentés dans les chapitres précédents montrent que la méthodolo-
gie proposée permet cette caractérisation tant au niveau de 'architecture spatiale des UHS
(chapitre 4) que de leur conductivité hydraulique (chapitre 5). Les méthodes proposées four-
nissent les données nécessaires pour alimenter des modeles d’écoulement équivalents afin de
quantifier I'incertitude touchant 1’écoulement de 1’eau et le transport. L’application des dé-
veloppements se concentre sur les besoins de la modélisation régionale mais ils pourraient
aussi bien s’appliquer a la modélisation a d’autres échelles. La discussion de ce chapitre porte
sur la caractérisation stochastique des hétérogénéités inter UHS (section 6.1) et intra unités

(section 6.2) ainsi que sur les limites des approches proposées (section 6.3).

6.1 Caractérisation stochastique des hétérogénéités inter unités hydrostratigra-

phiques

Les résultats du chapitre 4 exposent la capacité de la méthode MCP a simuler efficacement
un contexte hydrostratigraphique régional. Il s’agit d’une premiere application de la méthode
en 3D et sur un systéme réellement complexe avec de multiples unités (11). A cela s’ajoute la
démonstration de sa capacité a reproduire 'ordination verticale des unités de la séquence sé-
dimentaire et tout ¢a malgré la forte hypothese d’indépendance conditionnelle de la méthode.
Les sous-sections qui suivent discutent des particularités observées avec la méthode MCP qui
portent sur 'hypothese de I'indépendance conditionnelle, I'utilisation d’'un modele détermi-
niste comme T1, la comparaison de la méthode MCP avec la méthode MPS et quelques autres

remarques sur la méthode.

6.1.1 Hypotheése de I'indépendance conditionnelle

Lorsque ’hypothese de I'indépendance conditionnelle est valable, le MCP est non biaisé par
construction, car la méthode tire séquentiellement de distributions conditionnelles exactes.
Lorsque I’hypothese de I'indépendance conditionnelle ne tient pas completement, la méthode
ne tire pas des distributions conditionnelles exactes et rien de ferme sur le biais ne peut étre

affirmé. Cependant, les résultats expérimentaux pour le cas synthétique montrent clairement
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I’absence de tout biais substantiel dans les situations conditionnelles et non conditionnelles.
Dans l'exemple plus complexe du contexte réel de Simcoe, les résultats indiquent que le
biais est moins important pour le cas non conditionnel et pour I’échantillonnage aléatoire
des données que pour les cas ou un échantillonnage préférentiel de données est présent.
Cependant, méme dans les cas d’échantillonnage préférentiel, le biais entre les proportions
de la TI et les proportions simulées reste plus faible ou méme beaucoup plus faible que
le biais observé dans les données dii a I’échantillonnage préférentiel. La surreprésentation
de données comme données conditionnantes (surface du roc et UHS superficielle) n’a pas
eu d’impact significatif sur les proportions moyennes simulées. Comme prévu, les données
supplémentaires ont toutefois réduit la variabilité, mais sans fausser davantage les proportions
moyennes. Certes, il resterait a vérifier si ces bons résultats concernant le biais et la robustesse

a I’échantillonnage préférentiel peuvent étre extrapolés a d’autres cas complexes.

6.1.2 Modele déterministe comme image d’entrainement

Une TI doit refléter 1’état des connaissances d’'un contexte donné, par exemple la géolo-
gie. Pour différentes TT, il existe tout un continuum allant d’une connaissance vague de la
texture/structure du domaine a une connaissance parfaite, mais certes inaccessible. Le déve-

loppement d’une TT dépend essentiellement de I'information disponible.

Dans le domaine pétrolier, la TI représente essentiellement des textures analogues emprun-
tées a des sources externes (exemples : images satellites ou simulations basées sur des ob-
jets/processus). Les textures sont ensuite modulées dans I’espace en les combinant avec des
données secondaires provenant d’études sismiques et elles sont conditionnées avec une quan-
tité restreinte de données primaires. La plupart des études MPS sont réalisées avec ce type de
TI. Un examinateur de I'article MCP a soulevé une préoccupation concernant ’idée d’utiliser
un modele déterministe comme source pour la TI. Cependant, dans d’autres domaines, les
données mentionnées précédemment ne sont tout simplement pas disponibles. Par exemple,
dans un contexte d’exploitation miniere, chaque gisement est unique et complexe et les don-
nées sismiques ne sont généralement pas disponibles ou ne peuvent tout simplement pas étre
utilisées pour identifier les zones minéralisées. Dans un contexte de mines a ciel ouvert, les
sources de données possibles pour créer une T1 sont les trous de dynamitage situés a proxi-
mité de la zone a simuler. On s’attend alors a ce que la TT soit également proche du champ
cible [222]. Boucher et al. [218] utilisent aussi un modele géologique de type déterministe

comme TT dans un contexte d’exploitation miniere.

En hydrogéologie régionale, la pratique quasi universelle consiste a élaborer un modele déter-

ministe intégrant toutes les informations disponibles : environnement sédimentaire et contexte
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géologique, stratigraphie connue, ages des sédiments et de ’eau, géomorphologie, géologie de
surface, quelques forages de qualité échantillonnés, plusieurs forages de moindre qualité prove-
nant de bases de données publiques, tests de pompage et de traceur et données géophysiques
parfois disponibles dans une partie de la région. Il existe des exemples d’utilisation de don-
nées géophysiques via MPS [249,250]. En général, les informations disponibles ne sont pas
de méme nature que les données sismiques des études pétrolieres. Elles sont complexes avec
une couverture variable et souvent tres réduite, sur des supports variés, parfois seulement
formulés comme des connaissances d’experts subjectives, de sorte qu’elles ne peuvent pas
étre intégrées directement avec une TI représentant simplement la texture, comme dans le
cas du domaine pétrolier. Généralement, elles doivent étre incorporées dans le modele déter-
ministe grace a l'expertise du géologue. Malgré toute ’expertise impliquée dans 1I’élaboration
du modele déterministe, celui-ci reste néanmoins une interprétation assez idéalisée et lissée
du terrain réel. Soulignons donc que le modele déterministe n’est pas le champ réel. Si la
stratigraphie et les proportions globales de chaque UHS sont probablement bien représentées
dans le modele déterministe, les épaisseurs verticales des UHS sont probablement beaucoup
plus variables que ce qui est supposé dans le modele déterministe. De méme, la continuité
latérale de I'UHS est probablement exagérée dans le modele déterministe. Comme ces varia-
tions d’épaisseur et latérales peuvent influencer de maniere significative la réponse du modele
aux flux, il est important de considérer d’autres modeles autour du modele déterministe pour

pouvoir évaluer I'incertitude du flux hydraulique et du transport.

En somme, 'utilisation d’un modele déterministe comme TT ajoute une difficulté supplémen-
taire puisqu’il s’agit d’une interprétation idéalisée faite sur des données limitées en quantité
et en distribution spatiale. Le modele déterministe ne représente pas la vérité, il s’agit plutot
d’une interprétation idéalisée et lissée de la réalité. On peut s’attendre a ce que les proportions
et la stratigraphie verticale soient bien représentées dans le modele déterministe, mais on ne
peut pas s’attendre a ce que les statistiques d’ordre supérieur (e.g. statistiques multipoints)
et la variabilité locale soient représentées fidelement par le modele déterministe. Une telle T1
est donc probablement plus lisse que le champ réel. Par conséquent, il n’est pas souhaitable
de reproduire tres étroitement les statistiques en points multiples de la TI. Dans cette étude,
la méthode MCP est appliquée avec une seule TI. Il n’est donc pas possible obtenir un "vrai'
parametre de variabilité local ou global de celle-ci. Il s’agit d'une limite commune a toutes
les méthodes basées sur une seule TI. Pour éviter de sous-estimer l'incertitude (absence de
I'inférence d’un hyper-modele), il semble judicieux de faire des choix qui maximisent le critere
de variance C2 en assurant simultanément un C1 faible et sans artefacts évidents tels que
des inversions d’unités ou des discontinuités irréalistes. Rappelons que le critere C1 mesure la

différence entre les proportions moyennes des UHS de la TT et les proportions des réalisations
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et C2 mesure la variabilité des proportions des UHS simulées entre les différentes réalisations
(section 4.3.2).

6.1.3 Comparaison de la méthode MCP avec la méthode MPS

Dans I'exemple d’application pour le contexte de Simcoe, il est intéressant de constater que
la méthode MCP fournit de bons résultats malgré une TI fortement non stationnaire. Un tel
contexte aurait demandé beaucoup plus d’effort pour arriver a des résultats similaires avec
une autre méthode telles que PGS ou MPS. De plus, rien n’aurait garanti que ces méthodes
respecteraient l'ordre stratigraphique des UHS. A titre d’exemple, le reste de la section établit
une comparaison entre la méthode MCP et la méthode MPS par motifs (MPS-motifs) ainsi

qu’avec la méthode "direct sampling" (DS).

Pour la MPS-motifs, deux problemes se posent. Le premier est que la méthode de "quilting"
en 3D proposée par Mahmud et al. [251] n’est pas aussi efficace que celle développée par
Efros et Freeman [252] pour le 2D. I est donc assez difficile d’éviter les discontinuités dans le
cadre du 3D. Des tests indiquent que celles-ci seraient tres présentes. Le deuxieme probleme
est que la variabilité basée sur la MPS-motifs, lorsqu’appliquée en 2D, est faible en raison de
la non-stationnarité de la TI. La MPS-motifs a tendance a reproduire, en grande partie, des
copies exactes de la TI, car les répétitions d’événements de données similaires dans la T1 sont
rares, voire uniques. La donnée force, d’une certaine maniere, a choisir le méme motif ou un
motif tres similaire pour de nombreuses réalisations, réduisant ainsi la variabilité. Enfin, il
n’y a pas de moyen évident d’empécher le collage complet d’'un motif qui crée des inversions
d’unité par rapport a d’autres motifs voisins. La figure 6.1 montre, sur quatre réalisations
distinctes, la difficulté de la méthode avec les inversions d’unités indiquées avec les fleches

rouges.

Par rapport a ces résultats, 'approche DS de Mariethoz et al. [47] donnent des résultats
légerement meilleurs. Noter que les tests ont demandé de modifier le code DS original pour
tester les inversions d’unités. La comparaison de MCP a DS conduit aux observations sui-
vantes. D’abord, plus d’artefacts sont obtenus avec DS, en particulier a proximité des cellules
périphériques. Les criteres de qualité C1 et C2 étaient tous deux plus faibles avec DS qu’avec
MCP. Ce résultat est un bon point pour C1, mais un moins bon pour C2, surtout si I’on consi-
dere que les artefacts périphériques sont responsables d’une part importante de la variabilité
observée. Un valeur moindre de C2 indique une diminution de la variabilité des proportions
des UHS parmi I’ensemble des réalisations réduisant ainsi I’étendue de l'incertitude. Il est
donc possible de sous-estimer l'incertitude, ce qui peut entrainer un impact potentiel sur

I’évaluation du risque.
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Figure 6.1 Image d’entrainement et quatre réalisations MPS-motifs montrant des inversions
d’UHS.

Le controle d’inversion de la stratigraphie des UHS a également été activé dix fois plus
fréquemment, soit 3% des points simulés avec MPS contre 0,3% des points simulés avec
MCP. Enfin, le temps de calcul de DS était environ 60 fois plus lent qu’avec MCP. Pour ce
point, MCP a I'avantage de ne pas avoir a scanner de liste d’événements de données, car les
probabilités sont directement lues dans les matrices de probabilités bivariées. La figure 6.2

montre trois réalisations obtenues par DS. On peut noter les artefacts sur les cotés gauche
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et droit et sur la base. Au centre du modele, on constate le peu de variations.
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Figure 6.2 Réalisations MPS-DS montrant des artefacts dans la périphérie et la quasi absence
de variabilité dans la partie centrale.

6.1.4 Autres remarques sur la méthode MCP

La méthodologie de simulation directionnelle 3D a partir de la méthode MCP rencontre
ainsi I'un des objectifs spécifiques de la these. Les développements ont permis de proposer
des modeles hydrostratigraphiques équivalents complexes d’aspect réaliste et de quantifier
leur incertitude. L’approche permet le conditionnement des données d’observation, la repro-
duction de la cartographie de surface, inclut les connaissances du géologue en intégrant les
structures et les caractéristiques du modele conceptuel de maniere satisfaisante. Ces résultats
sont d’autant plus satisfaisants que la programmation et ’application de la méthode sont re-
lativement simples comparées a d’autres méthodes basées sur les probabilités de transition,
comme la méthode BME [105,107,253]. Comme pour la méthode BME, la méthode MCP a
I’avantage de forcer la probabilité 0 ou 1 et ainsi contraindre la direction de simulation des
unités. La MCP a toutefois 'avantage d’étre simple et non limitée par le nombre d’unités.
De plus, contrairement a d’autres méthodes de simulation géostatistique, MCP s’accommode

des tendances (non-stationnarité) sans la nécessiter de fournir des variables auxiliaires. Pour
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traiter la non-stationnarité avec PGS, comme celle du comté de Simcoe, il aurait été néces-
saire d’imposer une tendance directionnelle avec des champs auxiliaires. De plus, il aurait
probablement fallu segmenter le domaine étudié en sous-domaines homogenes. La propriété

de forgage 0/1 de MCP permet de se passer de tout ¢a, ce qui facilite grandement I’analyse.

Bien que 'on ne connaisse pas les proportions exactes de chaque UHS dans le cas réel, il
a été démontré que MCP permettait de créer des modeles alternatifs autour du modele dé-
terministe considéré comme le plus pres de la réalité pour les proportions des UHS et leur
agencement dans I'espace. Les modeles alternatifs ainsi créés sont sans biais par rapport au
modele déterministe et permettent de proposer des scénarios quantifiant I'incertitude rela-
tive au modele déterministe actuel et conditionnelle a celui-ci et aux donnes conditionnantes.
Certes, il reste a vérifier si ces bons résultats peuvent étre extrapolés a d’autres cas complexes
pour notamment comparer les résultats en matiere de biais et de robustesse a 1’échantillon-
nage préférentiel. 11 faut retenir que la MCP est affectée par la configuration du voisinage des
données ainsi que le choix de la méthode de recherche. Ce dernier affecte non seulement la
variabilité des solutions, mais aussi la possibilité de rares inversions d'unité simulées lesquelles
peuvent toutefois étre facilement corrigées. Terminons par mentionner que les modeles équi-
valents générer par MCP peuvent directement étre utilisés avec un simulateur d’écoulement

ou de transport et ainsi quantifier les effets associés a leurs incertitudes.

6.2 Caractérisation stochastique des hétérogénéités intra unités hydrostratigra-
phiques (K)

Les résultats du chapitre 5 portent sur caractérisation stochastique et le calage de la conduc-
tivité hydraulique. Il s’agit d’'une méthodologie qui inclut, en deux temps, la mise a 1’échelle
et la régionalisation du tenseur-K & partir de simulation ponctuelle de la K locale. A cela
s’ajoute une nouvelle transformation bivariée qui permet la préservation des relations non
linéaires entre les composantes des tenseurs- K. L’approche permet la calibration de tenseurs-
K structurés spatialement. La structure spatiale réelle des tenseurs-K ne peut étre connue
de maniere exacte. Toutefois, elle est modélisée par les variogrammes 3D de chaque UHS.
Il a démontré que la méthode GDM permettait de créer des modeles alternatifs préservant
cette structure modélisée ainsi que les relations entre les composantes. Ces modeles alter-
natifs permettent de proposer des scénarios quantifiant l'incertitude relative des structures
modélisées. Les sous-sections suivantes discutent des particularités observées avec la méthodo-
logie proposée de caractérisation stochastique des hétérogénéités intra UHS soit : i) la mise a
I’échelle d’hétérogénéités locales (K quasi point) stochastiques en tenseur- K équivalent (bloc),

ii) I'utilisation du modele linéaire de corégionalisation pour la simulation des composantes



114

des tenseurs-K équiprobables, iii) la préservation des corrélations entre les composantes des
tenseurs-K par nouvelle transformation gaussienne bivariée, iv) l'utilisation de la méthode
de déformation graduelle (GDM) pour caler les tenseurs-K en fonction des observations de
charge hydraulique, v) la comparaison du calage par GDM et PEST pour caler les tenseurs- K

et définir des zones de captage et vi) quelques autres remarques sur la méthodologie.

6.2.1 Mise a I’échelle d’hétérogénéités locales (K)

La méthode de mise a I’échelle de la K scalaire en tenseur-K équivalent tient compte de la
structure des hétérogénéités locales et des propriétés statistiques de chacune des UHS, car ces
hétérogénéités sont présentes dans le champ simulé de la K scalaire. L’opération est cotliteuse
en temps de calcul, car elle nécessite plusieurs appels du simulateur d’écoulement. Il est
important d’utiliser un trés grand champ de K scalaire pour éviter les effets des conditions
frontieres et aussi assurer la continuité avec les blocs voisins. Dans le cas d’un modele régional
comptant des centaines de milliers ou des millions de blocs, cette méthode s’avere trop lourde.
Donc, le défi était de limiter le nombre de blocs a mettre a ’échelle. L’idée adoptée est de
simuler directement les tenseurs-K par simulation géostatistique (non-conditionnelle) basée

sur un modele linéaire de corégionalisation.

6.2.2 Simulation du tenseur-K avec modéles linéaires de corégionalisation

La régionalisation des composantes des tenseurs-K en champs équivalents est faite par si-
mulation géostatistique a partir de modeles linéaires de corégionalisation (LCM). En plus de
rendre le temps de calcul raisonnable, ces simulations permettent la production des champs
équivalents de chacune des composantes des tenseurs-K. Aussi pour chacune des unités, les
caractéristiques statistiques des composantes de K sont reproduites. Il est important de rete-
nir que les tenseurs-K mis a échelle étaient non-gaussiens et qu’ils présentaient des relations
non linéaires entre les composantes des tenseurs. Comme 'approche proposée utilise un LCM
dans 'espace gaussien, les tenseurs ont di d’abord subir une transformation gaussienne pour
déterminer le modele LCM. Pour rétablir les corrélations non linéaires a distance zéro ainsi
que les histogrammes des composantes souhaités, une nouvelle transformation bivariée des

réalisations du LCM gaussien, discutée a la section suivante, a été ajoutée a la démarche.

6.2.3 Préservation des corrélations inter composants de tenseurs-K

Les corrélations non linéaires des composants de tenseurs-K sont reproduites grace a une

nouvelle transformation bivariable a partir des modeles de référence de chacune des UHS.
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La préservation des corrélations entre les composants s’applique aux résultats de simulation
LCM, mais aussi a chacune des itérations de la GDM. La raison est simple, durant la dé-
formation la relation doit demeurer non-linéaire entre les composantes du tenseur et GDM

n’assure pas la préservation de cette relation.

La transformation bivariable proposée accomplit sa tache et les résultats obtenus sont tres
satisfaisants (chapitre 5). Toutefois, cette transformation comporte tout de méme quelques
inconvénients. D’abord, la transformation inverse n’est pas possible. A noter toutefois que la
transformation inverse n’est jamais requise dans la simulation LCM ou dans le GDM car des
simulations non-conditionnelles sont produites. De plus, la méthode procure des résultats
correspondants a des valeurs de référence. Il y a donc dépendance a ces valeurs et a leur
variabilité. Pour éviter ces inconvénients, il serait aussi possible d’envisager d’utiliser d’autres

approches pour la transformation bivariable.

La revue de la littérature n’aborde pas la discussion des méthodes de transformation. Ce-
pendant, il est intéressant de soulever qu’une simple transformation gaussienne des deux
variables (K, et K,.) aurait suffi a éliminer la non-linéarité lors des simulations. Toutefois,
elle n’aurait pas assuré de préserver la relation dure recherchée ou Kzz < Kuxx. Il existe
d’autres approches pour la transformation qui aurait pu étre considérée comme la "projec-
tion pursuit multivariate transform (PPMT)" [236]. L’avantage de cette méthode est que
la transformation inverse redonne exactement les mémes valeurs contrairement a ’approche
utilisée ou les valeurs inversées ne sont pas tout a fait exactes. Quelques tests indiquent que
globalement les distributions sont un peu mieux reproduites (figure 6.3) qu’avec la méthode
proposée au chapitre 5. Il faut toutefois noter que PPMT ne garantit pas le reproduction
de certaines relations dures comme K,, < K,, contrairement a la transformation bivariable
utilisée. A titre d’exemple, une transformation PPMT sur une réalisation comprenant 21%
(1893/9000) de valeurs K., > K,, montre, aprés transformation, que 2.1% (192/9000) des

K., demeurent supérieures a K,,.

6.2.4 Utilisation de la GDM pour caler les tenseurs-K

Le calage d’un modele hydrogéologique a pour objectifs de perturber des propriétés (tenseurs-
K) d'un modele afin de bien reproduire des observations (charge hydraulique). Le défi était de
caler un modele représentant un systeme régional d’écoulement des eaux souterraines dans un
modele 3D multicouches tres hétérogenes. De plus, le calage devait préserver les covariances
spatiales et les corrélations non linéaires entre les composantes (section 6.2.3). Pour le cas
considéré et sujet aux hypotheses adoptées et aux limitations décrites a la section 6.3, les

résultats indiquent que I'’hypothese selon laquelle la GDM serait un bon choix s’est avérée
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Figure 6.3 Comparaison de valeurs du log(K ;) et log(K,,) de 'unité AFB1 obtenues par la
transformation proposée avec celles transformées par PPMT selon : a) un diagramme binaire,
b) leurs histogrammes respectifs, ¢) et leurs distributions bivariables estimées par densité de
noyau.

juste. En effet, 'approche proposée a permis de préserver les propriétés spatiales des ten-
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seurs ainsi que les relations entre les composantes. Apres calage, les champs de chacune des
composantes du tenseur respectent les mémes caractéristiques que les champs simulés. Les
résultats de 'approche développée démontrent que la GDM s’applique a un contexte multiva-
riable contraint et pas seulement au contexte univariable. Evidemment, I'inconvénient de la
méthode réside dans sa lenteur attribuable aux nombreux appels du simulateur d’écoulement
(méthode d’inversion indirecte). Malgré cela, les inversions convergent rapidement en termes
du nombre d’itérations grace a 'optimisation du parametre de déformation ¢ de 1’équation
5.2.

Il a aussi été montré que la méthode permet aussi de caler la recharge séparément ou simul-
tanément avec les tenseurs-K. Les tests ont permis d’observer que la recharge a un impact
sur le résultat des tenseurs-K calibrés. A cet effet, 'utilisation d’une recharge stochastique a
produit des champs calibrés avec des variogrammes plus proches des variogrammes du modele
cible et ce pour les différentes composantes du tenseur- K. Donc, lorsque c’est possible, il est

avantageux d’inclure la recharge dans la calibration.

Autre point intéressant, selon les différents tests, un nombre élevé d’observations de charge
(n > 10) n’améliore pas significativement les résultats. Ce point est a considérer lorsque
vient le temps de planifier 'acquisition ou 'ajout de données. Aussi, la méthode produit des
champs calés de tenseurs- K différents selon le germe aléatoire utilisé. Il est ainsi possible de
caler n modeles de tenseurs-K équivalents. Cet ensemble de modeles permet de quantifier

I'incertitude associée a la variabilité des tenseurs-KX calés.

Pour terminer, rappelons que la portée des énoncées de cette section est valide pour le cas

considéré et sujet aux hypotheses adoptées et aux limitations décrites a la section 6.3.

6.2.5 Comparaison du calage par GDM et PEST

Les résultats GDM ont été comparés avec la méthode d’inversion PEST. La comparaison
est basée sur la définition de zones de captage autour de deux puits de pompage. Il a été
observé que les tenseurs-K pour les différentes UHS sont géologiquement plus réalistes avec
GDM que ceux obtenus avec PEST. Autre point intéressant, ’aspect stochastique de GDM
conduit a des zones de captage plus grandes et possiblement plus conservatrices qu’avec un

seul modele calé par PEST.

Comme dans le cas de la comparaison MCP et MPS, il faut mentionner ici que les compa-
raisons décrites dans cette section sont délicates. En effet, PEST a été appliquée avec des
déformations par unités (zone) comparativement & GDM dont la déformation est appliquée

a chacun des éléments. Il est possible que d’accroitre le nombre de zones dans PEST et
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permis d’améliorer les résultats.

Pour terminer, soulignons que I’approche proposée est indiquée pour quantifier I'incertitude
des hétérogénéités intra unités et fournir des modeles équivalents pour simuler 1’écoulement
et le transport. Pour de futurs développements, il serait intéressant de combiner les approches
proposées dans cette these (MCP et GDM). Cela permettrait notamment de comparer 1’effet
individuel et combiné de l'incertitude associée aux hétérogénéités inter et intra unités sur

I’écoulement et le transport.

6.2.6 Autres remarques sur la méthodologie

L’évaluation de l'incertitude par inversion indirecte a partir de plusieurs modeles équivalents
est un processus qui prend beaucoup de temps de calcul. Hermans et al. [254] proposent
d’éviter le processus d’inversion en utilisant une approche Bayesienne appelée "Bayesian
Evidential Learning". Pour ce faire, ils proposent d’utiliser plusieurs modeles équivalents
sans se soucier du calage. Une premiere application avec données réelles dans un contexte

hydrogéologique montre le potentiel prometteur de cette méthode [255].

Une autre difficulté pour les méthode d’inversion indirecte porte sur le conditionnement
de données. Avec la méthode MCP, les données de facies sont implicitement conditionnées,
car elle sont intégrées a la simulation. Dans le cas de la caractérisation de la K des modeles
régionaux, le conditionnement n’est pas nécessaire, car la mise a 1’échelle fournit des tenseurs-
K qui sont a une échelle beaucoup plus grande que les données. Ce qui justifie d’ailleurs

l'utilisation de simulations non conditionnelles des tenseurs.

6.3 Limites des approches proposées

L’interprétation des résultats associée aux approches proposées dans cette thése comporte
certaines limites. D’abord, il est important de souligner que 1'objectif principal de la mo-
délisation stochastique consiste a produire des modeéles équivalents qui refletent les données
et les connaissances utilisées. Ces modeles n’ont pas la prétention de représenter une réalité
inconnue. Comme pour un modele déterministe, ils sont utiles pour effectuer des prédictions.
L’ensemble des modeles équivalents permet de fournir une approximation de l'incertitude
des données et des connaissances modélisées. Evidemment, rien ne garantit la validité des
modeles lorsque de 1'on ajoute de I'information supplémentaire. L’intégration de la nouvelle
information peut demander de redéfinir les modeles. Dans une approche stochastique, I’ajout
de nouvelles informations devrait réduire I’espace des solutions et ainsi 'incertitude relative

du modele. Il est important de mentionner que la notion d’incertitude dans cette these fait
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référence a l'incertitude des modeles, pas celle de la réalité inconnue. Par exemple, 'ajout
de données avec la méthode MCP réduit la variabilité (incertitude) des réalisations, mais
cela ne veut pas dire que l'on représente mieux une réalité inconnue. En effet, on pourrait
tres bien avoir un tres grand nombre de données se traduisant par de tres faibles variations
entre les réalisations, mais si la TI est completement erronée, ces réalisations ne seraient
pas précises. Donc la variabilité des réalisations reflete I'incertitude du modele et non pas
celle d'une réalité. Noter qu’il pourrait étre intéressant d’évaluer la capacité de la méthode
MCP a prédire de maniere probabiliste un ensemble de données non conditionnantes. Cela
permettrait d’évaluer la robustesse des réalisations a ’ajout d’information complémentaire.
En complément des criteres C1 et C2, 'utilisation d’une validation croisée permettrait, par
exemple, d’évaluer plus en profondeur la performance de la simulation pour mieux juger la
qualité des réalisations. Toutefois, le nombre de données disponibles n’était pas jugé suffisant
ici pour permettre une évaluation fiable de la performance du modele basé sur une validation

croisée.

Les résultats du calage des tenseurs-K et de la recharge par GDM portent sur un modele
d’écoulement qui utilise des observations synthétiques de charges hydrauliques. Bien que la
simulation des tenseurs-K est basée sur de vraies données de K, le modele d’éléments finis
demeure une version simplifiée des conditions hydrogéologiques des Basse-Terre du bassin In-
nisfil Creek notamment les conditions frontieres du modele. Par exemple, un gradient régional
aurait pu étre ajouté pour plus de réalisme. Fort probablement que I’ajout d'un gradient ré-
gional aurait déformé davantage les aires d’alimentation de 1’exemple présenté a la section
5.6.2. Méme si les résultats proviennent d’'un modele simplifié, la démonstration montre tout
de méme que la méthode proposée fournit les données nécessaires pour caractériser 'incerti-
tude des modeles équivalents utilisés. Pour un calage plus robuste des tenseurs- K, il pourrait
étre intéressant de montrer la performance de la méthodologie proposée a prédire des données

non utilisées lors du calage.

Rappelons en terminant que l'incertitude des simulations MCP ou celle associée aux tenseurs-
K calés est représentative du modele, des données et des connaissances utilisées, en particulier
le modeéle déterministe ayant servi a calculer les transiogrammes et les identifications des
unités. Toute modification substantielle au modele déterministe et toute réinterprétation des

données demanderait de reprendre la simulation permettant la modélisation de I'incertitude.



120

CHAPITRE 7 CONCLUSION ET RECOMMANDATION

Les hydrogéologues utilisent en général un seul modele 3D, considéré comme le "meilleur mo-
dele possible" basé sur les connaissances, les données disponibles et le jugement professionnel.
Pour qu'un expert soit en mesure de prendre des décisions éclairées sur la base d'un modele,
la connaissance de l'incertitude relative a ce modele est nécessaire. Pourtant les méthodes de
simulations géostatistiques, par exemple, permettent de proposer des modeles équivalents et
ainsi quantifier I'incertitude. Ces méthodes présentent toutefois certaines difficultés telles que
générer des modeles d’aspects suffisamment réalistes, respecter les connaissances présentes
dans le modele conceptuel stratigraphique ainsi que reproduire les données dynamiques d’un
modele d’écoulement. Dans le cas particulier, mais non exclusif des modeles régionaux, les mo-
deles conceptuels comprennent généralement une stratification directionnelle verticale fixe des
unités qui est difficiles a respecter par les méthodes de simulation géostatistique sans mani-
pulation complexe ou ajout de variables. A cela s’ajoute, la caractérisation régionale interne
des unités hydrostratigraphiques a partir de la conductivité hydraulique. Cette caractérisa-
tion est également difficile puisqu’elle demande un changement d’échelle qui doit tenir compte
de la variabilité spatiale a petite échelle vers un tenseur- K équivalent a 1’échelle des éléments
des modeles. De plus, ces tenseurs doivent caler les observations hydrauliques lorsqu’utilisés
avec un simulateur d’écoulement. Donc 'objectif principal de la these était de développer une
démarche complete de caractérisation stochastique des hétérogénéités hydrostratigraphiques

appliquée a la modélisation hydrogéologique régionale.

La méthodologie développée permet de générer des modeles équivalents de ’hydrostratigra-
phie et des tenseurs- K ainsi que quantifier leur incertitude respective. Ces modeles permettent
également de quantifier 'effet de I'incertitude sur ’écoulement et le transport de ’eau sou-
terraine. Les diverses étapes du développement méthodologique ont été appliquées et validées
avec succes au contexte hydrostratigraphique du sous-bassin versant d’Innisfil Creek. La ca-
ractérisation stochastique efficace des hétérogénéités inter unités hydrostratigraphiques et de
leur incertitude a été atteinte a partir de la méthode MCP. Les résultats ont montré que
I’approche proposée est efficace et permet de produire des modeles hydrostratigraphiques
équivalents d’aspect réaliste qui tiennent compte de la sédimentation directionnelle des uni-
tés typiques des modeles a ’échelle régionale. L’approche de caractérisation stochastique des
hétérogénéités inter unités est quant a elle basée sur le développement d’une méthodologie
multi étapes. Cette derniere consiste, d'une part, a mettre a 1’échelle la K quasi ponctuelle
des données vers un tenseur-K équivalent a 1’échelle de 1’élément. Ensuite, les structures

spatiales des tenseurs et leurs corrélations inter composantes sont définies et régionalisées
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a partir d’'un nombre restreint d’éléments mis a I’échelle. La derniere étape consiste a caler
les composantes des tenseurs-K tout en préservant leurs structures spatiales, la contrainte

d’inégalité K erticale < Khorizontale @insi que les corrélations.

Certaines caractéristiques particulieres aux méthodes utilisées ont aidé significativement a
atteindre les objectifs de la these. Soulignons quelques-unes de ces caractéristiques. Premie-
rement, la méthodologie de simulation hydrostratigraphique proposée (MCP) permet d’inté-
grer, via les probabilités bivariées, les connaissances géologiques par I’entremise d'une image
d’entrainement complexe (conceptuelle ou déterministe) laquelle ne semble pas limitée par le
nombre d’unités ni par les variations importantes de leurs proportions. La simulation MCP
permet de produire un ensemble n de modeles équivalents permettant ainsi de quantifier I'in-
certitude spatiale des hétérogénéités des unités hydrostratigraphiques. Une caractéristique
pratique de la méthode MCP est qu’elle ne nécessite aucun effort pour le conditionnement
des données. En effet, ces dernieres sont implicitement conditionnées, car elles sont directe-
ment intégrées a la simulation. De plus, la propriété de forgage 0/1 des probabilités combinées
a la simulation séquentielle prévient I'inversion des unités telle que dictée par I'image d’entrai-
nement. D’autre part, la méthodologie proposée de caractérisation des tenseurs-K, a partir
de K scalaire, permet également de produire un ensemble n de modeles équivalents des ten-
seurs calés sur la charge hydraulique. Evidemment, le calage pourrait s’étendre & d’autres
variables d’état comme le débit de base de rivieres. Le calage par la méthode des déformations
graduelles permet de quantifier I'incertitude des tenseurs-K et leur effet sur la modélisation
hydrogéologique. Il est important de souligner que l'incertitude des résultats est représen-
tative du modele, des données et des des connaissances utilisées et non pas d’une réalité
inconnue. La portée des conclusions est valide pour le cas considéré et sujet aux hypotheses

adoptées et aux limitations décrites a la section 6.3.

Parmi I’ensemble des résultats obtenus durant la these, voici quelques points forts a retenir.
D’abord, il s’agit d’'une premiere application de la méthode MCP pour la simulation 3D. La
méthode MCP simule efficacement un contexte régional complexe d’une succession stratigra-
phique d'un bassin sédimentaire glaciaire. Clairement, la méthode prend en charge la forte
non-stationnarité spatiale des unités ainsi que d’imposantes contraintes comme la déposition
verticale ordonnée en tenant compte de 'asymétrie stratigraphique a partir des probabilités
de transition entre les unités. A ma connaissance, aucune autre méthode de simulation sto-
chastique ne semble étre en mesure de solutionner avec autant de satisfaction un contexte
hydrostratigraphique complexe 3D comme celui du sous-bassin Innisfil Creek. La méthode
MCP s’est révélée sans biais dans le cas non conditionnel méme lorsque de fortes tendances
sont présentes dans la TI. La méthodologie proposée de caractérisation des tenseurs-K per-

met le calage individuel ou simultané des tenseurs-K de différentes UHS et/ou de recharge.
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La méthodologie inclut une mise a I’échelle des conductivités hydrauliques quasi ponctuelles
vers un tenseur équivalent en tenant compte de la structure spatiale a 1’échelle locale. La
mise a I’échelle est intensive en temps de calcul, mais il a été démontré les tenseurs-K pou-
vaient inclure une structure de covariance spatiale permettant de limiter le nombre de blocs
a mettre a I’échelle grace a la régionalisation par simulation géostatistique. La méthode des
déformations graduelles permet le calage efficace des composantes des tenseurs-K avec pré-
servation des corrélations non linéaires des composantes et de leurs fonctions de covariance.
A ma connaissance, il s’agit de la premiére approche utilisant la GDM pour un contexte
multivariable contraint. La stratégie de sélection automatique du coefficient de déformation

t permet d’accélérer le calage.

Pour faire suite a ces dernieres conclusions, voici quelques recommandations et quelques pers-
pectives potentielles de travaux futurs. Puisque la thése était orientée sur le développement
méthodologique, la méthode MCP a été testée uniquement pour une petite partie du bassin
versant d’Innisfil Creek. Toutefois, il serait intéressant de tester la méthode sur le bassin
complet et caractériser 1'effet de I'incertitude sur I’écoulement et le transport pour différents
scénarios d’intérét. Aussi, il serait profitable de tester la simulation MCP dans un contexte
différent de celui de Simcoe et comparer les observations et les conclusions de la these. Dans
certains contextes, notamment lorsqu’un modele déterministe n’est pas disponible, I'image
d’entrainement peut comporter une large part d’incertitude. Il serait donc intéressant de
tester I'influence du choix de la TT sur la performance de la méthode, les résultats et la va-
riabilité des réalisations. Il pourrait méme s’avérer avantageux d’utiliser une combinaison de
plusieurs T1 pour un méme probléme pour mieux caractériser I'incertitude et la variabilité des
modeles équivalents. D'un point de vue pratique, l'algorithme MCP développé fonctionne sur
des grilles régulieres dont les éléments sont identiques pour notamment accélérer les temps de
calcul et faciliter la recherche de voisins lors de la simulation. Toutefois, le maillage classique
des modeles d’éléments finis est généralement basé sur des prismes triangulaires de dimensions
variées. Il serait utile de proposer un algorithme de simulation MCP rapide pour la simulation
sur grilles non régulieres pour satisfaire ces modeles. D’un point de vue fondamental la notion
de biais, lorsque ’hypothese de I'indépendance conditionnelle de la méthode MCP ne tient
pas completement, reste a préciser. Il serait intéressant d’analyser plus en profondeur cet
aspect pour définir plus précisément ’effet du conditionnement sur le biais et ainsi vérifier si
les bons résultats concernant le biais et la robustesse a 1’échantillonnage préférentiel peuvent

étre extrapolés a d’autres cas complexes.

Par ailleurs, les calages des modeles d’écoulement et/ou de transport sont a la fois influencés
par la distribution des UHS et celle des tenseurs-K. Dans cette optique, il serait intéressant

de combiner les simulations MCP au calage des tenseurs-K simulés et de comparer 'effet
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de l'incertitude associée aux hétérogénéités inter unités versus celles intra unités et celles
combinant les deux. Pour élever I’ensemble de la méthodologie a un autre niveau, il reste a
définir des métriques pour synthétiser les résultats de 'approche de modélisation stochastique
vers des indicateurs de risque. Ces indicateurs pourraient aider concretement les experts du
domaine dans la prise de décision relative aux impacts directs, indirects ou cumulatifs pour
des problématiques hydrogéologiques données. Ainsi, I’approche pourrait étre utilisée pour
évaluer le risque associé a des problématiques classiques, exemples, la caractérisation de la
zone de rabattement d’une mine a ciel ouvert, I'impact du rabattement sur ’eau de surface,
la définition de l'aire d’alimentation d'un captage et les effets cumulatifs sur la dynamique

d’écoulement ou sur la migration de contaminant.
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ANNEXE A NOTIONS DE STATIONNARITE

La stationnarité est une caractéristique d’une fonction aléatoire Z(x) qui décrit la variation
spatiale ou temporelle des distributions de variables aléatoires z(x) qui la caractérise. On
reconnait trois types de stationnarité, la stricte, celle du second ordre et U'intrinseque [143].
La stationnarité stricte est représentée par une fonction aléatoire dont la distribution ne
varie pas par translation dans tout ’espace (phénomeéne homogene). La stationnarité de
second ordre est représentée par une fonction aléatoire dont les moments statistiques ne
varient pas par translation dans tout l’espace. Dans ce cas, on ne considére que les deux
premiers moments représentés par une moyenne constante et une fonction de covariance
(définie positive) qui dépend de la distance (h) entre deux points. Exceptionnellement, si la
fonction aléatoire est gaussienne, la stationnarité devient alors stricte puisqu’une fonction
aléatoire gaussienne est complétement définie par les deux premiers moments (moyenne et
covariance). La stationnarité intrinseque quant a elle est représentée par une fonction aléatoire
correspondant a un incrément Yh(x) = Z(x+h)— Z(x) ayant comme propriété une moyenne
correspondante a une dérive linéaire et une variance égale a 2-y(h). Le cas d’usage courant est
toutefois celui ou la moyenne des incréments est supposée égale a 0. La notion d’incréments
se généralise a des incréments d’ordre supérieur permettant de filtrer des variations de la
moyenne d’ordre plus élevé. La moyenne de ces incréments est 0 et leur variance définit la
fonction de covariance généralisée, le variogramme correspondant (a une constante pres et a

un signe pres) a la covariance généralisée d'un incrément d’ordre 0 (Z(x+h) - Z(x)).

En géostatistique appliquée, le choix (hypothese) du type de stationnarité se base sur les
données disponibles et les connaissances de la variable étudiée. De maniere classique, on pose
une hypothese de stationnarité du second ordre (moyenne, variance et covariance constantes
sur le domaine). Les statistiques sont donc indépendantes de 'emplacement sur le domaine.
Lorsque I’hypothése de stationnarité ne s’applique pas, le domaine est dit non-stationnaire.
La figure 7 montre un exemple de domaine stationnaire (gauche) et un domaine ou la moyenne

est non-stationnaire (droite).

La non-stationnarité du modele peut aussi s’appliquer a la variance et a la fonction de
covariance [41,256-260]. Higdon et al. [256] ont fait des progres importants dans la définition
de structures de covariance non stationnaires. A titre d’exemple, les auteurs ont obtenu une
version non-stationnaire de la fonction de covariance stationnaire exponentielle carrée. Ce
résultat a été obtenu par la convolution de noyaux de type gaussien dont les parametres

varient spatialement. Le modele proposé par Higdon et al. [256] a été généralisé par Paciorek
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Figure A.1 Domaine stationnaire (gauche) et non-stationnaire (droite).

et Schervish [259] pour l'utilisation de fonctions de covariance de type Matérn et Cauchy
non stationnaires. A partir d’un modeéle numérique de terrain a fort contraste, Paciorek et
Schervish [259] illustrent comment produire le modele de covariance non stationnaire a partir

de deux structures spatiales distinctes.

Soulignons que si la non-stationnarité de la moyenne entraine la non-stationnarité de la
covariance, il ne s’agit que d'un type de non-stationnarité. Il existe plusieurs situations ou
une non-stationnarité supplémentaire sur la covariance existe indépendamment de la non-
stationnarité de la moyenne. Ainsi, on peut avoir deux zones de variance différente et de
méme moyenne, on peut avoir un champ montrant une portée qui s’accroit selon une certaine
direction, ou deux zones de portées différentes. Les directions de I'anisotropie d’une covariance
peuvent fluctuer dans ’espace, etc. Egalement, I'effet proportionnel couramment observé en
géostatistique, ou la variance fluctue selon la moyenne locale, peut étre vu également comme

une manifestation de non-stationnarité.
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ANNEXE B SIMULATIONS GEOSTATISTIQUES DU TENSEUR
COMPLET DE CONDUCTIVITE HYDRAULIQUE DE BLOC 3D EN
TENANT COMPTE DE LA VARIABILITE INTERNE A ’ECHELLE

LOCALE

Dans les systemes hydrostratigraphiques régionaux, les hétérogénéités représentées par la
conductivité hydraulique (K) jouent un réle central sur les vitesses d’écoulement et la modé-
lisation du transport de contaminants. Les mesures typiques de K provenant d’essais sur le
terrain sont généralement représentatives d’un ou plusieurs hydrofacies locaux d’une méme
unité hydrostratigraphique (UHS). A Déchelle régionale, de nombreuses unités UHS existent,
chacune montrant une distribution de valeurs de K s’étendant sur plusieurs ordres de gran-
deur. Pour une modélisation numérique réaliste, une échelle intermédiaire c’est-a-dire une
échelle de bloc, est requise. Chaque bloc doit donc contenir un tenseur 3D de K équivalent
qui prend en compte la connectivité des hydrofacies et les variations de conductivité a 1’échelle

locale.

L’approche suivie dans la thése comporte quatre étapes : 1- simulation a I’échelle locale de K
pour chaque UHS, 2- mise a ’échelle des réalisations locales (quasi-ponctuelles) en bloc 3D
représenté par un tenseur complet de K a 'aide d’un simulateur d’écoulement par éléments
finis, 3- définition de la covariance spatiale du tenseur-K de bloc, et 4- simulation directe des
tenseurs de bloc K a I’échelle régionale. Cette approche a été appliquée a la modélisation
régionale de 1’écoulement des eaux souterraines sur un modele déterministe 3D complexe du

bassin versant Innisfil Creek en Ontario (Canada).

L’analyse des composantes du tenseur K, mis a 1’échelle, a révélé un controle clair des com-
posantes principales avec de fortes corrélations entre elles. L’impact associé a 'incertitude
du tenseur K sur une réponse typique de simulation d’écoulement a été évalué et s’est révélé

non négligeable.

L’approche proposée a été présentée a la 12e conférence internationale GEOENV tenue a
Belfast en 2018. L’article de conférence a été republiée (avec permission) dans : Benoit, N.,
Marcotte, D., Molson, J.W., and Pasquier, P., 2020. Geostatistical simulations of the full
3D block hydraulic conductivity tensor considering inner local-scale variability ; Geological
Survey of Canada, Open File 8700, 8 p. https ://doi.org/10.4095/321822.
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ANNEXE C PSEUDOCODES DES PRINCIPAUX ALGORITHMES

Algorithm 1: Simulation MCP

10

11

12

13

14

15

16

17

Input: image d’entrainement 71, grille de simulation grid, données data, nombre maximal de voisin
nmax, rayon de recherche dmax, germe de simulation seed, nombre de réalisation nreal
OPTIONS : interdire le tirage directement de la distribution marginale marginal, prévenir
I'inversion verticale des unités invcor, imposer une recherche par octant oct, imposer un
nombre maximal de données par octant nmaxOct, imposer une séquence de simulation

multigrille multigrid

Output: réalisations des UHS
// Pour simplifier le pseudocode, les options ne sont pas prise en compte & 1’exeption de inucor.
Calcul des transiogrammes des probabilités bivariées gh a partir de la 77
Définition d’un vecteur gridID de 1 de dimension égale & grid ou gridID prend une valeur de 0 aux
points simulés
Assignation des données sur grid et une valeur correspondante de 0 a gridID
Calcul des probabilités marginales pmar0 pour TI

Définir la séquence aléatoire de la simulation

/* Tant que tous les points de la grille ne sont pas simulés: */
while Sum(gridID > 0) do
/* Pour tous les points de la grille: */
for grid do

trouver les données voisines nvois dans grid
if nvois > 0 then

L Calcul des probabilités bivariées et compilation de la distribution conditionnelle pk0

else

L La distribution conditionnelle pk0 = pmar0

Effectue le tirage de la loi conditionnelle de UHS /* Vérifie s’il y a inversion verticale des
unités si 1l’option tnvcor=1 : */
if invcor =1 then

S’il y a inversion verticale d’unité dans la grille de simulation, UHS est retiré et

g’l“id[D =0 // le point est replacé & la fin de la séquence de simulation et sera
resimulé
else
t g?“idID =0 // le point est simulé et devient une donnée

/* Fin de la boucle While */
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Algorithm 2: Méthode de mise a 1’échelle de la K

1

10

11

12

13

14

15

Input: Conductivité hydraulique estimée a 1’échelle locale K, grille de simulation & I’échelle locale
gridLoc, grille de simulation a 1’échelle de I’élément du modeéle régional gridElem, grille de
simulation a 1’échelle régionale gridReg

/* La taille de gridElem est égale & gridLoc. La taille maximale dans chacune des directions doit &tre

plus grande que la portée anticipée des différentes composantes du tenseur. */

Output: Réalisations des tenseurs de conductivité hydraulique tenseursK

/* Pour chacune des unités hydrostratigraphique UHS: */
for UHS do
/* Simuler la structure spatiale & 1’échelle locale: */

Définir la distribution statistique de statLoc de K

Modéliser le variogramme 3D wvarioLoc de K

Simuler sur gridLoc une réalisation non conditionnelle simLoc avec varioLoc contraint par statLoc

/* Mise & 1’échelle de la réalisation a 1’&chelle locale vers 1’&chelle des &léments du modéle

régionale: */

for gridElem do

Extraire simLoc & l'intérieur d’un bloc 3x3x3 gridElemS3z3 centré sur gridElem

/* Les deux prochaines étapes utilisent le calcul parraléle pour accélérer le temps de calcul */

Simuler I’écoulement de gridElem3z3 selon 8 configurations différentes de conditions
frontieres condFront a charges constantes

Extraire le bloc central ElemCentre de gridElemS3z3 et calculer les flux moyens (qm,qy,qz ) et
les gradients moyens (VEI,Vﬁy,VEZ ) dans les 3 directions principales pour chacune des
conditions frontieres.

Assembler les gradients moyens dans une matrice [(3 directions x 8 condFront), 6
composantes] et flux moyens [3 directions x 8 condFront,1] dans un systéme d’équation

surdéterminé suivant la loi de Darcy

Calculer le tenseursK [6 composantes,1] par moindre carré de gridElem

/* Simuler les réalisations temseursK sur 1’ensemble du modéle régionale gridReg: */

Définir les corrélations entre les composantes tenseursK de gridElem

Modéliser le variogramme 3D wvarioElem des tenseursK

/* Si une portée de warioElem est plus grande que la taille de gridElem, la taille des grilles
initiales est sous-estimée. */

Définir le modele de corégionalisation des tenseursK

Simuler n réalisations non conditionnelle simReg sur la grille du modele régionale gridReg

Effectuer la transformation bivariable de simReg pour préserver la relation entre les composantes

et la contrainte d’inégalité (K, < Kj)

/* Fin de la boucle For */
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Algorithm 3: Calage des tenseurs-K par déformation graduelle

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

/*

L’algorithme permet le calage des tenseurs-K et/ou de la recharge. Pour simplifier le pseudocode la

déformation est effectutée sur les deux paramétres en simultannée. */

Input: Ensemble de nr réalisations de chacune des composantes des tenseurs de conductivité

hydraulique (Kyq, Ky, K..), ensemble de nr réalisations de la recharge R et une série de

nobs observations de charges hydrauliques Hobs.

Output: Composantes calées des tenseurs-K (K,q, Kyy, K.) et recharge calée (R)

Choisir le critére arrét de 'algortihme d’inversion

/*

arrét est un scalaire qui est itérativement comparée a la valeur de la fonction objectif FUO. */

Choisir les parameétres d’optimisation du coefficient de déformation ¢ : maziter correspondant au

nombre d’itération maximal de défomation entre deux réalisations, tolr critere d’arrét de la
déformation entre deux réalisations comparé a FO, nmaxz est nombre maximal d’itération avant de
permettre a ’algortihme de réduire 'interval du coeffient de déformation ¢, valeur minimale
absolue que peut prendre ¢ tmin. /* L’optimisation du coefficient de déformation ¢ permet une
sélection objective de ce paramétre ainsi qu’une réduction progressive de 1l’interval possible de

valeurs pour accélérer les calculs. */

Sélectionner une réalisation intiale des composantes des tenseurs-K (Yiy,-) et de la recharge (Yrewr)

Initialiser un compteur d’itération a compteur=1
Initialise la fonction objectif ot FO=1/nobs x Y abs(Hsim — Hobs)

/*

DEFORMATION GRADUELLE sur nr réalisations */

while FO > arrét OR compteur > nr do

/*

Sélectionner une nouvelle réalisation des tenseurs-K (Yi,ew) et de la recharge (Yrnew)

Initialisation des limites du coeficient de déformation ¢ entre bndl = —pi et bnd2 = pi

/* Optimisation du coefficient de déformation ¢ pour une sélection objective et accélérer le temps
de calcul en réduisant 1’interval de valeur possible */

if compteur > nmaz then

t=max(abs(t des nmaz dernieres itérations))

if t < 0.1 then

/* valeur minimale que peut prendre t */
t=tmin;

bnd1=-t

bnd2=t

/* Optimisation de la FO sur t entre deux réalisations: */

while FO > tolr OR niter < maxiter do

Application de la déformation graduelle entre Yi cur €t Yinew ainsi que Ygeur €t Yruew pour
un t donné entre bndl et bnd2

applique la transformation bivariable

lance le simulateur d’écoulement

extraction des charges simulés aux points d’observation

Calcul de la FO

compteur=compteur+1

Fin de la boucle While */
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