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RESUME

L’industrie miniére a un rdle prépondérant a jouer dans ’approvisionnement mondial de
métaux pour soutenir le développement économique des nouveaux pays industriels, le dé-
veloppement des nouvelles technologies ainsi que la transition énergétique. Cependant, les
mines génerent une grande quantité de rejets solides dont les approches de gestion actuelles,
notamment les aires de déposition en surface, posent de nombreux défis en termes de stabi-
lité géotechnique et environnementale. La prise en compte des changements climatiques est
de plus susceptible d’amplifier ces problématiques, augmentant les cotits et les incertitudes
sur ’avenir de ces approches. La déposition des rejets miniers dans les fosses apparait donc
comme une alternative prometteuse aux méthodes de gestion actuelles. Son principal avan-
tage est qu’elle permet notamment d’isoler physiquement les rejets en les placant sous la
surface, supprimant alors les risques géotechniques. Néanmoins, de récentes études ont mon-
tré qu’une telle approche ne permettait pas toujours de résoudre certaines problématiques
environnementales, notamment en raison de I’écoulement de ’eau souterraine dans les rejets

remblayés qui pourrait contribuer a disperser d’éventuels contaminants vers ’environnement.

Une approche envisagée pour controler I’écoulement de 'eau dans les rejets et limiter leurs
interactions avec l’environnement consiste a créer des chemins d’écoulements préférentiels
dans et autour des fosses afin de dévier les flux d’eau souterraine des rejets problématiques
et d’éviter toute contamination. D’une part, ces chemins d’écoulements préférentiels peuvent
étre formés par la déposition conjointe dans la fosse de différents types de rejets avec un fort
contraste de perméabilité. Néanmoins, les précédentes études sur le sujet ne s’intéressaient
qu’a des chemins préférentiels sous la forme d’une enveloppe perméable, sans qu’aucune
preuve n’ait été avancée quant a son optimalité. D’autre part, ces chemins préférentiels pour-
raient se former naturellement dans le roc fracturé grace a la présence d’une zone endommagée
le long des murs des fosses due aux activités d’excavation. Le role de cette zone endommagée
formant une enveloppe perméable naturelle n’a cependant jamais été étudié et son efficacité
nécessitait donc d’étre quantifiée. L’objectif général du présent projet de recherche était donc
de développer de nouveaux outils numériques pour I’étude des chemins préférentiels d’écou-
lement dans et autour des fosses puis de proposer des recommandations en vue de réduire le
transport de contaminants entre les rejets remblayés et I’environnement par 1'utilisation de

la zone endommagée ou de chemins préférentiels créés artificiellement.

Une approche numérique en trois dimensions, appuyée par une approche analytique, a été

choisie pour mener a bien ce projet. De nouveaux outils ont premiérement été développés



afin de faciliter la création de modeles et 'entrée de jeux de données. Ils comprenaient, entre
autres, une interface entre le logiciel de conception assistée par ordinateur Salomé, le mailleur
Vorpalite et le code de simulation hydrogéologique PFLOTRAN, et ont permis de rendre la
création de modeles numériques plus simple, plus intuitive, mais aussi mieux controlée. Le
code de simulation PFLOTRAN a en outre été modifié afin de pouvoir simuler 1’écoulement
de I'eau souterraine dans la zone endommagée et de permettre l'enregistrement de variables
lies a la résolution de systeémes adjoints pour 'optimisation des chemins préférentiels. Avec
ces nouveaux ajouts, PFLOTRAN est ainsi devenu I'un des premiers logiciels d’écoulement

souterrain a proposer la sortie des sensibilités pour la résolution des systemes adjoints.

Dans un second temps, la justesse de 'approche numérique développée ainsi que les modifi-
cations apportées aux codes a été vérifiée. D’une part, I’écoulement et le transport de conta-
minants dans un modele physique de laboratoire représentant une fosse remblayée avec une
enveloppe perméable (rapporté dans la littérature) ont été simulés numériquement puis com-
parés aux mesures effectuées. Cette premiere vérification a permis de montrer que 'approche
numérique utilisée dans le projet était en mesure de reproduire les phénomenes essentiels
observés dans le modele physique. Un découplage du transport de soluté dans les chemins
préférentiels et dans le roc a aussi été mis en évidence, permettant ainsi de se focaliser sur
les processus a 1’échelle de la fosse. D’autre part, la capacité du code PFLOTRAN a simuler
correctement 1’écoulement dans les chemins préférentiels situés dans la zone endommagée
a été vérifiée avec succes en comparant les résultats des simulations numériques avec une

solution analytique en deux dimensions et spécialement développée .

La déviation de I’eau souterraine dans la zone endommagée autour des fosses a ensuite été
quantifiée. L’étude a été menée de maniere stochastique sur la base de 124 000 simulations
numériques. Cette approche a permis d’observer des tendances générales et de dériver de
nouveaux indicateurs d’efficacité génériques. Ces travaux ont notamment contribué a mon-
trer que la zone endommagée pouvait agir comme enveloppe perméable naturelle a condition
que celle-ci soit fracturée et large, et que la fosse soit remblayée avec des rejets de faible
conductivité hydraulique. Dans ces conditions, les flux d’eau souterraine dans les rejets pour-
raient étre réduits de plus de 90%. En outre, une nouvelle approche permettant de prédire
la déviation de ’eau souterraine dans la zone endommagée dans un intervalle de & 20% a
été proposée avec un modele semi-analytique invoquant deux propriétés de la Zone Endom-
magée par Sautage (ZES) facilement mesurables sur le terrain. Ces résultats ont de plus
permis de dériver des criteres plus précis que ceux de la littérature afin d’assurer que la zone
endommagée agisse bien comme une enveloppe perméable naturelle. Cette étude a permis de
démontrer le role central que peut jouer la zone endommagée dans la réduction des flux d’eau

souterraine dans les rejets et transport de contaminants depuis la fosse vers ’environnement.
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Enfin, la derniere étape de cette étude consistait a optimiser, au moyen d’une approche
topologique, la géométrie des chemins préférentiels construits avec des roches stériles tres
perméables et placées dans une fosse remblayée avec des résidus contaminés peu perméables.
Une proto-librairie Python a spécialement été développée afin de faciliter le développement
de 'approche d’optimisation, puis a été utilisée pour optimiser la géométrie de chemin pré-
férentiel permettant de minimiser le flux d’eau souterraine dans des rejets remblayés pour
plusieurs formes de fosses. L’optimisation a globalement permis de valider les pratiques ac-
tuellement en vigueur en démontrant 'optimalité de ’enveloppe perméable pour la plupart
des cas simulés. Elle a aussi contribué a améliorer la position des chemins préférentiels lorsque
I’écoulement régional était orienté selon I’axe mineur d’une fosse elliptique. Dans ce cas, des
géométries non conventionnelles composées de conduits de roches stériles a l'intérieur des
résidus ont permis de diminuer le transport advectif de plus de 40% comparativement a une

enveloppe perméable seule.

Les résultats obtenus dans cette étude constituent donc une avancée dans la caractérisation
des chemins préférentiels dans la zone endommagée autour des fosses, 'optimisation de la
géométrie des chemins disposés dans les fosse, et plus globalement pour la réduction des
interactions entre les rejets remblayés et ’environnement. Ces travaux ouvrent aussi la voie
a de futurs développements, notamment la validation sur le terrain de 'utilisation de la zone
endommagée comme structure de confinement, 'amélioration de I’approche d’optimisation
par la considération d’autres contraintes opérationnelles, ou encore son application a d’autres
problématiques en environnement minier. Les résultats de ce projet de recherche contribuent
a réduire les incertitudes et 'empirisme liés a la déposition des rejets miniers dans les fosses,
et devraient permettre d’améliorer I'approche tout en garantissant une meilleure stabilité

physique et géochimique des rejets a long terme.
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ABSTRACT

Mining industry had a key role to play to support the supply of raw materials needed for
the development of new technologies, the economic development of emerging countries and
the energy transition. However, mine operations generate a large quantity of solid wastes
which raise several geotechnical and geochemical challenges and especially regarding their
disposal and management. Projected climate change may also modify the environmental
conditions surface storage facilities were designed for, therefore adding further uncertainty
to disposal site design and increasing the risks for instabilities. In-pit mine wastes disposal
therefore appears as a promising alternative management approach which benefits from many
advantages, such as the permanent isolation of mine wastes below ground (thus significantly
reducing the geotechnical instability risks), or the improvement of the social acceptance of
such projects by the public and regulators. However, geochemical interactions between the
wastes disposed in-pit and the surrounding rock are expected and groundwater flow could

contribute to disperse contaminants contained in the backfilled wastes in the environment.

One of the common approaches to control the interactions between in-pit disposed wastes
and the environment consists in using preferential flow paths in or around the backfilled pit
to divert groundwater streamlines from the wastes, thus preventing contamination. Such
preferential flow paths can be created using codisposal of different wastes with a significant
hydraulic conductivity contrast. Previous studies have, however, only considered preferential
flow paths placed to formed a pervious surround, despite the optimality of such a geometry
was not proven. An alternate way to create preferential flow paths could be to use the
damaged zone along the pit walls created by mining operations. Such an approach was yet
never assessed. The objective of this research was therefore to, first, develop new numerical
tools to the study the performance of preferential flow paths in and around backfilled pits,
and then to propose recommendations to optimize the deviation of groundwater flow from in

pit disposed wastes, using either natural or constructed preferential paths.

A three-dimensional numerical approach, supported and validated by an analytical approach,
was used in this study. This numerical approach required the development of new tools to
facilitate data input and output to numerical models. The computer-aided design software
Salomé was thus interfaced and coupled with the subsurface flow and transport code PFLO-
TRAN and the Vorpalite mesher. This new interface especially aimed to ease and improve
control of the creation of numerical models and was actively used during the whole research.
The code PFLTORAN was also modified to simulate the groundwater flow in the damaged
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zone and to output new variables to enable adjoint problem solving. With these changes,
PFLOTRAN became one of the first hydrogeological software to provide the sensitivities

required to solve high dimensional optimization problems.

Then, the accuracy of the simulation approach and of the PFLOTRAN code improvements
were verified against an experimental model taken from the literature and an analytical solu-
tion. Solute transport in a laboratory-sized physical model of a backfilled pit with a pervious
surround was first modeled using the numerical approach developed in the present project
and was compared to experimental measurements. Comparison showed the numerical ap-
proach was able to reproduce the hydrogeological behaviour observed in the physical model.
A decoupling of solute transport between the pit and the surrounding rock was also observed,
thus suggesting it would be possible to focus on the processes at the pit scale, without requir-
ing a detailed representation of the fractured rock in practice. The capacity of PFLOTRAN
to accurately simulate preferential flow paths in the damaged zone was also verified by com-
paring numerical simulation results with a two-dimensional analytical solution. This second
validation demonstrated that PFLOTRAN was able to simulate accurately the water flow

deviations in the damaged zone.

The deviation of groundwater in the damaged zone around the pit was then assessed using
a stochastic approach based on 124 000 numerical simulations. This approach allowed to
determine general trends, and to derive new indicators to evaluate its performance related
to groundwater flow in backfilled wastes and advective solute transport reduction. Results
showed that the damaged zone could act as a natural pervious surround provided it was
sufficiently fractured and thick and the pit was backfilled with low permeability wastes. In
this case, the damaged zone was able to reduce waterflow in backfilled wastes by more than
90%. A new approach to evaluate water deviation in the damage zone was also proposed. A
semi-analytic model was developped based on two parameters that could be easily determined
in the field, and was £20% accurate. Results also permitted to derive more precise engineering
criteria than those available in the literature to ensure that the damaged zone would act as a
natural pervious surround. Finally, this study highlighted the potential of the blast damaged
zone for reducing groundwater flow contaminants transport from the backfilled pit to the

environment.

The last step of this study consisted in optimizing the geometry of preferential flow paths
made of inert waste rocks placed in a pit backfilled with potentially contaminating tailings.
A topology optimization approach (applied for the first time to a hydrogeological problem)
was used to minimize groundwater flow entering the disposed wastes and the advective solute

transport from the backfilled pit to the environment. A Python proto-library was created
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to prototype and develop the objective function and operational constraints, and improve
the optimization process. Overall, results confirmed the good performance of the current
practice and proved that the pervious surround geometry was suboptimal for most of the pit
geometries considered. Topological optimization also allowed to propose an improved design
when the regional flow was oriented along the minor axis of an elliptical pit, in which case
unconventional geometries composed of waste rocks conduits through the tailings allowed to
decrease the groundwater flow in backfilled tailings by approximately 40% compared to a

non-optimized pervious surround alone.

The results obtained in this study therefore provided new knowledge related to the char-
acterization of preferential paths in the damaged zone around the pits, the optimization of
pervious surrounds geometry, and more generally to the reduction of groundwater flow in
backfilled wastes contaminants transport to the environment. This work also paves the way
for future developments, in particular the field-scale validation of the damaged zone role as a
containment structure, the improvement of the optimization approach by considering other
operational constraints, or its use to other mining environment problems. Finally, the results
of this research project contributed to reducing the uncertainties related to mine wastes dis-
posal in open-pits, and to improving the long term physical and geochemical stability of the

disposed wastes.
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CHAPITRE 1 INTRODUCTION

1.1 Contexte

La demande en ressources minérales et en énergie n’a cessé de croitre au cours des 100
dernieres années. Cette croissance devrait se poursuivre pour le siecle a venir, notamment
en raison de 'augmentation du niveau de vie dans les pays en voie de développement, de
I’évolution rapide des technologies et de la transition vers des énergies décarbonées. Ainsi, la
quantité de métaux produits a I’horizon 2050 devrait étre supérieure aux quantités extraites
depuis 100 ans (Vidal et al., 2017; Deetman et al., 2018; Watari et al., 2020). L’industrie
miniére constituera une source d’approvisionnement essentielle pour répondre a ces besoins
futurs (Ali et al., 2017), et en particulier au Québec en raison de la présence de gisements
de matériaux stratégiques, d’or, et de minerais de hautes valeurs comme le diamant ou le
lithium (Simard, 2018; Gouvernement du Québec, 2020; Ibarra-Gutiérrez et al., 2021).

Les activités d’extraction présentent cependant plusieurs risques pour ’environnement et la
société en général, et les nombreux accidents survenus au cours des dernieres décennies illus-
trent les conséquences d'une mauvaise gestion des rejets (Roche et al., 2017). De plus, les
mines sont souvent situées dans des zones éloignées et sauvage (Sonter et al., 2020), ce qui
accroit la pression sur les écosystemes et qui peuvent étre endommagés irrémédiablement en
cas d’accident. Ainsi, il est nécessaire de développer de nouvelles technologies afin de réduire
les risques inhérents a ’exploitation miniere et d’assurer une exploitation responsable et sé-
curitaire des ressources naturelles, tout en garantissant la production de minéraux nécessaires

et 'acceptabilité sociale des projets miniers (Ali et al., 2017).

Le présent projet de recherche s’inscrit dans ce contexte et aborde en particulier la problé-
matique de la gestion des rejets miniers. En effet, les activités d’extraction sont responsables
de la génération de deux principaux types de rejets solides qui constituent la majeure partie
du volume de rejets créés : les résidus, issus du traitement du minerai, et les roches stériles,
produits pour permettre 'acces au minerai (Aubertin et al., 2002; Blight, 2010). De maniere
conventionnelle, les résidus et les roches stériles sont traités séparément. Les résidus sont sou-
vent entreposés en surface dans des parcs a résidus ceinturés de digues de rétention et dont
la superficie peut dépasser plusieurs centaines d’hectares, et les roches stériles sont généra-
lement entreposées sous forme d’empilements (encore appelés haldes). La stabilité physique
des parcs a résidus constitue un aspect critique d’un site minier (Blight, 2010). En effet, le
risque de rupture des digues de rétention est environ cent fois plus élevé que pour les digues et

barrages hydrauliques (Azam et Li, 2010), et les changements climatiques pourraient modifier



les conditions environnementales pour lesquelles ils ont été congus, entrainant une augmenta-
tion des risques d’instabilités (Pearce et al., 2011; Parhizkar et al., 2016; Labonté-Raymond
et al., 2020). Par exemple, environ un quart des ruptures observées au cours des derniéres
décennies ont été causées par des précipitations extrémes (Rico et al., 2008; Azam et Li,
2010). Or la récurrence et I'ampleur de ces événements extrémes tendent a augmenter en
raison des changements climatiques (Guinard et al., 2015). Certains ouvrages de rétention
actuels pourraient donc étre sous-dimensionnés face a ’aléa climatique futur, et I'incertitude

entourant la conception des nouveaux parcs (et donc leur coiit) est susceptible d’augmenter.

En outre, les résidus et les roches stériles peuvent parfois contenir certains minéraux capables
de réagir ou de se solubiliser dans les conditions ot ils sont entreposés et générer des compo-
sés potentiellement toxiques pour 'environnement (Lottermoser, 2010; Blowes et al., 2014;
Nordstrom, 2015). Plusieurs approches de restauration ont été développées afin de prévenir
la contamination des milieux naturels, mais elles peuvent étre complexes a mettre en place,
en particulier dans le cas des roches stériles, dont les volumes et le mode de gestion rendent
difficiles les actions atténuatrices (Bussiere et Guittonny, 2020). De plus, les objectifs de
restauration peuvent étre a I'opposé des objectifs de stabilité géotechnique, compliquant si-
gnificativement la gestion des rejets. Par exemple, la réactivité des rejets peut étre limiter en
les ennoyant ou en les maintenant a un degré de saturation élevé afin de limiter la diffusion
de l'oxygene et donc limiter 'oxydation de minéraux sulfureux (Aubertin et al., 2002, 2016).
Néanmoins, une telle approche peut augmenter le risque d’instabilités physiques avec une
augmentation du risque de liquéfaction et des contraintes sur les digues, pouvant mener a

leur rupture.

De nouvelles stratégies de gestion et d’entreposage des rejets sont donc nécessaires afin d’amé-
liorer la stabilité physique et chimique des aires d’accumulation et réduire leur empreinte

environnementale.

1.2 Problématique

Des approches de gestion émergentes, souvent regroupées sous le terme d’approche de gestion
intégrée, ont été développées afin de mieux intégrer la restauration des sites miniers aux opé-
rations (concept dit de Gestion pour la restauration ou « Designing for Closure » ; Aubertin
et al., 2016). Par exemple, la stabilité physique des parcs a résidus peut étre améliorée grace
a 'utilisation d’inclusions de roches stériles (James et al., 2013), ou encore, la création d’une
couche de controle des écoulements dans les haldes a stériles permet de limiter leurs contacts
avec I'eau météorique tout en augmentant leur stabilité physique (Broda et al., 2017; Mak-

noon et Aubertin, 2021). La déposition des rejets dans les fosses constitue une autre approche



de gestion intégrée, et est une alternative prometteuse a la déposition en surface. Le rem-
blayage des fosses permet notamment de limiter la taille et les cotits d’entretien des parcs a
résidus et des haldes a stériles, réduit les risques de rupture des digues de rétention, fournit
une isolation physique permanente aux rejets entreposés, et permet de résoudre certaines
autres problématiques environnementales comme la restauration des lacs de fosses probléma-
tiques ou la stabilisation des murs et des pentes. Le remblayage des fosses est de plus percu
comme une bonne pratique par le milieu et est mieux accepté socialement, notamment parce
qu’elle permet un retour aux usages d’origine des terrains exploités (Puhalovich et Coghill,
2011; MEND, 2015).

Cependant, la stabilité chimique des rejets entreposés dans les fosses demeure un défi. En
effet, méme lorsque les rejets sont entreposés dans une formation géologique profonde et peu
connectée avec la surface, des interactions avec I’eau souterraine sont attendues (Puhalovich et
Coghill, 2011). Par exemple, I’eau souterraine pourrait s’écouler a travers les rejets, favoriser
la solubilisation d’éléments chimiques ou entrailner certains contaminants contenus dans ’eau
interstitielle des rejets puis les disperser dans I'environnement (McCullough et al., 2013).
L’eau souterraine est également susceptible d’apporter dans les rejets des especes dissoutes
qui pourraient contribuer a l'initiation ou a la poursuite de réactions d’oxydation et a la
génération de Drainage Minier Acide (DMA) ou de Drainage Neutre Contaminé (DNC)
(Santofimia et al., 2013; Villain et al., 2015; Barfoud et al., 2019). Ainsi, sans controle adéquat,
le remblayage des fosses pourrait avoir des effets néfastes sur la qualité de 1’eau souterraine
(Figure 1.1a).

Les techniques de contrdle de la contamination dans les fosses suivent généralement deux
axes que sont l'atténuation et la prévention. Conformément au premier axe, les effets de
I'interaction entre I’eau souterraine et les rejets miniers réactifs peuvent étre atténués par
la collecte et le traitement de ’eau contaminée avant de la relacher dans l’environnement
(Awoh et al., 2013). Les rejets peuvent aussi étre amendés afin de fixer ou de précipiter les
métaux ou neutraliser 1'acide produit suite a la génération de DNC ou de DMA (Ayres et al.,
2012; MEND, 2015). Conformément au second axe, une autre approche consiste a prévenir le
contact de I’eau souterraine et des rejets entreposés dans les fosses par la création de chemins
d’écoulements préférentiels autour des rejets. Ces chemins préférentiels peuvent par exemple
étre formés au moyen d'une couche hautement perméable entre les rejets déposés dans la
fosse et le roc environnant formant ainsi une enveloppe perméable (Matich et Tao, 1986).
Cette enveloppe perméable peut étre composée de matériaux d’emprunt ou de roches stériles
(Thériault, 2004), ce qui a 'avantage supplémentaire de réutiliser et valoriser des matériaux
immédiatement disponibles sur site. La technique de ’enveloppe perméable est notamment

utilisée sur plusieurs sites miniers dans le monde, par exemple ceux de Rabbit Lake (Saskat-



chewan, Canada; MEND, 2015) ou de Langer Heinrich en Namibie (Hore et Luppnow, 2015).
Le roc peut également étre directement utilisé lorsqu’il est assez perméable (Misfeldt et al.,
1999; MEND, 2015) comme & la mine de McClean Lake (Saskatchewan, Canada; MEND,
2015). De maniére générale, 'utilisation de chemins d’écoulements préférentiels autour des
rejets permet de réduire les flux d’eau souterraine a travers les rejets (Thériault, 2004), limi-

tant alors les flux advectifs de contaminants depuis la fosse vers 'environnement (Misfeldt
et al., 1999; Salama et al., 2002; West et al., 2003; Lange et Van Geel, 2011).

Néanmoins, la déviation de ’eau souterraine par des chemins d’écoulements préférentiels
n’est que peu documentée dans la littérature, ce qui limite son application en pratique. Par
exemple, les précédentes études traitant de 1'utilisation du roc fracturé pour la création de
ces chemins préférentiels n’ont été conduites qu’en considérant certaines propriétés idéalisées
et homogenes du roc, alors que la fracturation engendrée par les activités d’extractions est
susceptible d’affecter significativement la déviation (Stacey et al., 2003; McCloskey et Bless,
2005; Poulsen et al., 2017; Foster et al., 2018). De plus, la déviation de 'eau souterraine
des rejets n’a été analysée que pour des géométries de fosses idéalisées et pour des chemins
préférentiels situés uniquement a la périphérie des rejets (Figure 1.1b; Salama et al., 2002;
West et al., 2003; Thériault, 2004; Lange et Van Geel, 2011). Néanmoins, la variabilité des
formes de fosses (elliptique ou concave par exemple) laisse présager que cette disposition
des chemins préférentiels n’est pas nécessairement optimale pour dévier I’eau souterraine des
rejets dans tous les cas (Figure 1.1c). De surcroit, les contraintes de puissance informatique
disponible & I’époque ne permettaient parfois pas de simuler correctement 1’écoulement et le
transport de contaminants entre les fosses remblayées et 'environnement (West, 2001; West
et al., 2003; Salama et al., 2002; Lange, 2003; Thériault, 2004). Les précédentes études consi-
déraient aussi des géométries simplifiées de fosses et parfois en deux dimensions (Misfeldt
et al., 1999; Salama et al., 2002; Thériault, 2004), limitant donc leurs applications pratiques
sur des fosses réelles a géométrie complexe et en trois dimensions. Or, aujourd’hui, 'aug-
mentation des capacités de calcul et la puissance des outils informatiques, qui dépasse de
2500 fois les capacités des dernieres études sur les chemins d’écoulements préférentiel en 2004
(TOP500, 2021), permettent la création de modeles hydrogéologiques de plus en plus com-
plexes et précis (Kollet et al., 2010). Ces nouveaux outils pourraient donc mieux répondre
aux besoins de caractérisation des chemins préférentiels appliquée a 1’échelle du terrain (West
et al., 2003; Thériault, 2004).

Ainsi, dans cette recherche, il est supposé d’une part, que les flux d’eau souterraine et le
transport de solutés entre les fosses remblayées et ’environnement peuvent étre réduits par
I'utilisation de chemins d’écoulements préférentiels situés dans le roc. Il est aussi supposé

qu'un gain supplémentaire d’efficacité par rapport a une géométrie de type enveloppe per-



méable peut étre obtenu par I'optimisation de la géométrie de chemins préférentiels placés
dans les fosses. D’autre part, il est fait I’hypothese que les outils informatiques actuels per-
mettent de simuler adéquatement la déviation de I’eau souterraine par ces mémes chemins.

Recouvrement
de surface

Rejets remblayés

Interactions avec
les rejets

Flux de
contaminants
sortants

Eau
souterraine

(a) rejets déposés sans structure de confinement

PR

Rejets remblayés

souterraine

souterraine

Enveloppe perméable

(b) avec Zone Endommagée par Sautage (ZES) (c) avec enveloppe perméable

Figure 1.1 Schéma conceptuel du probleme étudié : (a) interactions entre ’eau souterraine
et les rejets remblayés en 'absence de structure confinement pouvant mener au transport de
contaminants en aval de la fosse, (b) déviation probable de 1’eau souterraine des rejets par la
Zone Endommagée par Sautage, et (c) optimisation de la géométrie de chemins préférentiels
d’écoulements dans la fosse pour minimiser les flux d’eau dans les rejets.

1.3 Objectifs de recherche

L’objectif général du présent projet de recherche est de développer de nouveaux outils numé-
riques et de proposer des recommandations en vue de réduire le transport de contaminants
entre des rejets remblayés dans les fosses et l'environnement par 1'utilisation de chemins

d’écoulements préférentiels dans et autour des rejets remblayés. En particulier, le projet s’est



concentré sur deux méthodes pour la création de chemins préférentiels : 1'utilisation du roc
(fracturé) environnant comme enveloppe perméable naturelle, et la disposition de matériaux
plus perméables & la périphérie et dans la fosse (sous forme d’enveloppe perméable ou de

géométries plus complexes).
Le projet se divisait en plusieurs objectifs spécifiques :

1. Développer des outils informatiques pour la création des modeles numériques, leur
résolution et le traitement des résultats pour la simulation de I’écoulement de l'eau

souterraine et le transport de solutés dans le contexte des fosses remblayées.

2. Vérifier la justesse des modeles numériques d’écoulement et de transport autour des

fosses par comparaison avec des essais de laboratoire et des solutions analytiques.

3. Quantifier I'influence des opérations de sautage (fracturation) sur la déviation de I’eau

souterraine des rejets remblayés dans les fosses.

4. Proposer une approche d’optimisation de la géométrie des chemins d’écoulements pré-
férentiels dans les fosses remblayées pour limiter le flux d’eau souterraine dans les

rejets.

5. Optimiser la géométrie de la technique de I’enveloppe perméable pour des géométries

de fosse idéalisées (coniques et elliptiques) puis réelles.

6. Mettre a disposition des opérateurs, experts et chercheurs du domaine ces outils en
libre acces permettant la simulation et I'optimisation des écoulements dans la zone

endommagée autour et dans les fosses.

Les résultats de ces travaux permettront aux opérateurs miniers et aux autres parties pre-
nantes de disposer d’une vision nouvelle des méthodes pour limiter le transport de contami-
nants entre les rejets et 'environnement par 'utilisation de chemins préférentiels d’écoule-
ment. Cette recherche a également permis de créer des outils numériques de pointe pour la
simulation de I’écoulement et du transport de solutés dans le contexte de ’environnement
minier, ainsi que pour 'optimisation de la géométrie des chemins préférentiels. Ces outils
permettront alors de réduire l'incertitude et I’empirisme de la déposition des résidus en fosse,

pour mener finalement a une restauration plus avantageuse des sites miniers.

1.4 Contenu de la theése

La présente these s’articule en 12 chapitres. Le Chapitre 2 apres la présente introduction
propose une revue critique de la littérature concernant les méthodes de gestion actuelle
et émergente des deux types de rejets miniers (roches stériles et résidus), l'influence des

activités d’extraction sur les fractures et I’écoulement dans le roc environnant, la modélisation



appliquée au probleme d’écoulement de ’eau souterraine et sur les techniques I'optimisation
de géométrie. Le Chapitre 3 présente la méthodologie et 'approche générale utilisées pour
répondre aux objectifs de recherche. Le coeur de la these se décline ensuite en sept parties
et dans lesquelles sont présentées ’ensemble des résultats de ces travaux de recherche. La
premiere (chapitre 4) détaille la création d’outils numériques et la personnalisation d'un
code de simulation existant pour les besoins du projet de recherche. Les deux suivantes
(chapitres 5 et 6) vérifient 1'utilisation des modeles numériques pour simuler ’écoulement
dans les fosses remblayées en présence de chemins d’écoulements préférentiels dans et autour
des rejets. Ensuite, les parties formées par les chapitres 7 et 8 analysent l'influence de la
ZES et son utilisation comme enveloppe perméable. Le chapitre 9 s’intéresse a la création de
chemins préférentiels d’écoulements dans les fosses remblayées et a leur optimisation au moyen
d’une approche d’optimisation topologique. Puis, le chapitre 10 présente une compilation des
résultats annexes du projet de recherche et découlant des précédentes sections (efficacité
analytique de la technique de I'enveloppe perméable et prédiction du flux entrant dans les
fosses remblayées). Enfin, les deux derniers chapitres synthétisent et discutent des résultats

et des limitations de la these, puis proposent des recommandations en vue de futurs travaux.



CHAPITRE 2 REVUE DE LITTERATURE

2.1 Gestion des rejets miniers

2.1.1 Propriétés des rejets miniers
Roches stériles

Le terme roches stériles s’applique pour désigner des matériaux sur des criteres économiques,
et désigne les matériaux sans valeur issus de ’exploitation de mines a ciel ouvert ou souter-
raines. Ce terme, qui ne repose pas sur des caractéristiques physiques, désigne un ensemble
de roches dont les caractéristiques peuvent étre tres hétérogenes, hétérogénéité qui dépend
notamment de la méthode d’excavation des fosses ou des galeries des mines souterraines.
Par exemple, le processus de fragmentation de la roche lors d’un sautage ne possede pas de
longueur caractéristique, et conduit généralement a une distribution fractale de la granulo-
métrie de la roche sautée (Turcotte, 1986). Les roches stériles ainsi créées par sautage ont
généralement une granulométrie étalée, parfois sur plus de 5 ordres de grandeur, et peuvent
étre composées de particules argileuses de l'ordre du micrometre et de blocs plurimétriques
(Peregoedova, 2012; Amos et al., 2015). En plus de I'hétérogénéité granulométrique, la mi-
néralogie des roches stériles peut changer en fonction des séquences de minage (Amos et al.,
2015). En effet, une partie d’'un gisement peut étre riche en pyrite, et donc engendrer des
roches stériles potentiellement génératrices de DMA dont la gestion nécessitera des mesures

particulieres, alors qu’une autre partie peut étre moins riche en sulfures ou non réactive.

L’hétérogénéité granulométrique se traduit par la présence de macropores dans les roches
stériles qui sont en partie responsables de leur perméabilité et leur porosité élevées. Leur
perméabilité in situ varie typiquement entre 4x107 et 1x10" m? (Amos et al., 2015). Ces
valeurs correspondent & des conductivités hydrauliques comprises entre 4x 10 et 1x102 m/s
approximativement (Aubertin, 2013; Bolduc et Aubertin, 2014). La porosité totale des sté-
riles, quant a elle, peut étre comprise entre 25% et 50% (Aubertin et al., 2002; Azam et al.,
2007; Peregoedova, 2012; Neuner et al., 2013), alors que la porosité efficace (c’est-a-dire la po-
rosité connectée) est généralement proche de 8% pour une dispersivité longitudinale variant
entre 10 et 20% de la taille caractéristique de 1’écoulement (Peregoedova, 2012; Blackmore
et al., 2014).



Résidus

Les résidus miniers sont les matériaux issus du traitement du minerai. Ce sont des matériaux
fins de type silteux, avec souvent plus de 70% de particules de diametre inférieur & 80 pm
et une porosité généralement comprise entre 30 et 60% (Aubertin et al., 2002; Bussiere,
2007; Hu et al., 2017). La conductivité hydraulique des résidus est typiquement comprise
entre 1x10® et 1x10 m/s (Bussiere, 2007; Hu et al., 2017; Gorakhki et al., 2019) et peut
parfois varier au sein d’'un méme parc a résidus. Ces variations peuvent s’expliquer par
les différentes séquences de minage et de traitement du minerai qui entrainent de faibles
variations dans la granulométrie des résidus, affectant ainsi leur conductivité hydraulique. La
déposition hydraulique des résidus entraine aussi une ségrégation des particules en fonction de
la distance au point de déposition et donc une variation latérale de la conductivité hydraulique
jusqu’a deux ordres de grandeur (Soderberg et Busch, 1977; Vick, 1990; L'Ecuyer et al.,
1993; Williams et Currey, 2002). Cette ségrégation dépend principalement du traitement de
concentration, de la densité des grains, et de la densité de la pulpe (Soderberg et Busch,
1977). Enfin, la consolidation des résidus sous leur propre poids entraine une diminution de
la porosité et donc de leur conductivité hydraulique avec la profondeur et au cours du temps
(Soderberg et Busch, 1977; Vick, 1990; Blight, 2010).

Plusieurs sources suggerent également que la conductivité hydraulique des résidus dans les
parcs posséde un caracteére anisotrope (Soderberg et Busch, 1977; Vick, 1990; Blight, 2010),
avec une conductivité hydraulique horizontale parfois 2 a 100 fois plus élevée que la conducti-
vité hydraulique verticale. Le phénomeéne peut étre encore amplifié par la présence d’inclusions
drainantes (Saleh Mbemba, 2016), qui peuvent engendrer une réorganisation des particules
lors du drainage horizontal. Le développement de ce type d’anisotropie peut notamment s’ex-
pliquer par une augmentation de la tortuosité lors de la consolidation des résidus (Scholes
et al., 2007), ce qui corrobore d’autres mesures de conductivités indiquant que les résidus en

surface ne présentent pas d’anisotropie de perméabilité marquée (Soderberg et Busch, 1977).

2.1.2 Gestion conventionnelle : parcs a résidus et haldes a stériles

Les roches stériles et les résidus miniers sont souvent gérés séparément (Blight, 2010). D’une
part, les roches stériles sont généralement entreposées dans des haldes a stériles, parfois appe-
lées empilements. Ces dernieres peuvent étre produites en volume tres important, en particu-
lier pour les opérations a ciel ouvert (Aubertin, 2013), ce qui entraine la création d’ouvrages
de grande envergure dont la hauteur peut dépasser 300 metres et la surface plusieurs dizaines
d’hectares, pour des volumes supérieurs a 500 millions de metres cubes (Bussiere, 2007). Les

haldes peuvent avoir diverses configurations géométriques qui dépendent des caractéristiques
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des sites miniers (Aubertin et al., 2002; Blight, 2010). Le choix de la ou des méthodes de dé-
position des stériles dans les haldes est réalisé en fonction de la topographie, des équipements
disponibles et des caractéristiques des stériles, et conduit a des propriétés hydrogéochimiques
spécifiques a chaque halde. Ce choix influence notamment les écoulements d’eau, de gaz et

de particules solides dans ces ouvrages (ségrégations et hétérogénéités par exemple; Amos
et al., 2015).

Les résidus, quant a eux, sont souvent entreposés dans des parcs a résidus ceinturés de
digues de rétention ou ils sont généralement acheminés sous forme de pulpe par des conduites
(Aubertin et al., 2002). Les résidus peuvent étre également transportés et déposés sous forme
de pate ou de résidus filtrés, appellation qui dépend du ratio du mélange d’eau et de résidus et
de T'utilisation d’approches de densification (Blight, 2010). Les digues ceinturant les résidus
sont généralement construites avec d’autres rejets miniers (comme des roches stériles ou les
résidus eux-mémes) ou des matériaux d’emprunt. Leurs géométries varient en fonction du
site d’entreposage choisi (Aubertin et al., 2002; Blight, 2010; Gowan et al., 2010).

Les résidus peuvent aussi étre (en partie) remblayés dans les ouvertures souterraines générale-
ment mélangés avec des liants, ce qui a ’avantage non seulement de permettre la récupération
des piliers, mais aussi de diminuer les volumes de résidus devant étre entreposés en surface
(Blight, 2010; Yilmaz et Fall, 2017; Bussiere et Guittonny, 2020).

2.1.3 Problématiques associées a la gestion des rejets miniers
Instabilités physiques des ouvrages de rétention

La stabilité physique des aires d’entreposage des rejets constitue un des principaux défis de
I'industrie miniére (Blight, 2010). En effet, les ouvrages de rétention de résidus sont plus
vulnérables que les ouvrages de rétention d’eau, avec un taux de rupture observé environ
cent fois plus élevé que pour les digues et barrages hydrauliques (Rico et al., 2008; Azam et
Li, 2010). De nombreux risques nuisent a la stabilité des digues de rétention, parmi lesquels
I’érosion de surface ou ’érosion interne, les instabilités statiques et dynamiques des pentes,
la liquéfaction des résidus, les attaques physiques ou chimiques, les tassements différentiels
ou les submersions (Aubertin et al., 2002; Blight, 2010). Ces risques ont entrainé plus de
200 ruptures (répertoriées) de parcs a résidus entre 1910 et 2010 (Azam et Li, 2010), et
environ un quart de ces ruptures étaient dues a des précipitations extrémes (Rico et al.,
2008). Or, la récurrence et 'ampleur de ces événements extrémes tendent & augmenter en
raison des changements climatiques. Par exemple au Québec, la récurrence et l'intensité

maximale des précipitations a 1’horizon 2071-2100 pourraient augmenter de plus de 40%
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par rapport a celles entre 1961 et 1990 (Guinard et al., 2015). Les effets des changements
climatiques doivent alors étre pris en compte lors la conception des aires d’entreposage et
dans le choix des méthodes de réhabilitation, ce qui est susceptible d’occasionner des cotits
supplémentaires avec des incertitudes élevées (Pearce et al., 2011; Booshehrian et al., 2020;
Labonté-Raymond et al., 2020; Hotton et al., 2020).

Instabilité géochimique des rejets

L’excavation du gisement, la manipulation du minerai et son broyage contribuent a expo-
ser aux conditions environnantes des minéraux avant caché dans la gangue de la roche. Le
contact entre ces minéraux et l’environnement est susceptible de conduire a des réactions
géochimiques ou un nouvel équilibre entre les minéraux et 'environnement s’effectue. L’eau
du milieu environnant affectée par ces réactions est appelée drainage minier et selon ses ca-
ractéristiques chimiques, le drainage peut étre qualifié acide, neutre, contaminé, basique, ou
salin (Nordstrom, 2011, 2015). Ces différents types de drainage peuvent étre formé quelque
soit le type de gisement ou le minéral exploité et représenter un risque pour I’environnement
(Othmani et al., 2013; Miller et al., 2019; Liu et al., 2019b; Tomy et al., 2020; Cossey et al.,
2021; Nadudvari et al., 2021; Yin et al., 2021).

Au Québec, I'exploitation de gisement d’or dans les mines roches dures génerent des rejets
pouvant contenir des minéraux sulfureux susceptible de s’oxyder au contact de 'oxygene
et de l'eau. Cette oxydation peut étre responsable de la génération d’eaux acides (DMA)
et/ou contaminées (DNC) (Nordstrom, 2015; Bussiere et Guittonny, 2020). D’une part, le
DMA est caractérisé par un pH faible et des concentrations élevées en métaux et en sulfates
(Blowes et al., 2014; Bussiére et Guittonny, 2020). L’équation bilan de la réaction chimique
conduisant a la formation de DMA par I'oxydation des minéraux sulfureux (comme la pyrite)
est (Bussiere et Guittonny, 2020) :

1
F(ZSQ + fOQ + ;HQO — Fe(OH)3(S) + 2HQSO4 (2.1)

En réalité, cette réaction a de nombreux intermédiaires comme le fer II ou et les thiosels
(Nordstrom, 2015; Bussiere et Guittonny, 2020), ou peut étre catalysée par des bactéries aci-
dophiles, notamment Thiobacillus ferroozidans (Nordstrom et Southam, 1997; Nordstrom,
2011). Lorsque le pH devient inférieur a 3,5, le fer III reste principalement sous forme io-
nique et peut oxyder la plupart des minéraux sulfureux, selon une réaction d’oxydation dite

indirecte (Bussiere et Guittonny, 2020) :

FeSy + 14Fe*™ + 8H,0 — 15Fe*t +2(S0,)* + 16H™* (2.2)



12

D’autre part, lorsque 'eau de drainage minier possede un pH compris entre 6 et 9, mais
que les concentrations de sulfates et de métaux sont élevées, le drainage est appelé DNC
(Nordstrom, 2015). Les métaux les plus problématiques sont généralement le cadmium, le
cobalt, 'arsenic, le manganese, le nickel, le plomb, le zinc, ’antimoine et le molybdéne en
raison de leur mobilité importante a des pH proches de la neutralité (Plante, 2010; Calugaru
et al., 2017). Le DNC est formé dans les mémes conditions que le DMA, c’est-a-dire, par
I'oxydation de minéraux sulfureux, mais dont la génération d’acide est tamponnée par des
minéraux neutralisants (Othmani et al., 2013), ou lorsque les minéraux sulfureux ne sont pas
générateurs d’acide par oxydation directe (comme la sphalérite ou la galéne) (Blowes et al.,
2014). Le DNC peut également étre généré par la lixiviation de certains métaux présents

dans les rejets et solubles dans les conditions du milieu (Plante, 2010).

Une des manieres de prévenir la génération de DMA ou de DNC consiste a controler les
réactions d’oxydation a la source en limitant 1'acces de l'oxygene et/ou de l'eau aux rejets
réactifs (Aubertin et al., 2002, 2016; Bussiere et Guittonny, 2020). Par exemple, 'acces a I’eau
peut étre limité en recouvrant les rejets par une couche de matériaux de basse conductivité
hydraulique, ou a I’aide de plusieurs couches pour créer un recouvrement de type stockage et
libération (Store-and-Release en anglais) (Bussiere et Guittonny, 2020). Cependant, le moyen
le plus efficace de prévenir la génération de drainage minier contaminé consiste a limiter I’acces
de I'oxygene aux rejets. Une approche efficace en climat humide consiste a garder les rejets
ennoyés ou a un degré de saturation élevé afin de limiter la diffusion de 'oxygene, ce qui
limite ainsi I'oxydation des minéraux sulfureux (Bussiere et Guittonny, 2020). Les différentes
approches de restauration sont particulierement adaptées pour le contrdole de la stabilité
géochimique des résidus. Néanmoins, elles peuvent étre complexes a mettre en place pour le
cas des roches stériles, dont les volumes et le mode de gestion rendent difficiles les actions
atténuatrices (Bussiére et Guittonny, 2020). De plus, 'augmentation du degré de saturation
dans les rejets, par exemple en les gardant ennoyés, peut contribuer a accroitre le risque
d’instabilités physiques (liquéfaction, contraintes sur les digues). Les approches de contrdle
de génération de drainage contaminé (DMA ou DNC) sont donc souvent contradictoires avec

les objectifs de stabilité physique.

2.1.4 Approches de gestion alternative

Afin de pallier les problématiques inhérentes a la gestion conventionnelle des rejets décrites
plus haut, de nouvelles approches ont été développées et mises en oeuvre sur certains sites.
Une premiere approche permettant de limiter les instabilités physiques des parcs a résidus

consiste a déposer les résidus sous forme densifiés a une teneur en eau (massique) plus faible
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que les résidus conventionnels en pulpe (Bussiére et Guittonny, 2020). IIs peuvent par exemple
étre déposés épaissis avec une teneur en eau entre 30 et 55%, en pate (teneur en eau entre

15 et 30%) ou sous forme de gateau avec moins de 15% d’eau (Martin, 2018).

Une autre approche consiste a codisposer les roches stériles et les résidus dans les aires de
déposition, soit de maniere séparée et sans mélange, soit sous la forme d’un mélange homo-
gene (mélange total), ou tout autre degré de mélange intermédiaire (Wickland et al., 2006).
L’objectif de ces approches de codisposition est d’utiliser les propriétés hydrogéotechniques
ou mécaniques différentes des deux types de rejets (résidus et roches stériles) pour améliorer
les propriétés des aires d’entreposage (Bussiere et Guittonny, 2020). D’une part, les mélanges
homogenes comme le Paste Rock (Wilson et al., 2003) utilisent la porosité des roches stériles
pour y disposer les résidus. Le ratio de la masse seche de roches stériles sur celle des rési-
dus permet de caractériser le mélange et peut étre compris entre 0.67 et 8 (Wickland et al.,
2010). Le ratio optimal de stériles par unité de masse de résidus peut étre défini comme le
rapport pour lequel les résidus remplissent la totalité de la porosité des stériles (Jehring et
Bareither, 2016). Dans ce cas, le mélange ainsi obtenu permet de réduire la taille des aires
de déposition des rejets, de diminuer la perméabilité des roches stériles, de renforcer la ré-
sistance au cisaillement des résidus, et d’aider a maintenir les stériles saturés pour prévenir
la génération de DMA (Wickland et al., 2006, 2010; Antonaki et al., 2018). Néanmoins, les
mélanges homogenes de roches stériles et de résidus sont difficiles a obtenir en pratique pour

des raisons opérationnelles (Gowan et al., 2010).

La codisposition des roches stériles et des résidus de maniere séparée peut étre utilisée pour
mettre a profit la conductivité hydraulique saturée élevée des roches stériles pour créer des
drains a l'intérieur des parcs a résidus. Cette approche permet notamment d’accélérer la dis-
sipation des pressions interstitielles dans les rejets, réduisant donc le temps nécessaire entre
deux dépositions et contribuant a augmenter plus rapidement la résistance mécanique des
résidus entreposés (Bolduc et Aubertin, 2014; Saleh Mbemba, 2016). La résistance mécanique
élevée des roches stériles permet aussi de renforcer les parcs a résidus, et ainsi d’améliorer
leur résistance mécanique statique et dynamique (James et al., 2013; Ferdosi et al., 2015;
Jahanbakhshzadeh et Aubertin, 2020; Contreras et al., 2020; Zafarani et al., 2020). Cepen-
dant, ce type de codisposition est plutot une amélioration des parcs a résidus existants et ne
permet pas d’entreposer toutes les roches stériles qui peuvent étre produites en grand volume
dans les mines a ciel ouvert. Une autre approche de plus en plus considérée est la déposition

des rejets en fosses qui est détaillée dans la section ci-dessous.
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2.2 Remblayage des fosses

2.2.1 Généralités

Le remblayage a pour objectif d’utiliser les fosses afin d’y entreposer des rejets miniers (Fi-
gure 2.1). La déposition des rejets dans les fosses est une pratique de plus en plus employée,
acceptée, et percue comme une bonne pratique de réhabilitation dans certains secteurs de
I'industrie miniére et parmi les instances réglementaires (Puhalovich et Coghill, 2011; MEND,
2015). 1l s’agit par exemple d’une régle imposée pour la gestion des rejets de mines d’uranium
en Saskatchewan (MEND, 2015). Le remblayage des fosses posséde de nombreux avantages
et constitue une alternative intéressante aux structures d’entreposage en surface (Gammons
et al., 2009; Puhalovich et Coghill, 2011; MEND, 2015). Elle permet par exemple et de ré-
duire la surface des structures de déposition en surface, d’immobiliser physiquement et de
maniere permanente les rejets, et diminue donc les risques associés aux instabilités géotech-
niques des structures d’entreposage. Elle contribue aussi a diminuer l’empreinte écologique
des projets miniers et est souvent mieux acceptée socialement, notamment car elle permet le
retour des terrains a leur aspect, voire leur utilisation d’origine (MEND, 2015). De plus, le
remblayage des fosses offre 'opportunité d’isoler chimiquement les rejets miniers probléma-
tiques de 'atmospheére en les plagant en contact avec une formation géologique plus profonde,
naturellement stable, de faible perméabilité et peu connectée au réseau hydrographique et
aux écosystemes en surface (Puhalovich et Coghill, 2011). La fosse peut étre remblayée sur
toute sa hauteur, ce qui a l'avantage de maximiser la quantité de rejets entreposés, mais
nécessite 'ajout d’'un recouvrement pour éviter I'oxydation des rejets au-dessus du niveau
phréatique si ceux-ci sont réactifs (Adu-Wusu et Yanful, 2007; Bussiére et Guittonny, 2020).
Au contraire, le remblayage de la fosse seulement dans la partie située en dessous du niveau
phréatique crée naturellement un recouvrement en eau. De plus, lorsque le lac de fosse si-
tué au-dessus des rejets fonctionne comme un piege hydraulique (c’est-a-dire, que 1'eau de
nappe phréatique est drainé vers la fosse), la migration des contaminants depuis la fosse vers
I'environnement est limitée (McCullough et al., 2013). Cependant, a cause du phénomene
d’évapoconcentration, la qualité de I'eau peut se dégrader au cours du temps (Castendyk et
Eary, 2009). Enfin, le remblayage des fosses peut aussi étre vu comme un moyen d’éviter la
formation de lacs de fosse dont la qualité de 'eau peut se détériorer au cours du temps et

affecter les écosystemes en aval (Puhalovich et Coghill, 2011).
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Figure 2.1 Remblayage de la fosse Flambeau Mine et création d'un parc a son emplacement.
(a) Avant le remblayage et (b) apres le remblayage. Crédits : Département des ressources
naturelles du Wisconsin (https://dnr.wisconsin.gov/), reproduit avec autorisation.

2.2.2 Défis liés au remblayage des fosses

De nombreux défis techniques et environnementaux compliquent le remblayage des fosses
pour les opérateurs miniers. Premierement, la fosse ne peut étre remblayée tant qu’elle est
toujours en opération, ce qui nécessite un espace de stockage temporaire et une planification
adaptée des séquences de minage pour un remblayage progressif (Puhalovich et Coghill, 2011;
MEND, 2015; Rimélé et al., 2018; Bussiere et Guittonny, 2020). Le remblayage des fosses
risque aussi de « stériliser » la ressource et hypothéque tout développement futur (Puhalovich
et Coghill, 2011; MEND, 2015), alors que les nouvelles technologies de minage et de traite-
ment/concentration ainsi que l'augmentation des cours des matiéres premiéres pourraient
rendre économique des gisements autrefois considérés comme non rentables. Ensuite, en cas
de poursuite du minage par opérations souterraines, l’ajout d’une contrainte mécanique sup-
plémentaire formée par le poids des rejets miniers remblayés pourrait affecter la stabilité des
piliers de surface et de soutéenement (Puhalovich et Coghill, 2011; MEND, 2015). La conso-
lidation des rejets entreposés peut aussi entrainer des tassements différentiels et altérer la
performance des recouvrements en surface visant a limiter les interactions avec I’atmosphere
(Puhalovich et Coghill, 2011; Bussiére et Guittonny, 2020).

Enfin, la stabilité géochimique des rejets entreposés ne peut étre garantie. En effet, la déposi-
tion de rejets réactifs sous le niveau phréatique et en conditions saturées pourrait entrainer la
solubilisation de certain minéraux dans les conditions du milieux générant du DNC (Plante,
2010; Blowes et al., 2014), ou la génération de DMA par réaction avec I'oxygene dissous dans

'eau souterraine (Santofimia et al., 2013; Barfoud et al., 2019). Les rejets situés au-dessus du
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niveau phréatique pourraient également étre oxydés par 'apport d’oxygene atmosphérique
a travers le roc fracturé, et ce méme apres la fin du remblayage et la construction d’un re-
couvrement au-dessus des rejets (Nachshon et al., 2011; Villain et al., 2015; Dragila et al.,
2015). L’écoulement de I’eau souterraine dans la fosse remblayée pourrait aussi disperser dans
I'environnement les solutés contenus dans I’eau interstitielle des rejets (Puhalovich et Coghill,
2011), comme des métaux lourds non extraits (Moldovan et al., 2008; Zhang et al., 2021a) ou
des cyanures utilisés pour la concentration de 1'or par exemple (Donato et al., 2007; Anning
et al., 2019), créant un risque de contamination des écosystemes en aval de la fosse. Les
risques peuvent donc étre importants et ont par exemple entrainé 'abandon du remblayage
par des roches stériles de la fosse de la mine Stratmat a cause d’un risque de relargage de
métaux et de sulfate (MEND, 2015).

2.2.3 Mitigation et prévention des risques géochimiques associés aux rejets dé-

posés dans les fosses

Diverses méthodes d’entreposage des rejets dans les fosses ont été proposées afin de répondre
a certaines problématiques d’ordre géochimiques et liées au remblayage. Leurs utilisations
dépendent des caractéristiques hydrogéotechniques et géochimiques des rejets ainsi que des
spécificités du site. L’objectif de ces méthodes est principalement de conserver les rejets dans
des conditions permettant de contrdler la réactivité des rejets entreposés, et/ou de limiter le

transport de contaminants depuis la fosse vers 'environnement (MEND, 2015).

Entreposage en conditions séches

L’entreposage en conditions seches des rejets dans les fosses est utilisé lorsque la nappe
phréatique est suffisamment basse et n’est pas affleurante dans la fosse par exemple. La
fosse est remblayée sur toute sa profondeur et une couverture de type barriere a 1’oxygene
et/ou a l'eau doit étre installée afin de prévenir 'oxydation des rejets. Cette technique est
notamment employée a la mine Whistle en Ontario (Ayres et al., 2012), ou la totalité des 6,4
million de tonnes de roches stériles génératrices d’acide ou de DNC ont été remblayés, puis
recouverts par une barriere a 'oxygene et a 1’eau de type CEBC et une couche de protection
de 1,2 m pour permettre la revégétalisation du site (MEND, 2015). Cette technique est
aussi employée a la mine de Kimheden (Suéde), ou la fosse a été remblayée avec des stériles
miniers et recouvert d’une couverture de type barriere a 'oxygene (Villain et al., 2015). Ce
type de déposition avec recouvrement fait néanmoins I’hypotheése que les murs de la fosse
sont imperméables a 'eau et a I'air. Cette hypothese a été remise en question a cause de la

poursuite de I'oxydation des stériles miniers remblayés a la mine de Kimheden (Villain et al.,
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2015), que corrobore des observations de circulation d’air atmosphérique dans les massifs
rocheux fracturés soumis a aux gradients de température journaliers (Nachshon et al., 2011;
Dragila et al., 2015).

Entreposage en conditions saturées

L’entreposage des rejets en conditions saturées peut se faire lorsque la nappe phréatique
est suffisamment élevée et affleure dans la fosse. Les rejets peuvent étre entreposés sous le
niveau phréatique, ou une couverture en eau peut étre utilisée afin de limiter la diffusion de
I'oxygene (Bussiere et Guittonny, 2020). Cette méthode est actuellement utilisée a la carriere
de Don Rouyn par exemple, ou 700 000 metres cubes de résidus a forte teneur en pyrite sont

recouverts par une hauteur d’eau comprise entre 0,8 et 2,8 m (Awoh et al., 2013).

Amélioration physicochimique des rejets remblayés

L’ajout de chaux ou de calcite peut permettre de stabiliser chimiquement les rejets afin
de mitiger la génération de DMA ou de DNC. Par exemple, de la chaux a été mélangée
a des roches stériles remblayées a raison 1,8 kg de chaux par tonnes de stériles a la mine
de Whistle en Ontario (Ayres et al., 2012). A la mine McClean Lake, les résidus remblayés
ont été mélangés a de la calcite afin de neutraliser le DMA et favoriser la précipitation de

'arsenic, et avec du chlorure de baryum pour immobiliser le radon (MEND, 2015).

Les propriétés des rejets peuvent aussi étre améliorées en vue de réduire I'impact environ-
nemental du remblayage. Par exemple, les résidus peuvent étre déposés a une teneur en eau
faible afin de favoriser leur consolidation et ainsi accélérer la diminution de leur conductivité
hydraulique (MEND, 2015). Cette technique est notamment utilisée a la mine de McClean
Lake ot la consolidation des résidus d'un gisement d’uranium a été accélérée en apposant une
épaisse couverture de sol et de roche au-dessus de ces derniers afin de réduire leur porosité
et donc diminuer leur conductivité hydraulique (Clifton et al., 2002). De cette manieére, les
flux advectifs d’eau souterraine a travers les rejets étaient réduits et déviés vers le roc envi-
ronnant, réduisant ainsi 'apport d’oxygene dissous et le transport de contaminants depuis la

fosse vers 'environnement (Misfeldt et al., 1999).

Utilisation de structures d’ingénierie

Finalement, des structures d’ingénierie construites a I'intérieur des fosses peuvent étre ajou-
tées pour améliorer les performances environnementales du remblayage. Par exemple, I'utili-

sation de drains dans les fosses permet d’accélérer la consolidation des résidus et de minimiser
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leur conductivité hydraulique réduisant alors le flux d’eau souterraine dans les rejets (MEND,
2015). Les structures d’ingénierie peuvent aussi prendre la forme de structures de confine-
ment, comme la technique de 1’enveloppe perméable (Matich et Tao, 1986) dont 'objectif
est de réduire la dispersion de contaminants depuis les rejets entreposés dans la fosse vers
I’environnement. Les structures de confinement et notamment la technique de I’enveloppe

perméable sont plus longuement discutées dans la section suivante.

2.3 Technique de ’enveloppe perméable

La technique de I’enveloppe perméable consiste a placer a la périphérie de la fosse une couche
composée de matériau plus perméable que les rejets remblayés afin de réduire les interactions
avec l’eau souterraine (Figure 2.2 ; Matich et Tao, 1986; Ben Belfadhel, 2000; Morin et Hutt,
2001). En effet, lorsque le roc environnant est de faible conductivité hydraulique, un matériau
hautement perméable posséde le méme pouvoir d’isolement hydraulique des rejets qu’'un
matériau faiblement perméable (Strack, 2017). Ainsi, le contraste de perméabilité entre les
deux matériaux permet de créer des chemins préférentiels d’écoulement et de dévier les lignes
de courant des rejets (Figure 2.2b), constituant un « court-circuit » hydraulique et réduisant
le flux advectif d’eau souterraine. Cette méthode permet ainsi de limiter les flux de soluté
depuis les rejets remblayés vers I'environnement, et d’augmenter le temps de rétention des
solutés dans la fosse (West et al., 2003; Salama et al., 2002). L’enveloppe peut étre créée
a partir de matériaux d’emprunt comme des graviers (Salama et al., 2002), ou a partir de
matériaux disponibles sur site comme des roches stériles non réactives (Thériault, 2004).
Cette technique est notamment utilisée a la mine d’uranium de Rabbit Lake (Saskatchewan,
Canada), ot une double couche de gravier et de sable a été utilisée pour limiter respectivement
le flux advectif et diffusif de radionucléides depuis les résidus remblayés vers ’environnement
(Ben Belfadhel, 2000; Salama et al., 2002; West et al., 2003; MEND, 2015), ainsi qu’a la mine
de Langer Heinrich en Namibie (Hore et Luppnow, 2015).

2.3.1 Réduction du flux d’eau

La technique de I'enveloppe perméable repose sur l'existence d’un contraste de perméabi-
lité entre les rejets remblayés et les matériaux de 'enveloppe afin de dévier les lignes de
courant. En effet, plus le ratio entre la perméabilité de ’enveloppe et des rejets est grand,
plus la technique de I'enveloppe perméable est efficace pour réduire le flux d’eau dans les
rejets remblayés (Ben Belfadhel, 2000; Thériault, 2004; Rousseau et Pabst, 2018). Ainsi, la
diminution de la conductivité hydraulique des résidus permet d’augmenter l'efficacité de la

technique (Misfeldt et al., 1999). Le contraste de conductivité hydraulique entre les rejets
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Rejets remblayés

Eau interstitielle
contaminée

Eau
souterraine

Sans enveloppe perméable

Rejets remblayés

Eau interstitielle
contaminée

Eau
souterraine

Avec enveloppe perméable

Figure 2.2 Principe d’une enveloppe perméable permettant de réduire les flux d’eau dans
des rejets remblayés (Matich et Tao, 1986; West et al., 2003). (a) Sans enveloppe perméable,
'eau souterraine (fleches bleues) circule a travers les rejets remblayés et contribue a disperser
des contaminants dans I'environnement (fleches rouges) (b) avec enveloppe perméable, 1'eau
souterraine est déviée et s’écoule dans la couche plus perméable autour des rejets.

et ’enveloppe perméable devrait toutefois étre supérieur a un facteur 10 pour qu’elle puisse
dévier efficacement 1'eau souterraine des rejets (Misfeldt et al., 1999; Thériault, 2004; Rous-
seau et Pabst, 2018). Par exemple, lorsque la perméabilité de ’enveloppe est 100 fois plus
grande que celle des rejets entreposés, la réduction du flux d’eau peut étre conséquente et
atteindre plus de 90% (Thériault, 2004; Rousseau et Pabst, 2018). En revanche, lorsque la
perméabilité de I'enveloppe est supérieure a celle du roc mais plus faible que celle des re-
jets (Kroe < Kenvetoppe < Kyejets), 1a technique n’est pas efficace et peut méme contribuer a

augmenter le flux dans les rejets (Thériault, 2004). Diverses solutions analytiques existent

aussi et permettent d’estimer la réduction du flux d’eau souterraine dans les rejets pour des
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géométries simplifiées de fosse et en deux dimensions (notamment Kazarin et Obnosov, 2016;
Strack, 2017; Kassimov et Obnosov, 2018).

2.3.2 Réduction du transport de contaminants vers ’environnement

L’ajout d'une enveloppe perméable dans une fosse remblayée a un impact immédiat sur le
transport de soluté dans les rejets remblayés. En effet, la réduction du flux d’eau permet
de réduire d'une méme quantité le transport advectif de réactif entrant dans les rejets ou
de contaminants en aval de la fosse (Figure 2.2b) (Ben Belfadhel, 2000; Salama et al., 2002;
West et al., 2003; Lange et Van Geel, 2011). Néanmoins, plus la conductivité hydraulique
des matériaux de ’enveloppe perméable est élevée, plus le flux d’eau aux abords immédiats
des rejets sera important. Lorsque le transport d’un contaminant depuis la fosse vers ’envi-
ronnement est étudié, ce plus grand flux d’eau peut entrainer des concentrations plus faibles
dans I'enveloppe par dilution, et donc augmenter les gradients de concentration a l'interface
entre 'enveloppe et les rejets sont plus élevés (Misfeldt et al., 1999; Ben Belfadhel, 2000;
West et al., 2003). Ainsi, une augmentation du transport de contaminants par diffusion est
attendue, et la technique de I’enveloppe perméable peut parfois étre inefficace a court terme
et augmenter le flux de contaminants par rapport a des rejets placés sans confinement dans
les fosses (Salama et al., 2002; West et al., 2003; Lange et Van Geel, 2011). Cependant, les
gradients de concentration a l'interface tendent a diminuer au cours du temps, ce qui garan-
tie son efficacité sur le long terme. Ce phénomene permet donc a ’enveloppe perméable de
retenir un contaminant dans une fosse pour une plus longue période de temps. Ce résultat a
été démontré a la fois au moyen de modeles physiques de laboratoire et de simulations numé-
riques (Salama et al., 2002; West et al., 2003; Lange et Van Geel, 2011). Un moyen de réduire
le transport de contaminants a court terme lorsque la technique de ’enveloppe perméable
est utilisée est d’introduire une couche de perméabilité intermédiaire entre I'enveloppe et
les résidus, ce qui a pour effet de réduire le transport diffusif (Salama et al., 2002). Cette
technique de la double enveloppe est actuellement utilisée a la mine Rabbit Lake (MEND,
2015)

2.3.3 Autres structures de confinement

D’autres techniques de confinement permettent de réduire le transport de contaminants de-
puis les rejets remblayés dans la fosse vers 'environnement, par exemple la technique de
I'enveloppe perméable naturelle ou de la cage hydraulique (Misfeldt et al., 1999). La tech-
nique de 'enveloppe perméable naturelle (natural surround) consiste a utiliser la formation

géologique encaissante comme enveloppe perméable. Cette technique n’est efficace que si
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la perméabilité du roc environnant est plus élevée que celle des rejets. L'efficacité de cette
technique repose donc principalement sur la minimisation de la perméabilité des rejets en-

treposés, par exemple, en accélérant leur consolidation ou en les densifiant (Misfeldt et al.,
1999; MEND, 2015).

La technique de la cage hydraulique consiste a créer un chemin préférentiel dans le roc envi-
ronnant autour et a une certaine distance de la fosse (Misfeldt et al., 1999). Cette technique
est similaire a celle de I’enveloppe perméable, a ’exception que la structure de confinement
n’est alors plus dans la fosse, mais située dans le roc et a une certaine distance de la fosse, ce
qui peut étre créée par exemple au moyen d’une fracturation de la roche par sautage (Begor
et al., 1989). Le principal avantage de cette méthode est qu’elle permet de ne pas augmenter
le transport de contaminants par diffusion a court terme, comme c’est le cas pour I’enveloppe
perméable (Misfeldt et al., 1999).

En pratique, seules les techniques de l'enveloppe perméable et de l’enveloppe perméable
naturelle sont utilisées dans l'industrie miniere (MEND, 2015). La technique de la cage hy-
draulique est appliquée par exemple au site de stockage de déchets radioactifs de faible a
moyenne activité de Richard en République tcheque (Haverkamp et al., 2005), ou les dé-
chets sont d’abord ceinturés par une couche de béton de faible perméabilité puis par une
couche de gravier de perméabilité élevée. Elle a aussi été utilisée afin de créer des chemins
d’écoulements préférentiels pour attirer de I’eau contaminée vers un puits de pompage pour
décontamination (Begor et al., 1989; Gheorghiu et al., 2001; Smerekanicz et al., 2001).

2.4 Zone Endommagée par Sautage

2.4.1 Influence du sautage sur le roc environnant

L’excavation de la fosse a ciel ouvert par sautage peut engendrer une fragmentation du mur
ainsi que l'ouverture et la création de nouvelles fractures causées par la pénétration des gaz
d’explosif dans la roche environnante (Beale et Read, 2014; Hoek et Karzulovic, 2000). Le
sautage est donc susceptible de modifier la perméabilité du roc au voisinage immédiat du
mur de la fosse. La zone affectée par le sautage de la roche est appelée Zone Endommagée par
Sautage (ZES) ou Blast Damage Zone (BDZ) en anglais. Sa taille dépend des caractéristiques
de la roche et du sautage, et peut s’étendre sur plus de 100 metres dans le cas d’un sautage
a haute énergie et sans mesure de controle (Hoek et Karzulovic, 2000). La taille de la ZES
dans les mines a ciel ouvert peut étre estimée selon deux méthodes. La premiere estime la
profondeur de la ZES comme la moitié de la distance entre les charges explosives utilisées

pour le sautage (Worsey, 1981). La seconde approche utilise la hauteur des bancs et les
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caractéristiques du sautage comme criteres (Hoek et Karzulovic, 2000). Par exemple, dans
le cas d'un sautage controlé, la taille de la ZES est estimée égale a la moitié de la hauteur
du banc sauté. En pratique, des observations de terrain menées sur plusieurs fosses a ciel
ouvert suggerent une taille caractéristique comprise entre 10 et 20 metres (Beale et Read,
2014; Poulsen et al., 2017).

La distribution des nouvelles fractures créées par le sautage dans la ZES est hétérogene et
dépend de la distance au mur (I’énergie se dissipe avec la distance au point de sautage).
Entre 0 et 4 metres, la densité de fractures est maximale a cause de la proximité au mur de
fosse et au sautage (Poulsen et al., 2017). A cet endroit, la densité peut étre caractérisée par
la longueur cumulée de fractures visibles sur le mur de 'excavation (Tuckey, 2012; Tuckey
et al., 2016; Tuckey et Stead, 2016). La densité de fractures décroit ensuite avec la distance
au mur. La zone intermédiaire (entre 4 et 15 metres du mur) est composée d'un mélange
de fractures créées par le sautage et par le relachement des contraintes mécaniques. Au-dela
de 15 metres, seules des fractures par relichement sont présentes (Poulsen et al., 2017). Des
études numériques ont montré que la loi d’évolution de la densité de fractures était de type
exponentiel inverse (Siamaki et al., 2018). Ces observations sont similaires a celles menées
dans les tunnels dédiés au stockage de déchets radioactifs, ou la zone endommagée est aussi
composée de plusieurs zones et ou la densité de fractures décroit également exponentiellement
avec la distance a la face exposée (Bossart et al., 2002; Thovert et al., 2011; Mourzenko et al.,
2012; Cho et al., 2013; Tsang et al., 2015).

L’orientation des fractures de la ZES peut étre soit isotrope (c’est-a-dire sans orientation
préférentielle) soit anisotrope et sub parallele au mur de fosse, soit conjuguée a des familles
de fractures existantes (Siamaki et al., 2018). Néanmoins, aucune observation expérimentale
n’a permis de valider ces simulations dans le cas d'une fosse a ciel ouvert. De telles orientations
préférentielles ont cependant déja été observées sur le terrain pour des tunnels de stockage de
déchets radioactifs (Bossart et al., 2002; Thovert et al., 2011). Pour ces derniers, des modeles
conceptuels de la zone endommagée ont été proposés, et considéraient les fractures comme des
plaques paralléles d’'une forme réguliere (circulaire, carrée, ou polygonale) et séparées d’une
distance fixe et placées aléatoirement dans ’espace selon une loi de densité décroissante et
potentiellement localement paralléles au tunnel excavé (Figure 2.3; Thovert et al., 2011;
Mourzenko et al., 2012).

2.4.2 Influence du sautage sur I’écoulement

Les nouvelles fractures de la ZES contribuent notamment a créer des chemins d’écoulements

préférentiels pour 'eau souterraine, ce qui peut affecter significativement la migration de
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Figure 2.3 Modele conceptuel du réseau de fractures de la zone endommagée (a) considérant
une orientation isotrope et une faible densité initiale et (b) avec une orientation anisotrope
et une large densité initiale. Les fractures sont ici représentées par des carrées, mais peuvent
également prendre la forme de disque ou d’hexagone. La couleur (gris jusque blanc) indique
la distance par rapport au plan (Oz'y’). D’apres Mourzenko et al. (2012), reproduit avec
autorisation.

I’eau dans les massifs rocheux dont la perméabilité de la matrice est généralement faible,
notamment si la connectivité des fractures est grande (Odling et al., 1999; Berkowitz, 2002).
En pratique, les fractures nouvellement créées lors du sautage de la roche et dans les mines a
ciel ouvert peuvent étre connectées sur une distance d’environ 10 & 15 m (Morth et al., 1972;
MEND, 1995; McCloskey et Bless, 2005), permettant la circulation de fluides et de gaz sur
de larges distances. Ainsi, elles sont susceptibles d’influer significativement 1’écoulement de
I’eau souterraine, et de favoriser le développement de chemins préférentiels d’écoulements le
long des murs et de la base de la fosse (Stacey et al., 2003; Foster et al., 2018).

L’impact de la zone endommagée sur 1I’écoulement peut étre caractérisé au moyen de la

perméabilité équivalente du réseau de fractures (Bossart et al., 2002; Cho et al., 2013). Celle-ci
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peut étre déterminée en réalisant des essais d’infiltration (Tsang et al., 2015) et en considérant
le réseau de fractures comme un milieu poreux homogene ou s’applique la loi de Darcy. Cette
approche suppose 'existence d’un volume élémentaire représentatif, hypothese généralement
vérifiée pour des réseaux de fractures denses et tres connectés (Berkowitz, 2002; Berre et al.,
2019), ou lorsque ’écoulement est gouverné par les fractures de faible taille par rapport a
celle du domaine modélisé (Darcel et al., 2003; Hadgu et al., 2017). Dans I’approche par
milieu poreux équivalent, un seul continuum est considéré, et les propriétés de la roche
et des fractures sont prises en compte implicitement dans les propriétés du milieu poreux
équivalent (Berkowitz, 2002). Cependant, la définition de propriétés équivalentes du milieu
poreux représentatives de I’ensemble du domaine modélisé peut étre difficile, notamment
lorsque la densité de fractures est faible ou que leur taille moyenne est semblable a celle du
domaine (Berre et al., 2019).

L’approche par milieu poreux équivalent peut aussi étre généralisée en considérant plusieurs
milieux poreux superposés. En particulier, 'approche par double porosité, (Warren et Root,
1963) idéalise le roc fracturé comme la superposition de deux milieux représentant respective-
ment le roc sain, considéré homogene et isotope (porosité primaire), et les fractures (porosité
secondaire). L’écoulement prend place uniquement dans la porosité secondaire (c’est-a-dire
dans les fractures), mais des transferts de matiere (eau et soluté par exemple) peuvent avoir
lieu entre les deux milieux (Sudicky, 1990; Gerke et Genuchten, 1993a,b). La migration de

fluides et de solutés dans la premiere porosité se fait uniquement par diffusion.

Un autre moyen de caractériser 'influence de la ZES sur I’écoulement est de considérer les
fractures comme des conduits ayant des propriétés différentes de la roche (Thovert et al.,
2011). Cette approche, appelée fracturation discrete ou Discrete Fracture Network (DFN) en
anglais, permet de prendre en compte les effets individuels de chaque fracture sur 1’écoule-
ment, mais nécessite plus de données d’entrée que l'approche par milieu poreux équivalent
(Berkowitz, 2002). En effet, un maximum d’informations doivent étre recueillies a la surface
et dans des forages, afin de générer de maniere stochastique plusieurs réseaux de fractures
discrets pour obtenir un comportement moyen représentatif (Lemieux et al., 2005; Lepillier
et al., 2020). Pour cela, la génération de réseaux de fractures « synthétiques » doit reproduire
les caractéristiques des réseaux naturels, comme leur forme complexe dans 'espace (Gertsch,
1995), l'organisation spatiale fractale des réseaux et les interactions entre les fractures (Bour
et Davy, 1999; Darcel et al., 2003), la corrélation entre longueur et ouverture (Bang et al.,
2012) ou encore les mécanismes de création et d’arrét de la croissance des fractures (Davy
et al., 2010, 2013). En pratique cependant, les fractures sont souvent idéalisées comme cir-
culaires (Wang et Ghassemi, 2011; Bang et al., 2012; Karra et al., 2015; Hadgu et al., 2017),

carrées ou hexagonales (Mourzenko et al., 2011a), leur centre placé aléatoirement dans le
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domaine via un processus de Poisson (Min et al., 2004; Karra et al., 2015; Wu et al., 2021) et
leur ouverture souvent considérée constante. Ces simplifications ont des répercussions sur le
comportement hydraulique des fractures. Par exemple, un processus de Poisson engendre des
perméabilités 2 a 10 fois plus élevées que celles obtenues avec la méthode cinématique par
exemple (c’est-a-dire considérant le mécanisme de croissance et d’arrét des fractures ; Maillot
et al., 2016).

Les approches par milieu équivalent et par fracturation discrete peuvent parfois étre com-
plémentaires. Des approches hybrides, ou les petites fractures sont incluses dans un milieu
poreux équivalent et ou les fractures régionales plus importantes sont modélisées explicite-
ment, sont fréquentes (Lee et al., 2001; Jiang et Younis, 2017; Li et al., 2017; Berre et al.,
2019). La perméabilité équivalente dans I’approche par milieu continu peut aussi étre dérivée
a partir d’'une modélisation du réseau de fractures par ’approche par fracturation discrete,
soit au moyen de modeles numériques (Min et al., 2004; Baghbanan et Jing, 2007; Chen
et al., 2008; Lei et al., 2015; Maillot et al., 2016; Young et al., 2019), soit a partir de rela-
tions empiriques ou analytiques (Snow, 1965; Oda, 1985; Mourzenko et al., 2011a, 2012; Vu
et al., 2013). Parmi les outils analytiques, la théorie de la percolation (Stauffer et Aharony,
1992) est un outil puissant pour relier la perméabilité du réseau de fractures directement a
sa densité et & sa connectivité (Alkan, 2009; Mourzenko et al., 2011a, 2012).

2.5 Modeles mathématiques décrivant les phénomenes de transport dans les

matériaux granulaires et le roc

2.5.1 Loi d’écoulement en milieu poreux
Ecoulements en conditions saturées

La loi de Darcy permet de décrire I’écoulement d’un fluide dans un milieu poreux. Elle est
valable pour un écoulement laminaire, isotherme, purement visqueux (sans effet inertiel) et
pour les fluides incompressibles et newtoniens (Bear, 1972). Elle s’écrit usuellement sous sa

forme locale de la maniére suivante :
. k
v=—— V(P — pgz) (2.3)
1

Avec k le tenseur de perméabilité du milieu [L?], p la masse volumique du fluide [M.L3], ¢
'accélération de la gravité [L.T-2], u la viscosité dynamique du fluide [M.L1.T-!], P le champ
de pression hydrostatique [L] et z la coordonnée verticale (orienté dans le sens et la direction

du vecteur de gravité). Dans le cas d'un fluide incompressible dans un champ de gravité
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constant (i.e. pg = cst), la charge hydraulique peut étre définie comme :

P
Py

conduisant & une nouvelle expression de la loi de Darcy (Bear, 1972) :
U=——=Vh (2.5)

Le terme kpg/p est appelé tenseur de conductivité du fluide (ou conductivité hydraulique
dans le cas de l'eau) et est noté K [L.T"!|. Le terme pg/u pour Peau est égal a environ

1,1x107 m™.s! dans les conditions normales de pressions et de températures.

La loi de Darcy est a l'origine une loi empirique établie pour 1’écoulement macroscopique
de T'eau dans un cylindre rempli de sable (Darcy, 1856). Plus récemment, la loi de Darcy a
été validée analytiquement en appliquant un changement d’échelle par moyenne volumique
a I’équation de Stokes a partir de 1’échelle du pore et pour un écoulement d’une seule phase
fluide dans un milieu poreux homogene (Bear, 1972; Whitaker, 1986, 1999; Soulaine, 2012).
L’équation de Darcy n’est pas la seule équation qui permette de décrire I’écoulement dans les
milieux poreux. D’autres méthodes de changement d’échelle peuvent étre utilisées et menent
a d’autres lois d’écoulement (Sochi, 2010; Hunt et al., 2014).

Ecoulements en conditions non saturées

Le terme écoulement non saturé désigne en général les écoulements diphasiques air-eau, ou
I’air est le fluide non mouillant et 'eau est le fluide mouillant. L’équation de Richards est
souvent utilisée pour décrire le transport de 'eau dans les matériaux granulaires (Richards,

1931) :

) M (09 (8~ 9] = Qs (26)

Avec 0,,(1) la teneur en eau [-| fonction de la succion ¢ [M.L1.T-?], ks la perméabilité du

milieu en conditions saturées (6,,(¢) = 1) [L?], k() la perméabilité relative du milieu [-]

fonction de la succion et (), I'ensemble des termes sources et puits.

La description du transport de ’eau par ’équation de Richards requiert les fonctions 6,,(1))
et k.(1), appelées respectivement courbe de rétention d’eau et fonction de perméabilité. Ces
deux fonctions peuvent étre mesurées ou obtenues par des modeles prédictifs a partir des
propriétés du matériau étudié (Brooks et Corey, 1964; Mualem, 1976; van Genuchten, 1980;
Aubertin et al., 1998, 2003; Mbonimpa et al., 2006; Magsoud et al., 2012). L’équation de
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Richards fait ’hypothese que la teneur en eau 6,, et la succion v sont toujours a 1’équilibre
(via la courbe de rétention d’eau) (Vogel et al., 2010) bien que ces conditions ne soient pas
toujours remplies en pratique. Par exemple, il a été observé expérimentalement lors d’essais
d’infiltration dans des sables que la teneur en eau et la succion pouvaient étre découplés
et hors équilibre (Wildenschild et al., 2001). De telles conditions sont observées notamment
lorsque le matériau présente des hétérogénéités dans sa structure en raison, par exemple,
des différentes tailles de grains ou de la présence de macropores et de fractures, qui peuvent
engendrer des écoulements préférentiels (Simtinek et al., 2003). D’autres modeles ont donc été
proposés afin de tenir compte de ces hétérogénéités et écoulements préférentiel, par exemple

des modeles a double porosités ou a double perméabilités (Gerke, 2007).

2.5.2 Ecoulement dans une fracture

L’écoulement de ’eau dans une fracture est un écoulement visqueux causé par une différence
de potentiel entre deux points. Dans le cas idéal d'une fracture sans rugosité vue sous la
forme de plaques paralléles (Snow, 1965), 1’écoulement de 'eau est un écoulement de Stokes
contrdlé par une différence de charge de part et d’autre de la fracture. Le débit volumique @)

[L3.T-Y] est alors relié linéairement au gradient hydraulique VA [-] :

pgb’®
Q= _ﬁH Vh (2.7)
Avec b [L] ouverture de la fracture (distance entre les deux plans paralléles) et H [L] la
longueur de la fracture perpendiculaire a I’écoulement. Dans cette vision idéalisée, le débit
d’eau dans une fracture est relié au carré de 'ouverture, et la loi régissant I’écoulement est
appelée loi cubique (Berkowitz, 2002). La relation précédente entre débit dans une fracture
et gradient hydraulique est similaire a la loi de Darcy, et permet de définir une perméabilité

de fracture, reliée & 'ouverture b [L] par la relation suivante (Ishibashi et al., 2015) :

bZ

- (2.8)

kfrac =

En réalité, les variations d’ouverture et la rugosité des fractures entrainent la formation
de chemins préférentiels et 1’écoulement de 1’eau dans les fractures se fait en chenaux. Ce
phénomeéne a été observé a la fois sur de terrain (Rasmuson et Neretnieks, 1986; Abelin
et al., 1994), lors d’essais au laboratoire (Brown et al., 1998; Ishibashi et al., 2012, 2015;
Develi et Babadagli, 2015), et a été reproduit par des modeles numériques (Pruess et Tsang,
1990; Ishibashi et al., 2012, 2015). Des résultats de terrain ont montré que plus de 90% du

débit a I'intérieur une fracture pouvait se produite sur moins de 20% de sa surface (Rasmuson
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et Neretnieks, 1986). La corrélation spatiale de I'ouverture influe aussi sur la répartition en
chenaux de I’écoulement. Par exemple, une anisotropie de I'ouverture a tendance a créer des
chenaux continus dans une direction donnée, ce qui augmente le débit dans cette direction.
C’est le cas notamment dans les zones de failles, ou le déplacement de matiere de part et
d’autre du plan de fracturation induit une anisotropie de perméabilité marquée. Dans ce cas,
le débit dans la direction perpendiculaire au cisaillement est souvent beaucoup plus élevé
que celui dans la direction parallele (Gentier et al., 1997; Auradou et al., 2005; Auradou,
2009; Ishibashi et al., 2015). Toutefois, ce phénomene a aussi été observé numériquement
et expérimentalement méme lorsque la rugosité est isotrope (Méheust et Schmittbuhl, 2000,
2001). Le modele des plaques paralléles et la loi cubique locale ne permettent donc pas
de décrire parfaitement ces observations, et tendent généralement a surestimer les débits
dans les fractures (Pruess et Tsang, 1990; Berkowitz, 2002; Ishibashi et al., 2015). Dans ces
cas, une autre approche consiste a introduire divers facteurs de correction pour prendre en
compte la rugosité (Witherspoon et al., 1980; Lee et al., 2014; Zhang et al., 2015; Wang
et al., 2015). 11 est aussi possible de recréer une surface de fracturation a partir des propriétés
fractales des fractures (Ishibashi et al., 2015), ou a partir de la distribution de l'ouverture
et de sa variance spatiale (Wang et al., 2017), puis de simuler I’écoulement en approximant
localement la fracture comme une série de plaques paralleles de différentes ouvertures ou

s’applique localement la loi cubique (Pruess et Tsang, 1990; Ishibashi et al., 2012, 2015).

2.5.3 Loi de transport de soluté
Equation d’advection-dispersion

L’évolution d’un panache de soluté non réactif de concentration C' dans un milieu poreux est
donnée par I’équation de conservation de la masse suivante (Bear, 1972; Freeze et Cherry,

1979; Whitaker, 1999) :
oC

ne gy + V(nC) = V(n.D*VC) (2.9)
Cette équation est appelée couramment 1’équation d’advection-dispersion, ou t représente le
temps [T], n. la porosité efficace du milieu poreux [-], v'la vitesse de Darcy, et D* le tenseur de
dispersion hydrodynamique selon la terminologie de Freeze et Cherry (1979). Généralement,
ces parametres varient spatialement et temporellement, et peuvent aussi dépendre de 1’échelle

d’observation.

Le tenseur de dispersion hydrodynamique peut se décomposer sous la forme d’une somme

de deux tenseurs issus de deux mécanismes de transport distincts, soit (Bear, 1972; Bear et
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Bachmat, 1990; Whitaker, 1999) :
Dy = Dacss + Dm (2.10)

Avec Dy ey le tenseur de diffusion effectif [L2.T'] di a la diffusion moléculaire résultant
des gradients de concentration de I’espéce A dans la phase considérée, et D,, le tenseur de
dispersion mécanique (Bear, 1972) [L2.T-!] dfi aux différents chemins empruntés par la phase

liquide dans le milieu poreux a I’échelle microscopique.

L’équation de transport définie plus haut (2.9) a été présentée dans le cadre du transport
d’une espece dissoute dans ’eau, mais d’autres types de transport, comme le transport de
chaleur, de masse, ou de quantité de mouvement peuvent étre décrits par la méme équation de
transport généralisée. L’ajout d’un terme de réaction permet aussi de modéliser le transport
d’un soluté réactif (Bear, 1972).

Tenseur de diffusion effectif (diffusion moléculaire)

Le tenseur de diffusion effectif est relié aux propriétés du milieu poreux et s’exprime en
fonction de la tortuosité (Bear, 1972; Bear et Bachmat, 1990) :

DA,e_ff = DAT* (211)

Avec T* le tenseur de tortuosité a ’échelle macroscopique [-], qui traduit 1’élongation du
chemin réel de I’écoulement a 1’échelle microscopique par rapport au chemin dans la direction
de I’écoulement au niveau macroscopique, et D 4 le coefficient de diffusion de ’espece A dans
la phase considérée. Le tenseur de tortuosité est souvent considéré isotrope et est réduit a un
scalaire, inférieur & 1 (Bear, 1972). Cependant, d’autres auteurs définissent la tortuosité de
la maniére inverse et dans ce cas, elle peut alors étre supérieure a 1 (Grathwohl, 1998; Civan,
2011).

Le coefficient de diffusion D, est donné par la relation suivante (Whitaker, 1999) :

1 B
— = Z —_— (2.12)
BeM Dap

Avec xp la fraction molaire de I’espece B dans le mélange M considéré [-] et D 4p le coefficient
de diffusion de I'espece A dans 'espece B. Lorsque la phase considérée est constituée de 2

especes, A et B, et que la fraction molaire de 'espece A est faible (x4 < 1), le coefficient de
diffusion Dy est égal au coefficient de diffusion de I'espece A dans B (Whitaker, 1999).
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Tenseur de dispersion mécanique

Le tenseur de dispersion mécanique est un tenseur de rang 2 qui relie le flux macroscopique
d’une espece dissoute dans chaque direction de I'espace par rapport aux différents chemins
pris par I’eau au niveau microscopique (Bear, 1972). Le tenseur de dispersion est généralement
caractérisé par trois grandeurs : la dispersivité longitudinale, la dispersivité transversale hori-
zontale et la dispersivité verticale [L] (Gelhar, 1997). Ces grandeurs dépendent généralement
des propriétés du milieu poreux considéré, de la direction et de la vitesse de I’écoulement du
fluide, mais aussi de ’échelle d’observation (Schulze-Makuch, 2005).

Diverses expressions du tenseur de dispersion mécanique sont proposées dans la littérature.
Elles permettent de relier ses composantes aux différents coefficients de dispersivité et a la
vitesse et la direction de 'écoulement (Bear, 1972; Burnett et Frind, 1987; Lichtner et al.,
2002). En général, les expressions different selon les hypotheses émises sur les propriétés du
milieu poreux. Par exemple, dans le cas d’un milieu poreux isotrope, I’expression suivante est
proposée pour les différentes composantes D,,,, du tenseur de dispersion mécanique (Bear,
1972; Bear et Bachmat, 1990) :

UnUm

D,., = <aT|fv|5nm + (ap — ar) 0] > f(Pe) (2.13)

Avec ar et ap les coefficients de dispersivité transversale et longitudinale [L], v; la compo-
sante du vecteur vitesse dans la direction 7 [L.T™], |v| la norme du vecteur vitesse [L.T] et
dnm le symbole de Kronecker [-]. En pratique, I’expression proposée ci-dessus est couramment
utilisée lors de la modélisation du transport de soluté en considérant la fonction f(Pe) égale
a 1 (Bear et Bachmat, 1990). Cependant, elle ne permet pas de rendre compte de dispersi-
vités différentes selon les directions horizontale et verticale, et d’autres expressions ont été
développées pour des milieux poreux isotropes (Burnett et Frind, 1987) ou axisymétriques
(Lichtner et al., 2002).

Les modeles mathématiques décrivant les phénomenes d’écoulement ou de transport présentés
dans cette section sont bien souvent complexes a résoudre, aussi bien que des solutions
analytiques a leurs équations aux dérivées partielles ne sont connues que dans des cas idéalisés
(par exemple : Ogata et Banks, 1961). Dans ce cas, les modeles mathématiques sont souvent

résolue de maniere numérique. Cette approche est décrite dans la section suivante.
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2.6 Simulations numériques de 1’écoulement et du transport en hydrogéologie

2.6.1 Généralités

Une des premieres étapes lors de la simulation numérique d’un systeme est la conceptualisa-
tion. Un modele conceptuel consiste en la formulation des hypotheses sur le fonctionnement
et Porganisation du systeme simulé (Figure 2.4 ; Krumbein et Graybill, 1965; Anderson et al.,
2015). Son fonctionnement et son organisation sont ensuite exprimés au moyen d’expressions
mathématiques contenant des variables, des parametres et des constantes, et qui représentent
mathématiquement les phénomeénes auxquels le systéme est soumis (Krumbein et Graybill,
1965; Konikow et Bredehoeft, 1992). Enfin, le modéle mathématique est résolu afin d’expri-
mer les variables d’intérét en fonction des parametres du modele. Cette résolution peut se
faire analytiquement ou étre approximée numériquement. Les solutions analytiques existent
souvent pour des problémes idéalisés, avec des conditions aux frontieres et des parametres
simples, mais peuvent ne pas exister lorsque les modeles mathématiques sont plus complexes
(Konikow et Bredehoeft, 1992). Les simulations numériques permettent dans ce cas d’ap-

proximer la solution aux équations du modele mathématique.

De nombreuses méthodes numériques existent pour approximer les solutions d’équations aux
dérivées partielles du modele mathématique. Les méthodes employées dépendent générale-
ment du type d’équations a résoudre. Les plus connues et utilisées en hydrogéologie sont
les méthodes avec maillage telles que les méthodes par différences finies, éléments finis ou
volumes finis. Les méthodes avec maillage utilisent une discrétisation de ’espace et du temps
ou les variables d’intérét du probléme y sont calculées (Moukalled et al., 2016). Les équations
aux dérivées partielles y sont alors discrétisées, ce qui permet d’obtenir des relations entre
les différentes variables aux différents points de ’espace. Ces relations forment un systeme
d’équations dont les inconnues sont les variables du probleme et dont la résolution permet

de simuler le phénomeéne en question (Figure 2.4).

2.6.2 Codes disponibles

Certains codes de simulation permettent d’établir et de résoudre les systemes linéaires afin
d’obtenir la solution a un modeéle mathématique (Multiphysics, 1998; Weller et al., 1998;
Alnges et al., 2015; Permann et al., 2020). D’autres permettent de s’affranchir complétement
de cette étape, en se concentrant sur la définition du modele conceptuel du systéeme a mo-
déliser (Tableau 2.1). Ces derniers ont 'avantage d’étre faciles d’utilisation, mais leur usage
est plus restreint que les précédents, car ils ne peuvent simuler que les phénomeénes prévus

par les développeurs. Certains codes, comme HydroGeoSphere (Therrien et Sudicky, 1996)
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Iterative Solvers

Numerical Coupled-Uncoupled
Solutions

Figure 2.4 Processus de modélisation depuis la conceptualisation du systéme étudié jusqu’a
sa résolution numérique. D’apres Moukalled et al. (2016), reproduit avec autorisation.

ou ParFlow (Kollet et Maxwell, 2006), sont destinés a la modélisation de I’écoulement de
I'eau souterraine et du transport de soluté a 1’échelle régionale en prenant en compte les
interactions avec I’atmosphere. Certains, comme PFLOTRAN (Hammond et al., 2012) ou
OpenGeoSys (Jang et al., 2018), permettent également la modélisation d’écoulements mul-
tiphasiques avec une phase gazeuse et une phase liquide. D’autres permettent un couplage
géomécanique afin de simuler par exemple 'effet de contraintes mécaniques sur 1’écoulement
(SEEP/W couplé avec SLOPE/W, OpenGeosys ou PFLOTRAN). Enfin, certains codes ont
plutdt vocation a étre utilisés comme outils de recherche (par exemple DuMux3 (Koch et al.,
2021)) ou comme outils & destination de l'industrie (comme SEEP/W ou HydroGeoSphere).
Une description, une comparaison et un historique de développement détaillés des codes de

simulations hydrogéologiques sont disponibles dans Steefel et al. (2015).
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Les capacités des codes a simuler I’écoulement et le transport de contaminants (Hokr et al.,
2016), le couplage entre 1’écoulement de surface et souterrain (Maxwell et al., 2014; Kollet
et al., 2017), ou les réactions de précipitation-dissolution des codes de transport réactif (Poo-
noosamy et al., 2018) ont déja été comparées dans la littérature. Les différents codes semblent
reproduire les mémes variations temporelles, mais montrent parfois quelques différences sur
les valeurs calculées (Hokr et al., 2016; Kollet et al., 2017; Poonoosamy et al., 2018). Ces
différentes peuvent s’expliquer par les différentes méthodes numériques utilisées par les codes
(éléments finis contre volumes finis par exemple), les différents modeles conceptuels consi-
dérés, ou les différentes implémentations du tenseur de dispersivité (Maxwell et al., 2014;

Poonoosamy et al., 2018).

Dans ce projet de doctorat, le code PFLOTRAN a été utilisé afin de simuler ’écoulement
et le transport de soluté dans les milieux poreux. Il est décrit plus en détail dans la section

suivante.

2.6.3 PFLOTRAN

PFLOTRAN est un code de simulation numérique par volumes finis dont le but est de simuler
I’écoulement de I’eau souterraine et le transport réactif de soluté et de chaleur dans les milieux
poreux (Hammond et al., 2012). PFLOTRAN permet de résoudre des problemes numériques
avec un grand nombre de degrés de liberté (espace finement discrétisé ou transport réactif
impliquant de nombreuses espéces), notamment au moyen de la librairie de fonction PETSc
(Balay et al., 2020) et de la communication entre les différents noeuds de calcul par le

protocole Message Passing Interface (MPI).

Plusieurs équations permettent de simuler le mouvement de ’eau dans PFLOTRAN, comme
I’équation de Richards pour I’écoulement en conditions non saturées au moyen dune ap-
proche monophasique (mode RICHARDS), avec la prise en charge du transfert de chaleur
et son action sur la viscosité et la densité du fluide (mode TH), et un mode général pour
simuler explicitement ’écoulement d’une phase liquide et gazeuse (mode GENERAL). Dans
tous les cas, PFLOTRAN résout les équations discrétisées pour la pression P, en considérant
les fluides compressibles avec leur masse volumique et leur viscosité liées par une équation
d’état a la pression. Le transport de soluté est quant a lui modélisé au moyen de I'équa-
tion d’advection-dispersion-réaction et est résolu pour la concentration C' de chaque composé
primaire. PFLOTRAN a déja été utilisé, entre autres, pour étudier la restauration de sites
contaminés par des composés radioactifs (Yang et al., 2019; Fang et al., 2020; Zachara et al.,

2020) ou azotés (Wallace et al., 2020), pour évaluer I’écoulement hydrogéologique lors de
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I'inversion de données géophysiques (Tso et al., 2020), ou encore pour caractériser le com-

portement hydraulique de réseaux de fractures (Romano et al., 2020).

PFLOTRAN emploie la méthode des volumes finis comme méthode de discrétisation spatiale
(Moukalled et al., 2016). L’espace est discrétisé (maillé) en cellules au centre desquelles les
variables d’intérét X sont exprimées. L’échange d’eau, de chaleur, ou de soluté entre les
cellules du maillage se fait via les faces des cellules. La méthode des volumes finis utilisée

dans PFLOTRAN transforme les équations gouvernantes de la forme :

dX

ou ¥ représente le champ d’advection de X et D le tenseur de dispersion de X (comme le
tenseur de dispersion hydrodynamique D*, Equation 2.11) par intégration sur un volume
donnée. Le terme de transfert (eau, chaleur, soluté) V(7X + DV X) est ensuite transformé

a 'aide du théoréme de Gauss en une somme sur les faces des cellules :

d = ~
pn XdV + Z(ﬁX)iinj + Z(DVX>iinj = Q,V; (2.15)

dt Vi jEdi i€di

Ou j € 0i représente les voisins de la cellule 7 et A:j le vecteur normal de la face entre
les cellules 7 et j ayant pour norme sa surface. Le gradient a travers la face partageant les
cellules 7 et j est approximé par la méthode a deux points, ou méthode Two Point Flux
Approzimation (TPFA). L’équation semi-discrétisée dans l'espace devient alors (Moukalled
et al., 2016) :

d

— [ XdV + > (0X)A;+ Y “L—"D;;A;ri; = QiVi (2.16)
dt Jy, jeoi i€i Lj

d;j

Ou rj; représente le vecteur unitaire reliant le centre des cellules i et j. Cette méthode de
discrétisation permet d’obtenir un schéma qui n’implique que les voisins immédiats de chaque
cellule, conduisant un systeme d’équations compact et plus facile a résoudre (Moukalled
et al., 2016). Cependant, le choix de la discrétisation du gradient par le théoreme de Gauss
et de 'opérateur de diffusion/dispersion par 'approximation du flux par la méthode TPFA
nécessite que deux conditions soient respectées pour la discrétisation spatiale, a savoir (Figure
2.5) :

— Condition de biais (ou skewness en anglais) pour 'opérateur du gradient : Le segment
reliant les deux centres des cellules partageant chaque face doit passer exactement en

son centre (Figure 2.5a).
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— Condition d’orthogonalité pour 'opérateur de diffusion/dispersion : Le segment reliant
les deux centres des cellules partageant chaque face doit étre parallele a sa normale
(Figure 2.5b). Dans le cas ou le coefficient D est un tenseur anisotrope, le produit
du tenseur et de la normale de la face considérée doit étre parallele au segment re-
liant les deux centres (Heinemann et al., 1991). Parfois, la condition d’orthogonalité
est désignée comme la propriété des bissectrices perpendiculaires, ou PErpendicular
Blsectrice (PEBI), notamment dans le domaine pétrolier (Palagi et Aziz, 1994; Gu-
nasekera et al., 1997).

Ces conditions sont d’office remplies lorsqu’un maillage cartésien structuré est employé (Mou-
kalled et al., 2016). En revanche, elles peuvent parfois ne pas I’étre pour un maillage déstruc-
turé, ce qui peut alors engendrer d’importantes erreurs lors de résolution numérique, et qui
ne peuvent étre réduites avec la taille du maillage (erreur de type O(1)); Heinemann et al.,
1991; Jasak, 1996; Moukalled et al., 2016). Diverses méthodes de correction peuvent étre em-
ployées (Jasak, 1996), mais ces dernieres ne sont pas implémentées dans PFLOTRAN. Une
autre solution est d’utiliser des Pavage de Voronoi Centré (PVC), encore appelés Centroidal
Voronoi Diagram (CV'T), qui par construction ont 'avantage de produire des maillages PEBI
ou orthogonaux (Du et al., 1999; Géartner et Kamenski, 2019).

Figure 2.5 (a) Condition de biais |ff’| = 0 et (b) d’orthogonalité § = 0 du maillage pour
une juste discrétisation de 'opérateur de gradient et de diffusion/dispersion pour la méthode
des volumes finis avec la méthode TPFA. Adapté de Moukalled et al. (2016), reproduit avec
autorisation.

La discrétisation de I'opérateur de gradient par la méthode TPFA a aussi I'inconvénient de
ne pas permettre de simuler trivialement le transport de soluté par mécanisme dispersif, car
le maillage n’est en général pas aligné avec les directions principales du tenseur de dispersion
hydrodynamique (Equation 2.11 Cirpka et al., 1999b,a). C’est d’ailleurs pour cette raison que

PFLOTRAN ne considére qu’'un tenseur de dispersivité diagonal, ce qui implique notamment
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que seule la dispersion d'un panache dans la direction des axes principaux de la simulation

est correctement prise en compte.
La discrétisation temporelle se fait quant a elle au moyen de la méthode des différences finies

avec un schéma d’Euler implicite (Hammond et al., 2012) :

XA — X! L
At Vi

X;+At _ X;ﬂrAt oo
1]

> |(@XAY AL —

jeoi

Une fois le modele mathématique discrétisé, le systeme d’équations non linéaires pour chaque
itération est résolu en utilisant la méthode itérative de Newton-Raphson, qui consiste a
approximer la solution du systéme non linéaire par une succession de systemes linéaires,

eux-mémes résolus par méthodes directes ou itératives (Hammond et al., 2012).

En pratique, les simulations numériques constituent des outils puissants pour décrire et pré-
dire le comportement de phénomeénes naturels. Ils sont alors souvent utilisés pour la concep-
tion de systemes d’ingénierie, mais aussi leur optimisation. Ainsi, dans la section suivante,
sont décrites les principales techniques d’optimisation de géométrie pour les systemes d’in-

génierie.
2.7 Optimisation de géométrie

2.7.1 Probleme d’optimisation

Un probléme général d’optimisation peut s’écrire comme suit (Diwekar, 2008) :

min F' = f(z) (2.18)

sujet a;
gi(r) <0 (2.19)
h;i(z) =0 (2.20)

Le but d’un probléeme d’optimisation est de déterminer les variables de décision x qui mini-
misent la fonction objectif ' tout en s’assurant que les limites établies par les contraintes

d’inégalité g; et d’égalité h; soient respectées.

L’optimisation numérique est basée sur un procédé itératif pour obtenir les variables de déci-
sion optimisées. Pour chaque itération, I'optimiseur calcul la fonction objectif F' en fonction
des variables de décision x du probléme, et met a jour les contraintes g et h. Ces informations

sont ensuite utilisées pour calculer un nouveau jeu de variables de décision et recommencer
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le calcul. Le procédé itératif continue jusqu’a ce qu'un critére d’arrét soit satisfait (Diwekar,
2008).

Les problemes d’optimisations englobent une grande diversité de problemes mathématiques,
qui peuvent étre classés selon leur complexité et la nature des variables de décision. Par
exemple les problemes d’optimisation peuvent étre continus (les variables de décision sont
continues), entiers (variables de décision entieres), linéaires (la fonction objectif et les
contraintes sont linéaires), quadratiques ou non linéaires (Diwekar, 2008). En fonction du
type de probleme, différentes méthodes numériques sont utilisées. En général, les problemes
d’optimisation impliquant des variables de décision entieres sont beaucoup plus difficiles a

résoudre que ceux avec des variables continues (Conforti et al., 2014).

Certaines méthodes numériques d’optimisation sont fondées sur la méthode du gradient, qui
consiste a calculer la dérivée de la fonction objectif f(z) afin de mettre & jour les variables
de décision x. Le gradient peut étre obtenu par dérivée analytique, par différences finies,
par différentiation automatique (Verma, 2000) ou encore au moyen de la méthode adjointe
(Errico, 1997). En particulier, la méthode adjointe est utile pour résoudre des problémes
d’optimisation impliquant un grand nombre de variables de décision (Nemec et Aftosmis,
2005). Cependant, le calcul de la dérivée de la fonction d’optimisation par rapport aux va-
riables de décision peut parfois étre complexe ou coliteux a approximer, notamment lorsque
les variables de décision sont des parametres d’entrées d’'un modele numérique. Dans ce cas,
I'utilisation de méthodes sans dérivées est parfois préférée. En effet, celles-ci ne requierent
pas ’établissement de la dérivée, et sont donc plus simples et plus rapides a mettre en oeuvre.
Par contre, elles nécessitent souvent un plus grand nombre d’itérations et leur résolution est
donc plus cotiteuse en calcul. De nombreuses méthodes sans dérivées existent, comme la mé-
thode du simplex pour les systémes linéaires, les méthodes par boite noire, ou les méthodes

génétiques, entre autres (Audet et Hare, 2017).

2.7.2 Technique d’optimisation de géométrie

L’optimisation de géométrie a pour but de déterminer la répartition optimale d’un ou plu-
sieurs matériaux dans un espace donnée afin de maximiser ou minimiser une performance
ou une caractéristique de la géométrie étudiée. Plusieurs techniques existent et peuvent étre
divisées en trois catégories selon la nature des variables de décision du probléeme d’optimi-
sation : 'optimisation paramétrique, 'optimisation de forme et 'optimisation topologique
(Figure 2.6). Ces techniques, pour la répartition d’un ou de deux matériaux dans un espace

donné, sont décrites dans les sous-sections suivantes.



39

a) :>

NOZONOZON

Figure 2.6 Les trois techniques d’optimisation de géométrie appliqués a un pont en treillis :
(a) optimisation paramétrique, (b) optimisation de forme et (c) optimisation topologique. Le
probléme initial et la solution optimisée sont présentés respectivement a gauche et a droite.
D’apres Bendsge et Sigmund (2004), reproduit avec autorisation.

2.7.3 Optimisation paramétrique

L’optimisation paramétrique consiste a paramétrer la géométrie de I’'objet optimisé et a consi-
dérer ces parametres comme variable de décision du probleme d’optimisation. Un objet peut
par exemple étre paramétré par ses dimensions (internes ou externes; Tarkian et al., 2008;
Li et al., 2009; Kaveh et Talatahari, 2009) auquel cas 'optimisation consiste a trouver les
dimensions et ’épaisseur optimales des composants (Figure 2.6a). La forme des frontieres de
I'objet (au-dela de la paramétrisation), leur nombre et leur connectivité ne sont cependant
pas optimisés. Cette technique est souvent utilisée combinée a un modele de Conception As-
sistée par Ordinateur (CAO) de l'objet ou la géométrie est mise a jour a chaque itération en
considérant un nouveau jeu de parameétres décrivant la géométrie de 1'objet (Tarkian et al.,
2008; Li et al., 2009). Cette approche a I'avantage de produire des géométries optimisées
dont la réalisation technique est garantie en imposant des contraintes sur ’optimisation, par
exemple en spécifiant des intervalles dont les parametres décrivant la géométrie doivent étre
inclus. Ces contraintes peuvent par exemple étre des dimensions maximales et minimales a
respecter (Tarkian et al., 2008; Li et al., 2009; Kaveh et Talatahari, 2009). Ce type d’opti-
misation autorise cependant une moins grande variabilité de la géométrie, et la géométrie
optimisée peut donc étre moins efficace comparée a celle obtenue avec d’autres techniques
(voir plus bas). L’optimisation peut se faire de maniére automatique au moyen d’algorithmes

d’optimisation sans dérivée pour un petit nombre de parametres (Li et al., 2009; Kaveh et



40

Talatahari, 2009; Mukesh et al., 2012), ou avec dérivée lorsque le logiciel de CAO le permet
(Mykhaskiv et al., 2018).

2.7.4 Optimisation de forme

L’optimisation de forme utilise les frontiéres internes ou externes de I'objet considéré comme
variables de décision. Le nombre de frontieres est d’abord fixé, et I'optimisation est libre de
changer la forme des frontiéres pour obtenir une géométrie optimale de I'objet (Figure 2.6b).
Néanmoins, la connectivité des frontieres n’est pas optimisée, et le nombre de frontieres reste
le méme entre la géométrie initiale et optimisée. Cette approche permet I'exploration de
géométries non conventionnelles, mais ne permet pas de controler les contraintes géométriques
pour la fabrication de tels objets, qui peuvent parfois se révéler impossibles a réaliser (Anand
et al., 2018).

Une approche couramment utilisée consiste a discrétiser la frontiere d’un objet au moyen d’un
nuage de points, et d’interpoler le contour ou la surface par des polynomes, des courbes de Bé-
zier ou des B-splines rationnelles non uniformes par exemple (Peri et al., 2001; de Lima et al.,
2011; Anand et al., 2018; Mykhaskiv et al., 2018; Tsiakas et al., 2019). Cette approche peut
aussi étre vue comme une approche paramétrique, car les coordonnées des points de controle
(X,Y,Z) constituent en pratique une paramétrisation de la géométrie de 'objet (Bendsge et
Kikuchi, 1988). Cependant, le nombre de variables de décision du probléme est généralement
beaucoup plus important qu’avec ’'optimisation paramétrique, car une interpolation précise
de la géométrie nécessite souvent un grand nombre de points, ce qui rend cette technique plus
complexe a mettre en oeuvre. L’optimisation peut se faire au moyen d’algorithmes d’optimi-
sation sans dérivée (de Lima et al., 2011), ou avec dérivée, mais ou le haut degré de liberté
du probléme requiert généralement 'utilisation de la méthode adjointe (Nemec et Aftosmis,
2005; Anand et al., 2018; Tsiakas et al., 2019).

2.7.5 Optimisation topologique
Généralité

L’optimisation topologique consiste a optimiser a la fois le nombre, ’agencement et la forme
des frontieres d'un objet (Figure 2.6¢). D’abord utilisée pour optimiser la structure des pieces
mécaniques, elle visait a retirer de la matiere de la structure d’un objet tout en s’assurant le
respect de performances mécaniques minimales (Bendsge et Sigmund, 2004). L’optimisation

topologique peut se faire selon de nombreuses approches, mais les trois principales sont
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les approches discretes, les approches par densité et les approches par courbes de niveau
(Sigmund et Maute, 2013; Deaton et Grandhi, 2014).

Toutes ces approches utilisent une géométrie discrétisée de I'objet, et optimisent la répartition
de matériaux dans l’espace a travers cette discrétisation. La répartition peut se faire entre
plusieurs matériaux ayant différentes propriétés ou entre un matériau solide et du vide. L’op-
timisation topologique a donc pour caractéristique d’étre un probléeme d’optimisation avec
un grand nombre de variables de décision, pouvant parfois atteindre plusieurs millions (Liu
et al., 2019a). Ce grand nombre de degrés de liberté rend les algorithmes d’optimisation sans
dérivées, et particulierement les approches génétiques, peu efficaces et treés cofiteuses (Sig-
mund, 2011; Deaton et Grandhi, 2014). Les méthodes du gradient (au moyen de la méthode
adjointe) sont donc le plus souvent utilisées, ce qui implique que seuls des optima locaux sont
obtenus, et donc que la géométrie optimisée dépend du point de départ de l'optimisation
(Bendsge et Sigmund, 1999; Haertel et al., 2018).

Un des grands champs historiques d’application de l'optimisation topologique concerne la
conception des structures et pieces mécaniques (Bendsge et Kikuchi, 1988). Elle a depuis été
appliquée a de nombreux autres problemes d’optimisation, notamment dans les domaines de
la mécanique des fluides ou du transfert de chaleur (Deaton et Grandhi, 2014). En géologie,
cette technique est parfois appliquée pour optimiser la géométrie de fondations ou le noyau de
barrages en remblais (Pucker et Grabe, 2011; Seitz et Grabe, 2016; Kammoun et al., 2019).
Certaines optimisations en mécanique des fluides utilisant la loi de Darcy ou de Richards ont
aussi été menées (Zhao et al., 2018; Wein et al., 2019; Kambampati et Kim, 2020).

Approches discrétes

Les approches d’optimisation discretes consistent a déterminer la répartition de matériaux
dans I'espace discrétisé et ou les variables de décision sont des variables entieres représentant

différents matériaux (solide, vide ou avec différentes propriétés; Sigmund, 2011).

Ces approches d’optimisation topologique utilisent des regles heuristiques afin de mettre a
jour la répartition de matériau dans I’espace optimisé (Deaton et Grandhi, 2014), et peuvent
faire appel ou non, a la dérivée de la fonction objectif choisie. Elles consistaient a leur origine
a uniquement enlever du matériau a partir d'une géométrie initiale donnée afin de réduire
le volume et le poids de I'objet optimisé. Ces approches, appelées approches d’Optimisation
Structurale Evolutionnaire, ou Evolutionary Structural Optimisation (ESO) en anglais (Xie
et Steven, 1997) ont depuis été remplacées par des approches bidirectionnelles qui permettent
d’enlever, mais aussi d’ajouter du matériau au cours de l'optimisation (Querin et al., 1998;

Teimouri et Asgari, 2019). Des algorithmes génétiques peuvent aussi étre utilisés afin de
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résoudre directement ces problemes d’optimisation discrets (Saad et al., 2018; Mekki et al.,
2021)

Un des principaux avantages des approches discretes est qu’elles sont simples a mettre en
oeuvre, car elles ne nécessitent que quelques étapes de prétraitement de la simulation numé-
rique et de post-traitement des résultats (Deaton et Grandhi, 2014). De plus, les géométries
optimisées par ces approches sont composées de matériaux bien définis, et ne nécessitent pas
de réinterprétation des résultats par rapport aux autres approches. En revanche, certaines
de ces approches, notamment les approches sans dérivées, qui ne prennent pas en compte les
informations du gradient, sont cofiteuses en temps de calcul (Sigmund, 2011), et peuvent par-
fois engendrer un comportement oscillatoire et ne pas converger (Sigmund et Maute, 2013).
Certaines critiques ont aussi été émises a propos du manque de preuves mathématiques quant
a leur convergence et le manque d’outils pour prendre en compte plusieurs contraintes a la
fois (Sigmund et Maute, 2013).

Approche par courbes de niveau

Dans 'approche par courbes de niveau (level set), I'interface de 'objet optimisé est définie
implicitement dans I’espace par une fonction scalaire ® : R” —— R ou n est la dimension de
I'objet optimisé (Allaire et al., 2004; Osher et Sethian, 1988; Wang et al., 2003). La courbe
de niveau 0, défini comme ® = 0, représente les interfaces entre les différents matériaux
de l'objet (solide, vide, ou matériaux de propriétés différentes; Figure 2.7). La fonction de
courbe de niveau ® peut étre spécifiée par exemple sur une grille rectiligne et ou pour chaque
élément, la valeur de ® est calculée au centre x de I’élément. L’optimisation de géométrie peut
alors étre réalisée en faisant évoluer la fonction de courbe de niveau ®(z) au fur et & mesure
des itérations, typiquement en considérant ® comme une fonction d’un parametre temporel
(c’est-a~dire & = ®(x,t)). L’évolution temporelle de la géométrie de 'objet peut étre décrite
au moyen d’une équation d’évolution de type Hamilton-Jacobi (Wang et al., 2003; Sigmund

et Maute, 2013) :
0P (x,t)
ot

Ou V(z) est appelée la fonction champ de vitesse et controle I’évolution des frontieres de

+V|VO(2,t)| =0 (2.21)

I'objet & optimiser. V' (z) évalué en {z, ®(x) = 0} représente la dérivée de la fonction objectif
par rapport une translation infinitésimale d’un point x de 'interface dans sa direction nor-
male. En pratique, 'optimisation de la géométrie est conduite par 'intégration de I’équation
de Hamilton-Jacobi (2.21) (Figure 2.7).
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Figure 2.7 Evolution de la topologie d’un objet optimisée (& droite) en fonction de I'intégration
de I'équation d’évolution : (A) géométrie initiale, (B,C,D) évolution de la géométrie avec
I'intégration, et (E) géométrie optimisée. L’objet en question est une piece mécanique fixée
A gauche et avec un chargement & droite. A gauche figure la valeur de la fonction courbe de
niveau, avec en noir la courbe de niveau ® = 0 décrivant la géométrie de I'objet. D’apres Wu
et Wu (2017), contenu sous licence Creative Commons (CC-BY 4.0).

L’approche par courbe de niveau permet de définir a chaque itération une géométrie discrete
et une interface entre les matériaux a distribuer sur le domaine (Sigmund et Maute, 2013).

Cependant, si la formulation initiale permet de modifier et de fusionner les frontieres de I'objet
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optimisé, elle ne permet pas d’en créer de nouvelles Ainsi, 'approche par courbe de niveau
dépend grandement du point de départ de I'optimisation (Sigmund et Maute, 2013; Deaton
et Grandhi, 2014). Des changements dans 1’équation de propagation (2.21) permettent de
résoudre ce probléme, par exemple en y ajoutant un terme de réaction (Yamada et al., 2010;
Furuta et al., 2017), ou en intégrant des dérivées topologiques (Sokolowski et Zochowski,

1999)

L’approche par courbe de niveau est a l'origine d’autres approches d’optimisation topolo-
gique, comme I’approche par champ de phase (phase field en anglais) qui utilise une équation
de propagation de type Cahn-Hilliard (Wallin et al., 2012).

Approche par densité

Dans I'approche par densité, le probléeme d’optimisation a variables entieres est relaxé par
un probleme d’optimisation a variables continues, qui a I’avantage d’étre mathématiquement
beaucoup plus facile a résoudre que le probleme non relaxé (Deaton et Grandhi, 2014). Cette
approche consiste donc a paramétrer les propriétés de chaque élément ¢ du domaine d’optimi-
sation discrétisé a l'aide d'un parametre de densité p; compris entre 0 et 1 qui représente les
propriétés de I'un ou de 'autre des matériaux (Bendsge et Sigmund, 2004). Les parametres
de densité pour tous les éléments du domaine constituent ainsi les variables de décision du
probléeme d’optimisation. Cette approche est relativement simple a mettre en oeuvre, et peut
étre achevée en seulement une centaine de lignes de code par exemple (Sigmund, 2001; An-
dreassen et al., 2011; Liu et Tovar, 2014; Ferrari et Sigmund, 2020). Le calcul des propriétés
équivalentes des éléments en fonction du parametre de densité p peut se faire de différentes
fagons (Bendsge et Sigmund, 1999; Deaton et Grandhi, 2014), mais la plus commune consiste
en une interpolation en loi de puissance appelée Standard Isotropic Material with Penalisa-
tion (SIMP) (Bendsge et Sigmund, 2004).

avec X; la proprié¢té de 'élément ¢ considéré, X, la proprié¢té du matériau désigné par le
parametre de densité p = {0, 1} et n la puissance de pénalisation. Le choix de la paramétri-
sation et de la puissance de pénalisation influe grandement sur la géométrie optimisée (e.g.
Bendsge et Sigmund, 1999). En général, une puissance de pénalisation n de 3 est choisie
et permet de converger vers une géométrie quasi exempte d’éléments avec un parametre de
densité intermédiaire (0 < p < 1; Bendsge et Sigmund, 1999; Sigmund et Maute, 2013).
Certaines techniques de régularisation visent aussi a transformer le parametre de densité p

en un nouveau parametre de densité modifié, permettant ainsi de lisser et de projeter les
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densités intermédiaires en une distribution quasi discréte 0-1 (Bourdin, 2001; Guest et al.,
2004; Xu et al., 2010; Liu et Ma, 2016; Thore et al., 2019).

Un probléeme récurrent de 'approche par densité est I'effet de damier (ou checkerboard effect
en anglais), c’est-a-dire la formation d’une géométrie optimisée avec de fortes variations
du parametre de densité sur des éléments adjacents (Bendsge et Sigmund, 2004; Deaton
et Grandhi, 2014). Ce probleme apparait notamment lorsque la simulation numérique utilise
une méthode de discrétisation par éléments finis (Bendsge et Sigmund, 2004). L utilisation de
techniques de régularisation visant a lisser le parametre de densité ou les sensibilités (Deaton
et Grandhi, 2014), ou d’autres méthodes de discrétisation comme celles des volumes finis

(Gersborg-Hansen et al., 2006), permet d’éviter ce probleme.

L’approche d’optimisation topologique par densité a été utilisée dans ce projet de recherche
pour 'optimiser la répartition des chemins préférentiels d’écoulement dans les fosses (voir

chapitre 9)

2.8 Frontiére des connaissances

L’utilisation des fosses comme sites d’entreposage des rejets miniers présente de nombreux
avantages. Elle permet une isolation physique définitive des rejets miniers, réduit les besoins
d’entretien et de surveillance des sites restaurés et des aires d’accumulation, améliore ’accep-
tabilité sociale des opérations a ciel ouvert et pourrait réduire les cotits associés au traitement
des rejets (MEND, 2015). Cependant, un des défis majeurs de cette technique concerne la
stabilité géochimique des rejets entreposés, notamment a cause des effets potentiels de 1’écou-
lement de I’eau souterraine qui pourrait mener a la génération de DMA par oxydation des
minéraux sulfureux avec de 'oxygene dissous (Santofimia et al., 2013; Villain et al., 2015;
Barfoud et al., 2019), et a la lixiviation de métaux ou de contaminants et a leur transport
vers le milieu environnant (Salama et al., 2002; West et al., 2003) Les interactions entre les
rejets remblayés et le milieu naturel doivent donc étre controlées afin de minimiser les risques

environnementaux.

Diverses méthodes permettent de controler la stabilité géochimique des rejets entreposés dans
les fosses : déposition conventionnelle et mise en place d’une couverture de type barriere a
I'oxygene ou a I’évaporation, rejets traités chimiquement ou physiquement, ou encore création
de structure de confinement dans les fosses. L’enveloppe perméable (Matich et Tao, 1986) est
une structure de confinement qui met a profit les contrastes de perméabilités entre les rejets,
le roc environnant ou des matériaux d’emprunts placés a la périphérie de la fosse afin de créer

des chemins préférentiels d’écoulement pour I'eau souterraine et permettre ainsi de limiter
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les interactions et le transport de contaminants entre la fosse et I'environnement (Misfeldt
et al., 1999; Ben Belfadhel, 2000). Cette technique permet de réduire le transport de soluté
en limitant de plus de 90% les flux par advection dans les fosses (West et al., 2003; Thériault,
2004).

La codisposition de roches stériles sous la forme d’inclusions dans les fosses (sur le modele
de lapproche utilisée dans les parcs en surface; Bolduc et Aubertin, 2014; Saleh Mbemba,
2016), pourrait permettre de créer des chemins d’écoulements préférentiels au sein des résidus
remblayés. Cette méthode d’entreposage conjointe permettrait de diminuer le transport de
soluté entre les résidus et I’environnement et ainsi de minimiser les risques environnementaux
de la technique de déposition dans les fosses. La plupart des études sur la technique de
I'enveloppe perméable ont été menées en deux dimensions (Misfeldt et al., 1999; Salama
et al., 2002; West et al., 2003; Thériault, 2004; Lange et Van Geel, 2011; Kassimov et Obnosov,
2018) et/ou pour des géométries de fosse tres simplifiées (cylindrique : Salama et al. 2002;
West et al. 2003; Lange et Van Geel 2011 ; ou pyramidale : Thériault 2004). En outre, ces
études n’intégraient pas la zone endommagée due au sautage (Poulsen et al., 2017) qui par
sa perméabilité plus élevée (Morth et al., 1972; Cho et al., 2013; MEND, 2015), pourrait
contribuer a créer une enveloppe perméable. De surcroit, seule la mise en place d’un matériau
plus perméable a la périphérie de la fosse comme structure de confinement a été étudiée pour
réduire le transport de soluté. Cependant, cette géométrie ne constitue probablement pas la
géométrie optimale pour cet objectif, ou a minima, la preuve n’en a pas encore été avancée. Or
il existe aujourd’hui des techniques numériques d’optimisation de forme et de topologie qui
permettent de minimiser une fonction objectif, en ajustant la distribution de deux matériaux
dans un domaine donné (Bendsge et Sigmund, 2004). Ces approches permettraient ainsi de

déterminer la disposition optimale des inclusions de roches stériles dans les fosses remblayées.
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CHAPITRE 3 METHODOLOGIE

Ce chapitre décrit les différentes étapes suivies dans ce projet pour répondre aux objectifs de
I'étude (voir aussi section 1.3). L’approche générale et les hypotheses émises sont présentées
en détail, puis les différents axes de recherche sont décrits point par point en faisant référence
aux chapitres ot les résultats correspondants sont présentés. Ce chapitre vise a donner une vue
d’ensemble du projet, en mettant en lumiere les interconnexions entre les différents chapitres

et articles présentés dans la suite de la these.

3.1 Approche générale et hypothéeses

L’objectif général de la these est de développer de nouveaux outils et de proposer des re-
commandations en vue de réduire les interactions entre les rejets remblayés dans les fosses
et 'environnement par 1'utilisation de chemins préférentiels d’écoulement dans et autour des
rejets remblayés. L’utilisation de chemins d’écoulements préférentiels autour des rejets (tel
que la méthode de 'enveloppe perméable, voir section 2.3) permet de réduire le flux d’eau
souterraine et le gradient hydraulique dans les rejets (Salama et al., 2002; Thériault, 2004).
Le transport de contaminants par le mécanisme advectif est donc aussi réduit, ce qui a pour
effet de contenir d’éventuels contaminants dans la fosse plus longtemps (Salama et al., 2002;
West et al., 2003). Néanmoins, ce résultat n’a été démontré que pour des géométries de fosses
simplifiées. Or, il pourrait exister certaines géométries de fosses ou ’écoulement serait plus
complexe, et pour lesquelles la réduction du flux dans les rejets ou du gradient hydraulique
moyen pourraient entrainer une augmentation du transport de contaminants par advection.
Ainsi, 'hypothese est faite dans cette these que la réduction du flux d’eau et du gradient hy-
draulique moyen dans les rejets permet de contenir plus longtemps un contaminant dans les
fosses. Par conséquent, les travaux réalisés se concentrent uniquement sur I’écoulement dans
un premier temps, ’aspect transport de contaminants n’étant abordé que dans un second

temps.

Le cas de fosses situées dans des formations géologiques avec des propriétés hydrauliques
homogenes et isotropes a été considéré. Aucunes autres restrictions n’a été considérées, si
bien que le cas de fosses situées dans des formations peu jusque tres perméables a été étudié.
Pour certains développements cependant (notamment dans le chapitre 7), 'accent a été porté
a des fosses situées dans des formations géologiques ignées. Dans ce cas, le roc a la périphérie
de la fosse (hors présence de la zone endommagée) est généralement peu perméable et fracturé,

et que I'écoulement et le transport de soluté se font via les fractures et les joints présents
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dans le roc (Berkowitz, 2002). En outre, le réseau de fractures a été considéré non fractal
(c’est a dire, dont les propriétés ne changent pas selon ’échelle d’observation ; Darcel et al.,
2003) et suffisamment connecté (c’est a dire, au-dessus du seuil de percolation) afin que la
formation dans son ensemble, puisse étre considérée comme un milieu homogene et isotrope
(Berkowitz, 2002).

Plusieurs géométries de fosses ont été étudiées, notamment des géométries tridimension-
nelles simplifiées comme des formes parfaitement coniques ou elliptiques. Ces dernieres ont
néanmoins été choisies de maniere a ce qu’elles soient réalistes. Les fosses coniques ont été
caractérisées par leur rayon au sommet, leur profondeur et I’angle des murs, et les fosses ellip-
tiques par le ratio de I’axe majeur sur I'axe mineur, la largeur de la fosse selon I’axe majeur,
leur profondeur et 'angle des murs. Des géométries de fosses plus réalistes et représentatives
de cas réels ont également été considérées. Celles-ci incluaient notamment une fosse quasi
elliptique avec un angle variable des murs inspirée d’une mine situé en Abitibi (voir chapitres
8 et 9). Les fosses étaient considérées totalement remblayées (c’est a dire jusqu’a la surface)
avec un matériau sans contrainte sur sa perméabilité, si bien que des résidus miniers issus du

traitement du minerai et/ou roches stériles ont été considérés.

L’hypothése d’une nappe phréatique élevée dans la fosse et la formation géologique environ-
nante, et proche de la surface a été faite, de telle fagcon a ce que la majeure partie des rejets
entreposés soit située sous la nappe. Les interactions entre les rejets situés au-dessus de la
nappe, et 'atmosphere ont cependant été supposées controlées au moyen d’'un recouvrement
isolant (par exemple, un recouvrement de type barriere a l'eau et/ou a 'oxygene). Cette
hypothése implique que la recharge de la nappe au niveau de la fosse était controlée par le
recouvrement et n’a pas donc été considérée dans le probleme étudié. Par simplicité, cette
hypothese a été étendue a tout le modele (incluant la formation environnante) de maniere a
ce que I’écoulement dans la zone saturée ne dépende que du gradient hydraulique régional de
maniere linéaire, qui a donc été considéré unitaire, sauf mention explicite contraire. Ces hy-
potheses conduisent notamment a la formation d'un écoulement a travers les fosses (de type
flow-through), par opposition a des régimes d’écoulement de type piege hydraulique (terminal
sink) ou source (Castendyk et Eary, 2009; McCullough et Schultze, 2018). L’écoulement dans
la zone non saturée n’a pas été inclus dans cette recherche, et la nappe phréatique a donc

été considérée aflleurante dans tout le modele.

L’écoulement de I’eau souterraine a été simulé au moyen d’une approche numérique, qui a
l'avantage d’étre plus facile a mettre en place qu'une approche physique (comme des essais
de terrain ou de laboratoire), moins cotiteuse, et qui donne plus de flexibilité quant aux phé-

nomenes modélisés. Néanmoins, une telle approche ne donne qu’une solution approximée au
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probléme, et une vérification de la justesse de I'approche est nécessaire pour juger de la véra-
cité des résultats. L’approche numérique a donc été complétée par une approche analytique
pour des géométries de fosses simplifiées en deux dimensions, puis I'approche numérique a
été utilisée pour proposer des recommandations pour les fosses réelles en trois dimensions.
L’approche numérique a aussi été comparée a des modeles physiques de laboratoire issus de
la littérature (Lange, 2003; Lange et Van Geel, 2011)

Les rejets remblayés et le roc environnant ont été modélisés comme des milieux poreux avec
des propriétés homogenes et isotropes. Si une telle approche est courante pour les résidus,
la modélisation des roches stériles comme milieux poreux homogene est parfois contestée,
notamment a cause de la présence de chemins d’écoulements préférentiels (Amos et al., 2015;
Blackmore et al., 2018), ou de 'absence de volume élémentaire représentatif (Salama et al.,
2003). Néanmoins, dans toute cette theése, le modele du milieu poreux équivalent a été sup-
posé valide pour ’écoulement dans les roches stériles. De méme, la représentation du roc
environnant comme milieu poreux est sujette a discussion dans la littérature. En effet, cer-
tains auteurs pointent 'incapacité du modele du milieu équivalent a représenter 1’écoulement
et le transport dans le roc fracturé (Jorgensen et al., 1998, 2004; Samardzioska et Popov,
2005; Blessent et al., 2014). Cependant, une représentation détaillée de 1’écoulement et le
transport dans le roc dépassait les objectifs de cette these, et aurait nécessité une grande
quantité de données de terrain pour pouvoir étre réaliste (Berkowitz, 2002). Une telle ap-
proche aurait également empéché de généraliser les résultats, car ils auraient été uniquement
applicables aux cas particuliers simulés. Ainsi, par simplicité et afin de pouvoir dériver des
tendances générales des résultats obtenus, le modele du milieu poreux équivalent a été retenu

pour le roc fracturé.

Le présent projet peut étre divisé en 3 axes de recherche (Figure 3.1), bien que de nombreuses

connexions existent entre les 3 axes et aucun ne peut étre pris indépendamment des autres :

— Le premier avait pour objectif la création d’'une approche numérique afin de simuler
I’écoulement dans les fosses remblayées et contenant des chemins préférentiels créés
dans la fosse ou constitués par les fractures de la ZES. En particulier, cet axe a consisté
a choisir le code de simulation ainsi que les logiciels de création des modéles numériques
(géométrie et maillage) et de traitement et visualisation des résultats. Il visait aussi a
créer les outils nécessaires a la manipulation des entrées et sorties de données entre les
différents logiciels et codes, et a la vérification des capacités de I'approche numérique
a reproduire 1’écoulement dans les fosses remblayées.

— Le deuxieme axe de recherche s’intéressait a 1’étude de I'influence des fractures de la

ZES sur I’écoulement et sur les flux d’eau souterraine entrants dans les fosses rem-
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blayées. Le but de cet axe était de déterminer dans un premier temps si la ZES pouvait
étre utilisée pour dévier I'eau souterraine des rejets, puis dans un second temps, de
tenter de prédire la déviation au moyen de propriétés de la ZES facile a quantifier
ainsi que le flux dans la fosse.

— Enfin, le troisieme axe visait a optimiser la technique de ’enveloppe perméable. L’ob-
jectif consistait d’abord a étudier son efficacité en fonction des propriétés hydrogéolo-
giques du roc, des rejets remblayés, des matériaux la constituant et de son épaisseur,
puis de déterminer sa géométrie optimale afin de minimiser le flux d’eau dans les

rejets.

Ces trois axes sont décrits plus en détail dans les sections suivantes.

3.2 Approche numérique

3.2.1 Choix du code numérique

Le code numérique devait remplir les critéres suivants afin de pouvoir répondre aux objectifs

du projet de recherche :

1. Simuler I’écoulement et le transport de contaminants.
Posséder une documentation extensive pour faciliter ’apprentissage de son utilisation.
Etre activement développé et posséder une communauté d’utilisateur active.
Permettre la manipulation des simulations via un langage de programmation.

Utiliser des formats de données d’entrée et de sortie facilement manipulables.

& ok W

Permettre les modifications du code pour le développement de I'approche d’optimisa-

tion (par exemple, étre disponible en source libre).

Divers codes (listés dans le tableau 2.1) ont été considérés comme choix potentiel. Les codes
commerciaux, dont les sources n’étaient pas disponibles en libre acces, ont été exclus, car
aucun ne proposait les fonctionnalités nécessaires pour optimiser la géométrie des chemins
d’écoulements préférentiels (voir sections 3.4.2 et 4.4.6). Parmi les codes restants, le code
PFLOTRAN (www.pflotran.org; Hammond et al., 2012) a donc été retenu pour réaliser
les simulations numériques dans ce projet pour sa simplicité d’utilisation et ses capacités.
PFLOTRAN est un logiciel de simulations de I’écoulement de ’eau souterraine et du trans-
port réactif de soluté dans les milieux poreux. PFLOTRAN est écrit en Fortran, parallélisé au
moyen d’une approche par mémoire distribuée avec le protocole MPI, et dont le code source

est disponible en libre acceés (https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/commits/). I


www.pflotran.org
https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/commits/
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utilise la méthode des volumes finis pour discrétiser les équations gouvernant les phéno-
menes d’écoulement et de transport. L'interface utilisateur utilise des fichiers textes au for-
mat ASCII pour 'entrée des données de simulation sous la forme de pseudo-code et or-
ganisées en cartes. Chaque carte dans le fichier d’entrée désigne un groupe de commandes
pour controler différents aspects de la simulation. Par exemple, la carte « GRID » contient
les commandes pour entrer la discrétisation de l’espace, alors que la carte « OUTPUT »
gere les données de sorties. PELOTRAN utilise le format de fichier binaire HDF5 (https:
//www.hdfgroup.org/solutions/hdf5) pour les opérations d’entrées sorties (comme les
maillages, les jeux de données ou les résultats des simulations). La manipulation des simula-
tions numériques et de leurs résultats a été réalisée au moyen du langage de programmation
Python (https://www.python.org) et la librairie h5py (Figure 3.2). Ainsi, une boucle de ré-
troaction entre les données d’entrée et les résultats des simulations numériques a pu étre créée
afin de mettre en place des approches itératives automatisées, notamment pour réaliser les
optimisations de géométrie des chemins préférentiels (section 4.3 et chapitre 9). Finalement, le
logiciel Paraview (https://www.paraview.org) (Ayachit, 2015) ainsi que la librairie Python
matplotlib (https://www.matplotlib.org) (Hunter, 2007) ont été utilisés pour visualiser

les résultats des simulations numériques (Figure 3.2).

Par défaut, PFLOTRAN ne permet que la simulation de 1’écoulement en conditions non
saturées au moyen de ’équation de Richards. Ainsi, dans chaque simulation le niveau pié-
zométrique a été considéré de maniere a ce que le modele soit saturé sur toute sa hauteur
et a ne pas considérer les propriétés non saturées des matériaux. Le calcul de la charge en
fonction de la pression (qui est la variable pour laquelle I’équation de Richards est résolue
par PFLOTRAN;, voir section 2.6.3) a été réalisé en considérant une masse volumique p et
une gravité g constantes et égales & 997,16 kg/m3 et 9,8068 m/s?, avec comme référence la
pression atmosphérique P, de 101325 Pa. La viscosité dynamique p a aussi été considérée
comme constante et indépendante de la pression et égale a 8.904 156 x 10~* kg/m/s. De cette
manicre, le terme pg/p reliant la perméabilité k [L2] & la conductivité hydraulique K [L/T]

vaut approximativement 1,0982x10” m's.

3.2.2 Création des modeles numériques

Le code de simulation PFLOTRAN par défaut, tout comme la plupart de ses concurrents,
n’inclut pas d’outils de pré-traitement avancés, rendant impossible par exemple I'entrée d’un
champ de perméabilité complexe, hétérogene et anisotrope (tel que requis pour la simulation

de I'influence de la zone endommagée sur I’écoulement de ’eau souterraine autour des fosses ;


https://www.hdfgroup.org/solutions/hdf5
https://www.hdfgroup.org/solutions/hdf5
https://www.python.org
https://www.paraview.org
https://www.matplotlib.org
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est utilisé pour la manipulation et des fichiers d’entrée et des résultats, Paraview pour la
visualisation 3D des résultats et Matplotlib pour la réalisation de graphique en 2D. La boucle
de rétroaction écrite en Python (en rouge) a permis le développement de méthodes itératives

avec PFLOTRAN.

voir chapitres 7 et 8). En conséquence, il a été nécessaire d’employer un logiciel de CAO a

cette fin.

Le logiciel de CAO recherché devait avoir les caractéristiques suivantes :

1. Posséder un modeleur géométrique permettant de modéliser la géométrie des fosses

simulées.

2. Permettre la discrétisation spatiale (c’est a dire, le maillage) des modeles géométriques

créés précédemment.

3. Posséder une interface pour la création de jeux de données associés aux maillages.

4. Etre activement développé et posséder une communauté d’utilisateur active.
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Le choix du logiciel de CAO s’est ainsi porté sur Salomé (www.salome-platform.org) (Ribes
et Caremoli, 2007). Salomé (en version 9.7.0 a la date d’écriture de la these) est un logiciel
permettant le pré-traitement et le post-traitement des modeles numériques, c¢’est-a-dire leur
création et la visualisation de leurs résultats. Salomé possede une architecture modulaire
ou chaque module permet de réaliser différentes opérations sur les modeles numériques. Par
exemple, le module SHAPER est dédié a la création de modeles de CAO analytiques pour
entrer les géométries, SMESH au maillage des géométries de CAO analytiques ou discrétisées,
PARAVIS pour la visualisation et YACS pour la création de schémas de calcul et I'interfacage
de différents codes de simulation. Chaque module peut étre piloté au moyen de l'interface
graphique du logiciel, mais aussi au moyen d’une interface programmable en Python. Salomé
a notamment été utilisé comme plateforme de pré- et de post-traitement pour la simulation
du comportement de diverses pieces d’ingénieries (Crivoi et Fan, 2019; Gutierrez et al., 2020;
Maksimova et al., 2021), de phénomeénes thermiques et hydraulique couplés dans les réacteurs
nucléaires (Zhang et al., 2021b), ou encore comme base pour la création de modeles de CAO
analytiques (Shabayek et al., 2020).

Les modules SHAPER et SMESH en particulier ont été utilisés dans ce projet de recherche
afin de respectivement créer les géométries de fosses simulées et de générer la discrétisation
spatiale de ces modeles. La géométrie des fosses a été entrée sous Salomé au moyen de modeles
de CAO analytiques créés a partir de plans et de relevés topographiques pour les fosses réelles
modélisées, ou a partir de primitive (c’est-a-dire, des formes courantes et prédéfinies dans
SHAPER) pour celles idéalisées. Les géométries idéalisées ont de plus été paramétrées, c’est-
a-dire que ces géométries étaient générées automatiquement a partir des caractéristiques
des fosses définies plus haut (profondeur, rayon, axe mineur et majeur par exemple). Les
géométries de fosses ont ensuite été exportées au format Boundary REPresentation (BREP)

pour archivage et réutilisations futures.

Le maillage des modeles de CAO de fosses a ensuite été réalisé au moyen du module SMESH.
En particulier, le mailleur NETGEN (Schoberl, 1997) a été utilisé pour la génération de
maillages 2D triangulaires ou quadrangulaires puis extrudés en 3D, et parfois pour la créa-
tion de maillages tétraédriques en dehors des zones d’intéréts (comme pour le maillage du
roc). Des PVC ont aussi été générés avec la librairie GeoGram (http://alice.loria.fr/
index.php/software/4-1library/75-geogram.html) et son mailleur Vorpalite lorsque les
fosses modélisées possédaient des formes plus complexes et que les phénomenes simulés re-
quéraient une discrétisation exempte d’erreur numérique (comme requis pour 1’optimisation
de la technique de l'enveloppe perméable, voir chapitre 9). Les maillages étaient ensuite
exportés dans un fichier binaire HDF5 et dans le format requis par PFLOTRAN, tout en

contenant les informations sur les conditions aux frontiéres et la répartition des matériaux


www.salome-platform.org
http://alice.loria.fr/index.php/software/4-library/75-geogram.html
http://alice.loria.fr/index.php/software/4-library/75-geogram.html
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(enveloppe perméable, ZES, rejets entreposés et le roc). Cependant, la création de ces PVC
et 'exportation des maillages vers PFLOTRAN a nécessité le développement d’outils nu-
mériques et qui répondaient a un objectif spécifique de la theése. Ces développements sont

présentés dans le chapitre 4.

3.2.3 Vérification de la nouvelle approche

La nouvelle approche numérique développée ci-dessus a été testée pour vérifier sa capacité a
simuler I’écoulement dans les fosses remblayées. La vérification a été effectuée en comparant
les résultats de simulations d’écoulement et de transport de contaminants face a ceux d’une
expérience sur un modele physique de laboratoire (Lange et Van Geel, 2011). Le modele
physique en question simulait 1’écoulement et le transport de contaminants dans une fosse
remblayée en présence d’une enveloppe perméable et d’'un roc avec un réseau de fractures
orthogonales. La validation de 'approche numérique a été réalisée en deux temps. Les pro-
priétés équivalentes du réseau de fractures orthogonales ont d’abord été calibrées au moyen
d’une premiere expérience, puis les concentrations prédites par ’approche numérique avec
PFLOTRAN ont été comparées face aux concentrations mesurées dans le modele expérimen-
tal. Les limites de 'approche par milieu poreux équivalent et du code PFLOTRAN ont aussi
été explorées en comparant les concentrations simulées face a une approche par fracturation
discrete et face au code HydroGeoSphere. Le détail du modele physique de laboratoire et les

résultats de la validation de ’approche numérique sont présentés dans le chapitre 5.

3.3 Simulation du réseau de fracture de la ZES

Le deuxieme axe du projet de recherche visait a étudier le potentiel de déviation de 'eau
souterraine autour des rejets remblayés grace a la présence de chemins préférentiels dans
la ZES. En effet, les fractures constituent des chemins d’écoulements préférentiels dans le
roc faiblement perméable environnant, et sont donc susceptibles d’influencer grandement
I’écoulement autour des rejets (Stacey et al., 2003; Foster et al., 2018). L’influence de ces
fractures sur I’écoulement a donc été analysée et quantifiée afin de pouvoir prédire les flux
d’eau souterraine entrants dans les fosses remblayées en présence de la ZES. Cette analyse a

requis plusieurs étapes (Figure 3.1) :
1. Création d’'un modele conceptuel de la ZES

2. Développement des outils numériques pour simuler I’écoulement dans les fractures de

la ZES
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3. Analyse et prédiction de I'influence de la ZES sur les flux d’eau souterraine dans des

fosses remblayées au moyen de I'approche numérique développée précédemment

4. Prédiction du flux d’eau souterraine entrant dans les rejets remblayés sans la ZES

3.3.1 Modele conceptuel de la ZES

La premiere étape consistait a développer un modele conceptuel de la ZES. En effet, aucun
modele proposé dans la littérature ou utilisé en pratique ne permettait de représenter le réseau
de fractures de la ZES dans le contexte des fosses remblayées. Ainsi, un modele conceptuel de
la ZES a été proposé a partir d’observations réalisées sur le terrain dans des fosses a ciel ouvert
(Morth et al., 1972; Tuckey et Stead, 2016; Poulsen et al., 2017), et dans des tunnels profonds
(Bossart et al., 2002; Thovert et al., 2011). Dans ce modele, les fractures étaient circulaires,
d’ouverture constante, placées aléatoirement dans I'espace avec une densité décroissante et
potentiellement sub-paralléle au mur de fosse. Le réseau de fractures de la ZES a été considéré
dans 'approche numérique au moyen du modele du milieu poreux équivalent comme pour le
roc fracturé et les roches stériles. La perméabilité équivalente du réseau de fracture de la ZES
a donc été dérivée du modele conceptuel proposé au moyen d’outils fournis par la théorie de
la percolation et décrit dans Mourzenko et al. (2012). Le modele conceptuel de la ZES et la

dérivation de ses propriétés équivalentes sont décrits dans le chapitre 7.

3.3.2 Développement et vérification de la justesse des outils numériques pour

simuler I’influence de la ZES

Le modele conceptuel de la ZES décrit dans le chapitre 7 tenait en compte I'orientation pré-
férentielle potentielle des fractures créant alors un réseau anisotrope et localement parallele
au mur de fosse (voir section 2.4.1). Cette orientation préférentielle des fractures engendrait
un tenseur de perméabilité anisotrope pour le milieu poreux équivalent, avec des directions
principales de perméabilité variables et en général non alignées avec les axes de la simulation,
créant ainsi un tenseur non diagonal. La simulation de ’écoulement dans une telle configu-
ration était un défi, car d’'une part, le code PFLOTRAN ne permettait pas la simulation de
I’écoulement avec un tenseur de perméabilité complet, et d’autre part le calcul et I'entrée
des neuf composantes du tenseur de perméabilité pour chaque élément du modele numérique
était un probléme non trivial. Ainsi, la deuxiéme étape constituait a d’abord implémenter
la simulation de 1’écoulement avec un tenseur de perméabilité complet dans PFLOTRAN,
et a créer un outil pour entrer les données du tenseur de perméabilité a partir du modele
géométrique de la fosse. La modification de PFLOTRAN ainsi que I'entrée des données sont

présentées en détail dans le chapitre 4. La précédente implémentation du tenseur de per-
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méabilité complet demandait une vérification de la justesse de la solution numérique pour
s’assurer que ’anisotropie du réseau de fracture de la ZES était bien prise en compte. Une so-
lution analytique a donc spécialement été développée pour le cas présent et pour un probleme
simplifié. Le probleme en question représentait une fosse circulaire bidimensionnelle vue en
plan, et entourée d’'un nombre arbitraire de couches de conductivité hydraulique constante et
anisotrope et avec un gradient uniforme a I'infini. Le développement de la solution analytique

et la vérification du code PFLOTRAN dans le cas présent sont présentées dans le chapitre 6.

3.3.3 Analyse et prédiction de I’'influence de la ZES

La troisieme étape de I’étude de I'influence de la ZES sur 1’écoulement consistait a utiliser
I’approche numérique, le code PFLOTRAN modifié ainsi que les outils d’entrée des données
pour simuler les flux d’eau souterraine dans les rejets remblayés, avec (Quuec) €t sans la ZES
(Qsans)- Ainsi, U'influence de la ZES sur ’écoulement a été quantifiée au moyen du Diverted
Flow Index (DFI), qui représentait I’augmentation (DFI < 0) ou la réduction (DFI > 0)
relative du flux d’eau souterraine entrant dans la fosse remblayée face au cas négligeant la

ZES :
Qavec

QSGTLS

Cette étude avait aussi pour objectif de déterminer si en pratique, la ZES pouvait étre utilisée

DFI=1- (3.1)

pour créer des chemins d’écoulements préférentiels autour des rejets. Une étude de sensibilité a
aussi été menée afin de déterminer les parametres de la ZES qui influaient le plus ’écoulement

et la déviation (c’est-a-dire le DFI). Ces résultats sont présentés dans le chapitre 7.

Cependant, les simulations de I'influence de la ZES sur 1’écoulement menées dans le chapitre
7 nécessitaient beaucoup d’informations sur ses propriétés, comme par l'exemple, le rayon
moyen des fractures, leur ouverture équivalente, ou encore leur orientation préférentielle. Ces
parametres pourraient étre difficiles a mesurer en pratique. Ainsi, dans un second temps,
le but était de déterminer de nouveaux parametres de la ZES qui permettrait de prédire
la déviation de l'eau souterraine par la ZES. Les nouveaux parametres investigués étaient
notamment la conductivité hydraulique (tangentielle et radiale) équivalente de la ZES au
niveau du mur de la fosse et la longueur sur laquelle les fractures de la ZES sont connectées
entre elles. Le chapitre 8 décrit en détail les nouveaux parametres et la prédiction de la

déviation en détail.
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3.3.4 Prédiction des flux entrants dans les rejets

La derniere étape de I'étude de I'influence de la ZES consistait a tenter de prédire les flux
d’eau dans les fosses remblayés. En effet, les nombreuses simulations effectuées dans le cadre
de cet axe de recherche constituaient un important jeu de donnée contenant les flux dans les
fosses remblayées avec et sans ZES et pour des conductivités hydrauliques variées des rejets
et du roc environnant. L’étude s’est concentrée sur les flux sans la ZES car ils dépendaient
de moins de variables (en détail, la géométrie de la fosse ,et la conductivité des rejets et du
roc) et étaient donc plus faciles a prédire. En outre, la connaissance de ce flux sans ZES
permettait d’obtenir le flux avec la ZES a partir de I'influence prédite au moyen des abaques
et des résultats présentés dans le chapitre 8. En particulier, les flux dans les fosses remblayées
en ’absence de la ZES ont été prédits au moyen d’une approche graphique dont les détails

figurent a la section 10.2.

3.4 Etude et optimisation de la technique de I’enveloppe perméable

3.4.1 Etude analytique de I’enveloppe perméable

Une étude de la technique de I’enveloppe perméable a été réalisée afin de déterminer I'influence
de la conductivité hydraulique de I’enveloppe, du contraste de conductivité avec celle du roc
et des résidus et de son épaisseur sur son efficacité. L’étude a été conduite sur un modele
simplifié en deux dimensions avec une fosse circulaire et pour laquelle I'efficacité de I’enveloppe
définie comme la réduction du flux d’eau souterraine dans les rejets divisée par leur volume
a été dérivée a partir de la solution analytique développée dans le chapite 6. Entre autres, la
conductivité hydraulique minimale pour garantir une efficacité positive a ’enveloppe (c’est-
a~dire que I'enveloppe réduit bien le flux volumique dans les rejets) a été recherchée, ainsi

que l'influence de la conductivité des rejets sur 'efficacité a été analysée.

3.4.2 Approche d’optimisation

L’étude de la technique de I'enveloppe perméable ne considérait qu’une enveloppe d’épais-
seur constante. Ainsi, dans un second temps, 'optimisation de la géométrie de ’enveloppe
perméable pour maximiser son efficacité et réduire le flux dans les rejets remblayés a été
considérée. Dans cette étape, les fosses étaient considérées remblayées avec des résidus possé-
dant une faible conductivité hydraulique et ’enveloppe perméable était formée par des roches
stériles souvent plusieurs ordres de grandeur plus perméables que les résidus. Les roches sté-

riles étaient considérées non réactives, et par conséquent, le but recherché était de proposer
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une procédure pour 'optimisation de la géométrie d’une I’enveloppe perméable constituée
de roches stériles pour limiter le flux d’eau souterraine dans les rejets réactifs. Ce probleme

d’optimisation a, dans un premier temps, été formulé de la maniére suivante (Figure 3.3) :

minimiser Qu = # K.||Vh-dS|| (3.2a)

e Gl
K, = K, dans 2,

sujet a V(K;Vh) =0, { K, =K, dans Q. (3.2b)

K; = K, dans (),

. T
0 UQ, = Q, (3.2d)
Vo, < aly, (3.2¢)

Avec @), le flux dans les rejets remblayés, K; la conductivité hydraulique des différents maté-
riaux (indice e pour I'enveloppe, w pour les résidus remblayés et r pour le roc environnant),
Q2w l'espace occupé par les matériaux correspondants, €2, 'espace occupé par la fosse, et
08, linterface entre les résidus et les autres matériaux (enveloppe et roc). La premiére et
la deuxiéme contrainte (équations 3.2b et ¢) du probléme d’optimisation représentaient la
solution de I'écoulement de ’eau souterraine dans les différentes régions €, ., sous l'effet
d’un gradient hydraulique rectiligne et uniforme a l'infini. La troisiéme contrainte (équation
3.2d) statuait que l'enveloppe perméable devait étre contenue dans la fosse, tandis que la
derniere contrainte (équation 3.2e) reflétait finalement la fraction maximum « du volume de
la fosse Vo, pouvant étre occupée par les chemins préférentiels. En pratique, le volume maxi-
mum de résidus et de stériles est fixé par les opérateurs miniers en fonction des contraintes
opérationnelles et/ou de la quantité de résidus qu’ils souhaitent déposer dans la fosse pour

réduire la taille des parcs a résidus en surface.

Une approche d’optimisation topologique a été retenue, et plus particulierement ’approche
par densité (section 2.7). Cette approche est notamment applicable pour toutes les géométries
de fosses, et pour toutes les propriétés des matériaux considérés (roc environnant, enveloppe
perméable - faite de roche stérile ou non - et les rejets entreposés dans la fosse). L’optimisation
topologique consistait tout d’abord a discrétiser spatialement le domaine d’optimisation formé
par la fosse remblayée €, et a déterminer si chaque cellule était, soit des roches stériles (créant
ainsi des chemins préférentiels), soit des rejets. Néanmoins, les problemes d’optimisations sous
forme discrete s’averent difficiles a résoudre mathématiquement (Bendsge et Sigmund, 2004;

Conforti et al., 2014). La recherche des matériaux pour chaque cellule a donc été réalisée en
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Figure 3.3 Schéma en deux dimensions du probleme d’optimisation de la géométrie des che-
mins préférentiels dans la fosse (délimitée par 0€2,). En blanc 'espace occupé par le roc €Q,,
en gris les chemins préférentiels (2., et en jaune les rejets €),. L’objectif de I'optimisation
est de trouver l'espace (). inclus dans la fosse €2, tel que le flux d’eau souterraine a travers
Iinterface 0€), soit minimum. Les fleches indiquent I'orientation du gradient régional.

introduisant un parameétre de densité continue p € [0, 1] défini pour chaque cellule, et qui
représentait soit des résidus (p = 0), soit des roches stériles (p = 1), soit un mélange des deux
(0 < p < 1) (Bendsge et Sigmund, 2004). Cette étape revient en pratique a relaxer le probleme
d’optimisation depuis des variables discrétes (chaque cellule est soit des résidus ou des roches
stériles) en des variables continues, beaucoup plus faciles a résoudre, et est appelée approche
par densité (voir 2.7.5). De cette maniere, la conductivité hydraulique de chaque cellule de
la fosse était fonction du parametre de densité K; = f(p;) (voir par exemple (Bendsge et
Sigmund, 1999)). Cependant, un des inconvénients d’une telle approche est que les interfaces
entre les deux régions (soit les chemins préférentiels, soit les rejets) devenaient diffuses, et ne
permettaient pas de calculer directement le flux a travers les rejets. L’optimisation a donc
porté sur la réduction du gradient hydraulique moyen dans les rejets (noté (Vh),,), plutot
que directement sur les flux. De méme, la contrainte de volumes a été reformulée afin de
prendre en compte que certaines cellules pouvaient étre composées d’'un mélange de roches
stériles et de résidus et 1’écoulement et la distribution de la charge dans le domaine ont été
calculés au moyen de I'approche numérique décrite plus haut avec PFLOTRAN (voir section
3.2). Le calcul numérique de la charge et de I’écoulement a été représenté sous la forme d’une
fonction implicite g(h, K) = 0. En pratique, la fonction g peut étre vue comme le résidu
du systeme linéaire discrétisé résolu par PFLOTRAN, c’est a dire, g(h, K) = A(K)h — B
ou la matrice A(K') contient les informations sur le maillage et les propriétés des matériaux

et ou le vecteur B contient celles sur les conditions aux frontieres. Ainsi, rechercher g = 0
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pour la charge h revient a déterminer la charge dans le domaine qui est solution de I’équation

différentielle régissant I’écoulement, et traduit donc la réalisation de la simulation numérique.

L’optimisation de la géométrie des chemins préférentiels dans les fosses (équation 3.2) traitée

avec une approche topologique par densité a ainsi pu étre réécrite :

N, (1 —p) Vil VR
minimiser (Vh),, =
piser (V) =2 = =W,

sujet & 0<p; <1
g(h, K(p)) =0
> piVi < aVy,

(3.3)

Le probleme d’optimisation discrétisé ci-dessus a été résolu par une approche d’optimisation
basée sur le gradient, qui est une méthode itérative mettant a jour la géométrie des chemins
préférentiels (paramétrée par le parametre de densité p) en fonction de la dérivée du gradient

hydraulique moyen par rapport au parametre de densité d(Vh),,/dp.

3.4.3 Calcul de la dérivée totale du gradient hydraulique moyen dans les résidus

La dérivée totale du gradient moyen dans les rejets dépendait a la fois de la charge hydraulique

dans les rejets et du parametre de densité p, et pouvait donc s’écrire :

A(VR)m(h,p)  O(Vh)m = O(Vh)m dh dK

dp op | on dK dp

(3.4)

Dans ’équation précédente 3.4, la quantité dh/dK représentait la variation de la charge dans
le domaine en fonction de la variation de la conductivité hydraulique (elle méme fonction
du parametre de densité p) et pouvait s’avérer difficile a calculer. Néanmoins, cette quantité
peut étre éliminée en utilisant la méthode adjointe (Errico, 1997), qui permet d’obtenir la
dérivée du gradient moyen pour toutes les cellules du domaine d’optimisation discrétisé, en
résolvant un systeme linéaire de la méme taille (nombre d’inconnues et d’équations) que celui
résolu par PFLOTRAN pour simuler 1’écoulement. Le Lagrangien L£(h,p, A) du probleme

d’optimisation, avec A le vecteur des multiplieurs de Lagrange, a tout d’abord été défini :

L = (Vh)m(h,p) + N g(h, K(p)) (3-5)
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Or, par construction, la fonction g(h, K) est nulle lorsque la charge respecte I’équation gou-
vernant 1'écoulement, et donc, £ = (Vh),,. Par ailleurs, le vecteur A de I’équation (3.5) peut

étre choisi librement et 1’égalité précédente sera toujours respectée.

La dérivée totale du lagrangien dL/dp s’écrit :

AL _ O(VR), | O(VH)y dh dK |\ (09 dK | Oy db dK 56
dp  Op oh dK dp OK dp = OhdK dp '
et peut étre réarrangée de la fagon suivante :
dC  O(Vh)y, A(Vh)n, r0g\ dh dK r 09 dK
b op +< o N an)ax dp T 9K dp (3.7)

Ainsi, le terme dh/dK difficile a calculer peut étre éliminé en posant le systéme adjoint :

99", _ _O(Vh)n'

3.8
oh oh (38)
et la dérivée du gradient hydraulique moyen dans le domaine devient alors :
d(Vh)m(h, A(Vh)m dg dK
(VW)ulhsp) _ (VW) |\ 09 A 59)
dp op 0K dp
Les quantités g—z et g—f’( représentaient respectivement la dérivée du systeme linéaire résolu

par PFLOTRAN par rapport a sa solution (c’est-a-dire le Jacobien), et celle par rapport
a la conductivité hydraulique (encore appelée sensibilité). Ces deux quantités ne faisaient
pas partie, par défaut, des sorties du code PFLOTRAN, et ont donc du étre implémentées.
Les détails de cette implémentation sont présentés dans le chapitre 4, ou est aussi présentée

I'implémentation de ’approche itérative pour optimiser les chemins préférentiels.
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CHAPITRE 4 DEVELOPPEMENT DES OUTILS NUMERIQUES POUR
LA CREATION, LE CALCUL, ET LE TRAITEMENT DES MODELES
NUMERIQUES

4.1 Interface entre le code PFLOTRAN et le logiciel de CAO Salomé

Le logiciel de CAO Salomé et le code PFLOTRAN ont été utilisés dans ce projet de recherche
pour créer la géométrie et le maillage, puis résoudre les modeles numériques, respectivement.
Cependant, par défaut, les sorties de Salomé et les entrées de PFLOTRAN ne possedent aucun
format de fichier commun. De plus, aucune librairie et aucun programme tiers ne permettait
I’exportation du maillage défini avec Salomé vers PFLOTRAN. Une interface a donc été spéci-
fiquement développée afin de convertir les fichiers de sorties de Salomé vers le format d’entrée
de PFLOTRAN. Cette interface prenait la forme de divers greffons dans le module SMESH
de Salomé. Chaque greffon créé a été doté d’une interface graphique, afin d’assurer une prise
en main intuitive et rapide et de mettre a la portée d’utilisateurs non-initiés, les capacités des
outils de CAO de Salomé pour I'ingénierie géologique. L’interface proposée peut se comparer
aux logiciels BUILD3D et SEEP3D de la suite GeoStudio (www.geoslope.ca) utilisés dans
I'industrie. Le téléchargement des greffons et leur installation sont détaillés dans le dépot
GitHub suivant : https://github.com/MoiseRousseau/Salome-PFLOTRAN-Interface.

Pour les besoins du projet, quatre greffons ont été créés afin de réaliser les opérations sui-
vantes :
— Vérification de la qualité du maillage, notamment le respect de la condition d’ortho-
gonalité et de biais (voir section 2.6.3).
— Exportation de la discrétisation spatiale vers les formats d’entrées de PFLOTRAN.
— Création d’un jeu de données pour le calcul de flux a travers les faces du maillage.
— Création de jeux de données de distance et de normale a une surface donnée (mur de
la fosse notamment) et calcul de la perméabilité représentant une ZES.
Les quatre greffons sont appelés dans Salomé a partir du module SMESH, et sous le menu
« Mesh/SMESH Plugins/Salome-PFLOTRAN-Interface/ ». Les quatre greffons, leur utilisa-

tion et leur fonctionnement sont présentés plus en détail ci-dessous.

4.1.1 Vérification de la qualité du maillage

PFLOTRAN utilise la méthode TPFA pour la discrétisation de 'opérateur de diffusion (asso-

cié au Laplacien présent dans I’équation de Richards utilisée pour modéliser I’écoulement) et le


www.geoslope.ca
https://github.com/MoiseRousseau/Salome-PFLOTRAN-Interface
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théoreme de Green-Gauss pour l'opérateur de gradient (présent dans I’équation d’advection-
dispersion pour le transport ; section 2.6.3). La discrétisation spatiale du domaine doit donc
répondre aux conditions d’orthogonalité et de biais (Moukalled et al., 2016). Ces conditions
sont d’office remplies lorsque la discrétisation spatiale est formée par un maillage cartésien
de 'espace, mais ne l'est pas nécessairement pour un maillage déstructuré (comme dans ce
projet de recherche). Il était donc nécessaire ici de quantifier la qualité du maillage afin de
s’assurer que les erreurs numériques demeuraient limitées. Les outils de vérification de la
qualité du maillage intégrés dans Salomé ne permettaient cependant pas de quantifier la
condition d’orthogonalité et de biais et un greffon a donc été développé. Ce greffon incluait
divers outils d’analyse, de visualisation et d’exportation de la qualité du maillage (Figure
4.1).

En pratique, le greffon opérait en plusieurs étapes. A chaque étape, des tableaux NumPy
ont été utilisés et permettaient de manipuler les données entre les différentes étapes et de
vectoriser les différentes opérations mathématiques pour garantir de meilleures performances
au greffon. La premiere étape consistait a sélectionner le maillage sous le module SMESH
de Salomé, puis a le décomposer pour extraire les connexions entre ses différentes faces
internes. Ensuite, le centre de chaque élément, puis le centre C, la normale 7} (unitaire) et
le vecteur reliant les centres des deux éléments partageant la méme face R} étaient calculés.
La troisieme étape consistait a calculer pour chaque face, deux quantités représentant I'une
le respect de la condition d’orthogonalité et I'autre celle de biais. La premiere quantité a été
définie comme ’angle de non-orthogonalité a,,, c’est-a-dire I’angle entre la normale ny de la

face et le vecteur reliant les deux centres des éléments R} :

Qlpo = Arccos —— (4.1)

L’erreur de la condition de biais (Epis), a été définie comme la distance entre le centre de la
face et le point résultant de I'intersection /¢ de la face et du vecteur reliant les deux éléments,

divisée par la longueur de ce dernier vecteur :

11y — Csl

biais — ! = ! (42>
1Bl

La derniere étape consistait a afficher les informations a 'utilisateur au moyen de 'interface

graphique (Figure 4.1, étapes 3 et 4). D’autres statistiques étaient directement affichées dans

le terminal, comme les angles de non-orthogonalité et les erreurs de biais moyens et maximaux.

Ces quantités permettaient de comparer la qualité relative de deux maillages. Par exemple,
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Finite volume mesh quality X 1
Mesh: |Mesh_1 Select/

[ Compute stats i\ 2

Mesh non Orthogonality:

e
o ..i_
5000 A
o _m T T
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Mesh skewness:
b el o
- -
o) L
|
5000 A
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8
Generate groups
Create a group for non-orthonality angle > Make gro!
Create a group for skewness > Make gm> 5
6 Export quality to file:
Export
X cancel ok

Figure 4.1 Interface graphique du greffon pour I'analyse de la qualité du maillage. (1) Outil de
sélection, (2) calcul de la qualité du maillage, (3) distribution des angles de non-orthogonalité,
(4) distribution des biais, (5) création de groupes pour la visualisation des faces sélectionnées
et (6) exportation des angles de non-orthogonalité et des biais au format texte.

un maillage avec de plus grands angles de non-orthogonalité serait susceptible d’engendrer

des erreurs numériques plus grandes.



66

4.1.2 Exportation de maillage

L’exportation des maillages créés avec Salomé dans un format lisible par PELOTRAN n’était
pas implémentée dans les deux logiciels. Un deuxieme greffon a donc été développé dans ce
but. L’interface graphique du greffon permettait a 1'utilisateur de sélectionner le maillage
a exporter parmi les objets de SMESH, de choisir les groupes d’éléments a exporter (par
exemple les différents matériaux), le format de sortie de fichier (binaire ou texte), le format
du maillage (explicite ou implicite) et le fichier de destination (Figure 4.2). Le comportement
du greffon s’adaptait alors selon les différentes options choisies pour le format de fichier et

de maillage, et créait les fichiers de sorties destinés a étre entrés dans PFLOTRAN (Tableau

4.1).
Export Salome meshes to PFLOTRAN X 1
Mesh to export: Mesh_1 Select /
2 v Export Salome submeshes or groups as PFLOTRAN regions

\ Available groups | * 3 sroups to expori Name
1 Pit 4
2 |interface_side + /
3 interface_bottom _
4 EDZ

\R - 4 »
Output format: @ Binary (HDF5) Human readable (ASCII) 6
Grid format: e Implicit Explicit
Destination folder and name: Select

Compress HDF5 output

Xcancel

Figure 4.2 Interface graphique du greffon d’exportation de maillage de Salomé vers PFLO-
TRAN. (1) Sélection du maillage a exporter parmi les objets de SMESH, (2) groupes de
mailles disponibles pour I'exportation, (3) ajout ou suppression des groupes a exporter, (4)
liste des groupes a exporter, (5) format de maillage et de fichier, (6) sélection du fichier de
sortie.
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Tableau 4.1 Description des fichiers de sorties de 'interface Salomé vers PFLOTRAN avec
leur extension.

Description Commentaire
Extention
*hd Maillage au format binaire (explicite | Format de maillage défini selon la
ou implicite) structure du fichier HDF5, peut aussi
contenir des groupes volumiques ou
surfaciques
* ugi Maillage implicite au format texte -
* uge Maillage explicite au format texte -
* vs Groupe volumique au format texte Un fichier par groupe
* .88 Groupe surfacique au format texte | Un fichier par groupe
(maillage implicite)
*ex Groupe surfacique au format texte | Un fichier par groupe
(maillage explicite)

Exportation au format implicite

Le format implicite définissait le maillage en fonction des coordonnées de ses noeuds et d’une
suite de nombres entiers désignant les noeuds constituant ses éléments. Plus concretement,
lordre d’entrée des noeuds définissait leur indice dans le maillage. Par exemple, le premier
noeud défini dans les fichiers de sortie (texte ou binaire) portait I'indice 1, le deuxiéme l'indice
2, et ainsi de suite. Ensuite, les éléments étaient définis au moyen d’une lettre désignant leur
type (T : Tétraedre, P : Pyramide, W : Prisme et H : Hexaedre), et la liste des indices de
noeuds les constituant. Par exemple, ’élément défini par le code « T' 1 2 3 4 » désignait un
tétraedre défini par les quatre premiers points du maillage. Cependant, ’ordre des points des
éléments dans PFLOTRAN devait respecter la regle de la main droite, ce qui impliquait un
réarrangement de ’ordre des points de Salomé. L’ordre d’entrée des éléments dans le fichier
d’entrée définissait leur indice dans le maillage (de maniére similaire aux points) : le premier
élément entré recevait 'indice 1, le deuxieme l'indice 2, et ainsi de suite. Finalement, selon
le format de fichier, ces informations étaient soit écrites dans un fichier texte (d’abord les
coordonnées des noeuds, puis les éléments définis par leurs points), soit dans un fichier HDF5

sous un groupe Domain/Vertices pour les noeuds et Domain/Cells pour les éléments.

Exportation au format explicite

Le maillage au format explicite n’est plus défini implicitement par les noeuds et les éléments,
mais en formulant explicitement les caractéristiques de chaque élément nécessaire pour la

formulation de la méthode des volumes finis. Ce format de maillage permet une plus grande
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flexibilité et permet par exemple, d’entrer des éléments polyédriques, ou des éléments factices
pour simuler une double porosité. Ainsi, le volume et le centre de chaque élément étaient tout
d’abord spécifiés, suivis par la surface, le centre et le voisinage de chaque face des éléments.
Ces informations étaient enregistrées, selon le choix de I'utilisateur, directement dans un
fichier texte (volume et centre des éléments d’abord, puis informations sur les faces ensuite),

ou dans un fichier HDF5 qui enregistrait les données suivantes :

— Domain/Cells/Centers le centre des éléments,

— Domain/Cells/Volumes leur volume,

— Domain/Connections/Cell Ids la connectivité des faces,
— Domain/Connections/Areas leur aire,

— et Domain/Connections/Centers leur centre.

L’ordre des éléments dans le fichier de maillage définissait l'indice des éléments. Plus de
détails sur chaque format de fichier et de maillage sont disponibles dans la documenta-
tion de PFLOTRAN (https://www.pflotran.org/documentation/user_guide/cards/
subsurface/grid_card.html et http://doc-dev.pflotran.org/user_guide/cards/
subsurface/grid_card.html).

Exportation des groupes

Les différents groupes choisis par 1'utilisateur étaient traités apres exportation du maillage
principal. Le greffon procédait différemment selon les options de format de fichier et de
maillage, mais aussi du type de groupes (éléments volumiques pour définir des matériaux,
ou éléments surfaciques définissant des conditions aux frontiéres par exemple). Les groupes
volumiques (c’est-a-dire, avec des éléments volumiques) étaient exportés comme une liste
contenant les indices des éléments du groupe. Par exemple, un groupe volumique constitué
par le premier, le troisieme et le sixiéme élément définis dans le fichier de maillage (explicite
ou implicite) était codé par les indices 1, 3, et 6. Selon le format de fichier, les groupes
volumiques étaient ensuite enregistrés au format texte (a raison d’un élément par ligne), ou

au format binaire HDF5 sous Regions/Nom-du-groupe/Cell Ids.

Le format d’exportation des groupes surfaciques dépendait du format du maillage (implicite
ou explicite). Pour un maillage au format implicite, chaque face du groupe était caractérisée
par l'indice des noeuds la composant et par une lettre pour le type de face (T : triangle,
Q : quadrilatere). Au format explicite, I'aire de chaque face, son centre et son appartenance
a un élément étaient spécifiés. Le groupe était par la suite enregistré dans un fichier texte
(maillage explicite ou implicite) ou dans un fichier binaire dans Regions/Nom-du-groupe/Face

Ids (maillage implicite seulement). D’autres détails sur les formats d’entrée des groupes dans


https://www.pflotran.org/documentation/user_guide/cards/subsurface/grid_card.html
https://www.pflotran.org/documentation/user_guide/cards/subsurface/grid_card.html
http://doc-dev.pflotran.org/user_guide/cards/subsurface/grid_card.html
http://doc-dev.pflotran.org/user_guide/cards/subsurface/grid_card.html

69

PFLOTRAN peuvent étre trouvés dans la documentation (http://doc-dev.pflotran.org/

user_guide/cards/subsurface/region_card.html)

4.1.3 Exportation de faces pour le calcul de bilan de matiere

Le calcul du flux d’eau souterraine entrant ou sortant des fosses remblayées a été calculé avec
PFLOTRAN en utilisant la carte INTEGRAL FLUX, et en définissant les faces sur lesquelles
sommer le flux (typiquement, l'interface entre le roc environnant et les rejets remblayés). Les
informations sur ces faces devaient donc étre exportées depuis le modele numérique sous le
module SMESH de Salomé vers PFLOTRAN, et au format requis par la carte. Ainsi, un
troisieme greffon a été créé pour réaliser cette opération. Le greffon pouvait traiter plusieurs
groupes de faces a la fois, les exporter dans plusieurs formats et activer différentes options de
sommation. Le détail des formats et des options de sommation de flux sont disponibles dans
la documentation de la carte (https://www.pflotran.org/documentation/user_guide/
cards/subsurface/integral_ flux_card.html) et a la section 4.4.3 de la these. A la fin
de D'exportation, le greffon générait un fichier texte décrivant le contenu de la carte IN-
TEGRAL FLUX pour pouvoir étre intégré directement au fichier d’entrée de PFLOTRAN
avec la carte EXTERNAL FILFE (voir https://www.pflotran.org/documentation/user_
guide/cards/utility_cards/external file_card.html).

Create integral flux for PFLOTRAN X 1
Mesh to export: Face 1; Face 2; Face 3 Select/

\Format: ® Coordinates and direction Vertices Cell ids 3

Destination folder and name: Select

\Fluxes option: Absolute fluxes \ 4

Reverse direction

2

5

X Cancel & ok

Figure 4.3 Interface graphique du greffon pour la création de jeux de données de face et pour
le calcul des flux d’eau souterraine dans les fosses remblayées. (1) Sélection des groupes de
faces a exporter, (2) sélection du format, (3) sélection des fichiers de sorties, (4) option sur
la sommation des flux, et (5) inversion de la direction (pour les flux orientés).


http://doc-dev.pflotran.org/user_guide/cards/subsurface/region_card.html
http://doc-dev.pflotran.org/user_guide/cards/subsurface/region_card.html
https://www.pflotran.org/documentation/user_guide/cards/subsurface/integral_flux_card.html
https://www.pflotran.org/documentation/user_guide/cards/subsurface/integral_flux_card.html
https://www.pflotran.org/documentation/user_guide/cards/utility_cards/external_file_card.html
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4.1.4 Champs de perméabilité de la ZES

Le calcul de la perméabilité équivalente de la ZES nécessitait plusieurs informations géomé-
triques sur la position des éléments par rapport aux murs de fosse, comme leur distance et
le vecteur reliant le centre de I'élément aux murs. Ce dernier était nécessaire notamment
pour calculer 'orientation locale des fractures de la ZES. Un greffon a donc été réalisé afin
de calculer et exporter ces quantités, puis de déterminer les composantes du tenseur de per-
méabilité équivalente de la ZES a partir des parametres de la ZES entrés par I'utilisateur.
L’interface graphique permettait de choisir interactivement dans Salomé un groupe d’élé-
ments pour lesquels calculer les informations géométriques, la surface discrétisée d’intérét,
le fichier de sortie, les informations de la ZES pour calculer la perméabilité équivalente du

réseau de fracture, et le type de couplage hydraulique entre le roc et le réseau de fractures

(Figure 4.4).
EDZ permeability dataset creator X

Mesh: Selec
Surface: Select 1
Output: Select

Excavated Damaged Zone properties

Densitx vs distance law:

Trace length (m-1): 0.82 | Attenuation length (m): 1.5
Fracture properties

2 Fracture radius (m): |2 Fracture aperture (m): 1le-4
Anisotropy

Enable anisotropy Anisotropy factor: |5

“Permeability moael

3 ——> Mourzencko Snow
Coupling method: e Standard Advanced
Matrix permeability (m2) le-8 4
Help X cancel ok

Figure 4.4 Interface graphique du greffon de calcul des propriétés de la ZES. (1) Sélection des
objets de SMESH et du fichier de sortie, (2) entrée des propriétés de la ZES, (3) du modele
de calcul de perméabilité équivalente et (4) du couplage avec le roc.

A Dexécution, le greffon procédait tout d’abord au calcul de la distance des centres des
éléments a la surface considérée (c’est-a-dire le mur de fosse). Le calcul était réalisé pour

chaque élément dans le groupe considéré au moyen de la méthode GetMinDistance() du mo-
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dule Python smeshBuilder de Salomé (voir https://docs.salome-platform.org/latest/
gui/SMESH/smeshBuilder.html). Ainsi, la complexité du calcul de la distance était de type
O(pn) ou p est le nombre de faces dans la surface discrétisée et n le nombre d’éléments dans
le groupe a exporter. Ceci impliquait que pour une surface finement discrétisée et un grand
nombre d’éléments dans le groupe, le temps de calcul pouvait étre conséquent. Par exemple,
pour des surfaces discrétisées composées d’environ un millier de faces et un groupe composé
de 300 000 éléments, le calcul se faisait en environ une heure avec un processeur Intel Core
i7-6820HQ).

Par la suite, le calcul de la perméabilité équivalente du réseau de fractures de la ZES pouvait
étre réalisé a partir des informations calculées plus haut. Cette étape utilisait notamment
une classe Python dédiée qui enregistrait les propriétés de la ZES ainsi que les choix de
I'utilisateur (modele de perméabilité, couplage avec le roc), et dérivait la perméabilité de
la ZES a partir du modele proposé dans le chapitre 7 (voir section 8). Un autre modele de
perméabilité basé sur le modele de Snow (Snow, 1969) a aussi été implémenté a des fins de
tests. Ce modele dérivait la perméabilité équivalente d’un réseau de fractures isotrope kAf/ en
fonction de la densité de fracture p’ a partir de la relation suivante (voir section 7.2.1 pour
plus d’information) :
F ) = s (4.3)
Enfin, pour une orientation anisotropique du réseau de fracture de la ZES, la projection du
tenseur de perméabilité k.., depuis le référentiel local (c¢’est-a-dire parallele au mur de fosse)
dans le référentiel de simulation kg, était réalisée au moyen de la transformation suivante
(Borghi et al., 2015) :
Koim = R, Kioear (R (4.4)

local local

sim

oo la matrice de rotation de la base locale vers la base de la simulation. Cette matrice

avec R
de rotation était constituée des coordonnées des vecteurs unitaires dans la base locale (i, ¥, 77)
exprimées dans la base de simulation (Z, ¥, 2) (Borghi et al., 2015) :

tocat = (U, U, 70) (4.5)
avec U et U deux vecteurs orthogonaux et tels que @-v' = 7i. Les composantes k;; du tenseur de

perméabilité kg, (équation 4.4) pouvaient alors se réécrire de la maniere générale suivante :

/{Zij = UiU; k?L + Uﬂ)jk‘l + nmjk:” (46)


https://docs.salome-platform.org/latest/gui/SMESH/smeshBuilder.html
https://docs.salome-platform.org/latest/gui/SMESH/smeshBuilder.html
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Avec k| et k| les perméabilités dans les directions respectivement perpendiculaire et parallele

a la normale du mur de fosse (voir chapitre 7).

Ces différentes opérations mathématiques nécessaires au calcul de la perméabilité de la ZES
et conduites sur des discrétisations fines contenant beaucoup d’éléments pouvaient étre par-
ticulierement longues a calculer. Ainsi, les précédentes opérations ont toutes été réalisées en
opérant directement sur des tableaux NumPy au moyen d’opérations vectorisées permettant

ainsi de meilleures performances.

Les composantes du champ de perméabilité de la ZES ont finalement été enregistrées sous la
forme de jeux de données au format binaire contenant la perméabilité de chaque élément du
maillage avec la structure suivante :

— Clell ids : indice des cellules de 1 a N avec N le nombre de cellules dans le maillage.

— Distance : distance de la cellule a I'interface sélectionnée.

— Normal : composantes du vecteur unitaire reliant le centre de la cellule a son point le

plus proche appartenant a l'interface.

— PermeabilitylJ : perméabilité dans la direction IJ pour chaque cellule.
Le champ de perméabilité était ensuite importé dans PFLOTRAN au moyen de la carte
DATASET.

4.2 Interface entre le mailleur Vorpalite et Salomé

4.2.1 Développement du greffon

Le module de maillage de Salomé, SMESH, est principalement destiné a créer des maillages
pour des codes utilisant la méthode des éléments finis, pour laquelle des éléments tétra-
édriques sont appropriés. Ainsi, Salome integre nativement plusieurs mailleurs pour la créa-
tion d’éléments tétraédriques comme NETGEN (Schéberl, 1997) ou Gmsh (Geuzaine et Re-
macle, 2009). Cependant, PFLOTRAN est un code par volumes finis, et utilise notamment la
méthode TPFA pour la discrétisation de 'opérateur de diffusion présent dans I’équation de
Richards, rendant les maillages tétraédriques plus susceptibles aux erreurs de discrétisation
a cause du non-respect de la condition d’orthogonalité. En revanche, 'utilisation de PVC,
par construction, permet la création de faces perpendiculaires tout en respectant la condition
d’orthogonalité (Du et al., 1999). Certains logiciels, tels que le programme VoroCrust (Ab-
delkader et al., 2020), ou la librairie GeoGram, permettent la création de tels maillages, mais
aucun n’est intégré dans le module SMESH de Salomé. Ainsi, une interface entre le mailleur
Vorpalite de la librairie GeoGram et Salomé a été développée pour permettre la création et
I’exportation de PVC adaptés a la méthode de discrétisation employée dans PFLOTRAN.
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L’interface a pris la forme d’un greffon doté d’une interface graphique (Figure 4.5), et cal-
cule le PVC a partir des frontieres discrétisées du modele et de I'emplacement des germes
(seeds) ou leur nombre & générer, le cas échéant. L'interface graphique permettait de sélec-
tionner interactivement les frontieres discrétisées (c’est-a-dire un maillage formé d’éléments
bidimensionnels représentant les frontieres du modele 3D) et les germes du PVC a partir
des points d’un maillage dans SMESH (optionnel), et de spécifier les options a passer au
mailleur Vorpalite (par exemple, l'option nb_pts=X qui permet de spécifier le nombre de
cellules de Voronoi désirées). Ensuite, le greffon exportait les frontieres et les germes dans un
format lisible par Vorpalite, appelait le mailleur, puis importait a nouveau les résultats dans
le module SMESH de Salomé. Le téléchargement du greffon et son installation sont détaillés

dans le dépot GitHub suivant : https://github.com/MoiseRousseau/Salome-Voronoi.

Convert to Voronoi X

Boundary mesh (mandatory):

/

Select Mesh_1
2 Seeds location (optional):
Select
3 Parameters to pass to Vorpalite:
te_ids=true simplify=tets_voronoi_boundary 4
v Create groups from seeds mesh nodes groups/

X cancel ok

Figure 4.5 Interface graphique du greffon pour la création de Pavages de Voronoi Centré
(PVC) depuis Salomé. (1) Sélection du maillage contenant la frontiere de 'objet discrétisé,
(2) sélection du maillage contenant les germes a considérer (optionnel), (3) sélection des
options a transférer au mailleur Vorpalite, et (4) création de groupe a partir des groupes de
points du maillage contenant les germes.

4.2.2 Comparaison d’un maillage tétraédrique et d’'un PVC

La qualité des PVC générés au moyen du mailleur Vorpalite a été comparée a celle des
maillages tétraédriques. Un modele représentant une fosse remblayée avec une forme concave,
large de 250 metres, longue de 400 metres, profonde de 60 metres environ et inspirée d’une
géométrie réelle (Radzilani, 2015) a été considéré pour illustrer la qualité des deux types de
maillage (Figure 4.6). Le maillage tétraédrique dans ce cas a été créé au moyen de 'algo-

rithme NETGEN implémenté nativement dans Salomé. La qualité du maillage a été estimée
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au moyen de l'erreur de biais FEp;qs (équation 4.2) et de I'angle de non-orthogonalité o,

(équation 4.1) définis et calculée via le greffon présenté plus haut (section 4.1.1).
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(a) Maillage tétrahédrique (NETGEN) (b) Pavage de Voronoi centré (GeoGram)
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Figure 4.6 Comparaison d’un maillage tétraédrique et d'un Pavage de Voronoi Centré (PVC)
pour la discrétisation d'une fosse remblayée contenant 50 000 volumes (Radzilani, 2015). Les
volumes sont colorés en fonction de I’angle moyen de non-orthogonalité.

Le maillage tétraédrique généré avec le mailleur NETGEN présentait 50 391 éléments, avec
un angle de non-orthogonalité moyen et maximum d’environ 14° et 62° respectivement, et
I'erreur de biais était de 0,16 en moyenne et 0,82 au maximum (Tableau 4.2). La discrétisation
utilisant un PVC présentait pour sa part 50 000 éléments avec un angle de non-orthogonalité
moyen et maximum environ quatre fois plus faible (2,6° et 17° respectivement), et une erreur
de biais (moyenne et maximum) deux fois plus faible (0,06 et 0,42 ; Tableau 4.2). En théorie,
I’erreur de non-orthogonalité pour les PVC devait étre nulle par construction, mais ceci n’est
vérifié que lorsque le germe de la cellule de Voronoi correspond a son centre, ce qui, en pra-
tique, n’est pas toujours le cas, engendrant donc de (faibles) erreurs d’orthogonalité. Les PVC
apparaissaient donc plus adaptés que les maillages tétraédriques pour simuler 1’écoulement

avec PEFLOTRAN et ont donc été utilisés dans le projet (voir notamment le chapitre 9).
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Figure 4.7 Distribution (a) des angles de non-orthogonalité et (b) de 'erreur de biais pour le
maillage tétraédrique (en rouge) et le Pavage de Voronoi Centré (PVC; en bleue)

Tableau 4.2 Comparaison du maillage tétraédrique généré avec NETGEN et du Pavage de
Voronoi Centré (PVC) généré avec Vorpalite.

4.3 Implémentation du procédé d’optimisation topologique

Maillage Tétrahédrique | PVC

Nombre d’éléments 50 381 50 000

Nombre de connexions internes 95 973 328 441
Angle de non-orthogonalité moyen 14° 2,6°
Angle de non-orthogonalité maximum 62° 17°
Biais moyen 0,16 0,06
Biais maximum 0,82 0,42

L’optimisation de la géométrie de la codisposition des roches stériles et des résidus dans les

fosses remblayées par 'approche topologique a nécessité la création d’outils personnalisés

pour établir et résoudre les simulations numériques et calculer la dérivée via la méthode

adjointe (voir aussi section 3.4.3). L’optimisation a été réalisée de maniére totalement au-

tomatisée au moyen du langage de programmation Python, qui servait d’interface entre les

différentes étapes du processus. De multiples scripts ont été écrits, et mis sous la forme

d’une proto-librairie (https://github.com/MoiseRousseau/TopOpt-inpits-WRI), ce qui

avait pour avantage de favoriser le débogage, la réutilisation de morceau de code et la li-
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sibilité de ces derniers. En particulier, chaque script visait a résoudre une étape spécifique

du processus d’optimisation topologique (Figure 4.8) :

1. La premiere étape du processus d’optimisation consistait a dériver la conductivité
hydraulique de chaque cellule du domaine en fonction du parametre de densité p. La
conductivité pouvait étre directement calculée a partir de ce dernier, ou en utilisant
une version modifiée de celui-ci, notée p, apres filtrage et projection. Le parametre
de densité modifié a notamment été utilisé pour imposer une contrainte de taille
minimum d’inclusion de roches stériles dans les résidus (Bourdin, 2001). Le premier
script Python était donc dédié au filtrage et a la projection du parametre de densité

p en p, puis au calcul de la dérivée dp/dp.

2. La conductivité hydraulique était ensuite calculée via un second script qui convertissait
le parametre de densité modifié p en un champ de conductivité hydraulique K, toujours

en enregistrant la dérivée dK /dp.

3. Par la suite, un script Python se chargeait de convertir le champ de conductivités
hydrauliques en un jeu de données HDF5 (via la librairie h5py) et au format requis
par PFLOTRAN. Le code PFLOTRAN était ensuite appelé pour simuler I’écoule-
ment et retourner la pression (charge hydraulique) a chaque élément du domaine. Le
méme script Python lisait ensuite les sorties de PFLOTRAN, comme la charge dans
le domaine, des informations sur le maillage (volumes des éléments ou propriété des
faces par exemple), le Jacobien et les sensibilités du systéeme linéaire par rapport a la

pression et a la perméabilité.

4. Ces informations étaient ensuite transférées a un nouveau script dont 'objectif était
de calculer la fonction a optimiser, c’est-a-dire le gradient hydraulique moyen dans les
rejets, sa dérivée partielle par rapport a la charge 9(Vh),,/0h, et sa dérivée partielle
par rapport au parametre de densité modifié d(Vh),,/0p.

5. En parallele, les précédentes informations (point 3) étaient aussi transférées a un script

chargé de calculer la contrainte de volume et sa dérivée par rapport au parametre de
densité modifié dV, /dp.

6. Suite a l'étape 4, les sensibilités requises pour résoudre le systeme adjoint étaient
collectées dans un nouveau script, puis le systeme était résolu a l'aide de la librairie

SciPy.optimize (www.scipy.org) afin de déterminer le vecteur adjoint \.

7. Un autre script compilait toutes les dérivées calculées par les précédents scripts ainsi
que le vecteur adjoint afin de déterminer la dérivée totale du gradient moyen par

rapport au parametre de densité d(Vh),,/dp.


www.scipy.org
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8. Finalement, un dernier script recevait les informations de la contrainte de volume
et de sa dérivée (étape 5), du gradient hydraulique moyen dans les rejets (étape 3),
ainsi que de sa dérivée totale (étape 7) pour déterminer un nouveau champ du para-
metre de densité mis a jour, ou arréter 'optimisation si les conditions de convergence
étaient remplies. La mise a jour du parametre de densité était notamment réalisée au
moyen de l'algorithme des asymptotes mobiles globalement convergent, ou Globally-
Convergent Method of Moving Assymptote (GC-MMA) en anglais (Svanberg, 2002),
implémenté dans la librairie Python nlopt (https://github.com/stevengj/nlopt)
(Johnson, 2020).

L’enchainement des diverses étapes présentées ci-dessus était controlé a partir d’un script
Python maitre, ot I'utilisateur spécifiait le parametre de densité initial p° et qui permettait

d’obtenir, a la fin du processus, le parametre de densité optimisé p°Pt.

Une attention particuliere a aussi été apportée a la performance de I'orchestration du procédé
d’optimisation afin d’utiliser judicieusement les ressources informatiques disponibles. Par
exemple, le couplage entre les différentes étapes du procédé d’optimisation s’opérait sur des
tableaux NumPy de taille fixe et mise a jour au cours des itérations, tout en tirant bénéfices
de la vectorisation des opérations sur lesdits tableaux. La résolution du systeme adjoint,
qui représente 'opération la plus cotiteuse en temps de calcul avec la résolution du probleme
considéré, a notamment été parallélisée au moyen de la librairie SciPy, et préconditionnée avec
une approche de Jacobi pour une meilleure convergence. En ’état actuel et avec les choix de
logiciels et de librairies effectués, 'approche d’optimisation peut étre utilisée efficacement sur
des machines paralleles & mémoire partagée. Des problemes jusqu’a un million de degrés de
liberté ont notamment été résolus en moins d’une journée sur une station de travail portable
(dotée d'un processeur Intel Core i7-6820HQ et 32 Go de mémoire vive).

4.4 Liste des modifications apportées au code PFLOTRAN

4.4.1 Corrections apportées au code

Des vérifications préalables du code PFLOTRAN ont été réalisées afin de valider les résul-
tats des simulations en les comparant a un autre code (HydroGeoSphere - voir chapitre 5)
et des solutions analytiques (chapitre 6). Ces vérifications (Figure 4.9a) et 'examen du code
source de PFLOTRAN a révélé une erreur dans le calcul de la projection du tenseur de
dispersion mécanique pour des maillages déstructurés. En effet, la dispersion transversale
verticale n’était pas correctement prise en compte, ce qui entrainait que les concentrations

simulées étaient indépendantes de ce parametre. De plus, PFLOTRAN faisait I’hypothese
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Figure 4.8 Schéma de I'implémentation de 'approche d’optimisation topologique par densité
avec calcul du gradient par la méthode adjointe. Chaque boite représente un script Python
dédié qui effectue une opération, et les ellipses désignent des variables d’entrées-sorties entre
ces scripts.

d’un maillage structuré pour la projection du tenseur sur les faces du maillage, ce qui condui-
sait a des valeurs erronées pour les faces non orientées selon les axes principaux du maillage.
Cette erreur pouvait aussi étre a 'origine de certaines différences relevées entre PFLOTRAN

et d’autres logiciels de simulation (Hokr et al., 2016). L’erreur a été corrigée en mai 2019
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(voir https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/144), et a été validée
par comparaison avec le code HydroGeoSphere (Figure 4.9b).

_ ——: 0.0005 m (HGS)
- ] N == 0.0005 m (PFLOTRAN)
g_ 200 A H vy —-+ 0.001 m (HGS)
oy ! 7:\\ —-. 0.001 m (PFLOTRAN)
— ] 1/ \_\‘\ ----- 0.003 m (HGS)
c 150 A 1/ / \\ ----- 0.003 m (PFLOTRAN)
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Figure 4.9 Comparaison des concentrations simulées (a) avant et (b) apres correction de la
projection du tenseur de dispersivité calculées avec PFLOTRAN (en rouge) et HydroGeoS-
phere (en bleu). L’erreur était liée & une mauvaise projection du tenseur de dispersivité aux
faces du maillage et a la non-prise en compte du coefficient de dispersivité verticale. Les croix
noires correspondent aux concentrations mesurées expérimentalement (voir chapitre 5 pour
plus de détails).

4.4.2 Tenseur de perméabilité complet

La simulation de I'influence de la ZES sur ’écoulement en considérant ’anisotropie d’orien-
tation des fractures conduit a la création d’un tenseur de perméabilité anisotrope avec des

composantes non diagonales. Initialement, PFLOTRAN ne considérait que des tenseurs de
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perméabilité anisotrope diagonaux. Par conséquent, les fonctions calculant la projection du
tenseur de perméabilité sur les faces des éléments ainsi que la carte permettant d’obtenir les
propriétés des matériaux (MATERIAL _PROPERTY') ont été étendues afin de prendre en
compte les composantes non diagonales. La validation de I'implémentation a été réalisée au
moyen de tests automatisés dans PFLOTRAN (voir https://bitbucket.org/pflotran/
pflotran/src/master/regression_tests/default/materials/full_tensor/), et aussi
de maniere plus détaillée dans le chapitre 6. L’ensemble des modifications au code source
sont disponibles a la demande de fusion suivante : https://bitbucket.org/pflotran/
pflotran/pull-requests/280.

L’activation de la projection du tenseur de perméabilité complet se faisait en deux
étapes. Premierement, l'utilisateur devait spécifier a PFLOTRAN d’utiliser une projec-
tion prenant en compte un tenseur de perméabilité complet en réglant la commande
PERM TENSOR_TO _SCALAR_MODEL (localisé sous la carte GRID) sur l'option
FLOW_FULL_TENSOR. Ensuite, 'utilisateur devait entrer les composantes non diagonales
du tenseur via la commande PERMEABILITY de la carte MATERIAL PROPERTY. Les
options ANISOTROPIC et FULL TENSOR devaient notamment étre activées pour chaque
matériau dont la perméabilité était anisotrope. Les valeurs des composantes pouvaient alors
étre soit renseignées au moyen des sous-commandes PERMFEABILITY [IJ pour une per-
méabilité homogene dans le matériau considéré, soit via des jeux de données avec la carte
DATASET pour une perméabilité hétérogene. Des exemples d’utilisation et de plus amples
informations sont disponibles dans la documentation de PFLOTRAN mise a jour avec les nou-

velles fonctionnalités (http://doc-dev.pflotran.org/user_guide/user_guide.html).

4.4.3 Calcul du flux d’eau souterraine dans les fosses remblayées

Dans ce projet de recherche, le flux d’eau souterraine entrant ou sortant des fosses remblayées
devait fréquemment étre calculé. Dans 'approche numérique, cela revenait a sommer le flux
a travers les faces décrivant l'interface entre le roc environnant et les rejets. En pratique,
PFLOTRAN permettait ce calcul en utilisant la carte INTEGRAL FLUX, en définissant
les faces par les points les composants et leur orientation (pour calculer les flux entrants
ou sortants). Néanmoins, cette maniére de sélectionner les faces ne s’appliquait pas au cas
des maillages explicites. De plus, par défaut, PFLOTRAN ne permettait pas de sommer
séparément les contributions des flux entrants ou sortants, impliquant que le flux total a
travers toutes surfaces fermées en régime permanent et en I'absence de terme source était
nul. Le calcul du flux entrant devait donc étre réalisé uniquement a partir des faces ou 'eau

souterraine entrait dans les rejets remblayés, ce qui n’était pas connu a priori. Il a donc


https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/src/master/regression_tests/default/materials/full_tensor/
https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/src/master/regression_tests/default/materials/full_tensor/
https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/280
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été nécessaire de modifier le code source de la carte INTEGRAL FLUX pour ajouter des
options quant au calcul du flux. Une nouvelle commande FLUXES OPTION a été ajoutée

permettant de renseigner trois options pour le calcul du flux, a savoir :

— SIGNED_FLUXES qui somme tous les flux en prenant en compte l'orientation de
la face et la direction de ’écoulement quel que soit leur orientation respective (par
défaut),

— POSITIVE _FLUXES ONLY qui somme uniquement les flux positifs calculés de la
méme maniere que précédemment,

— et ABSOLUTE _FLUXES ONLY qui somme la valeur absolue des flux, c’est a dire,

sans tenir compte de 'orientation de la face.

Ainsi, les flux a travers les fosses remblayées pouvaient étre calculés avec 'option POSI-
TIVE FLUXES ONLY en considérant toutes les faces de l'interface de la fosse et du roc.

Un nouveau format d’entrée des faces a aussi été implémenté afin de simplifier I’exportation
de faces depuis Salomé et de considérer les maillages au format explicite. Le nouveau format
est activé a partir de la commande CELL IDS dans la carte INTEGRAL FLUX. Il permet
de sélectionner les faces d’apres les éléments qui les partagent. L utilisateur doit spécifier une
liste de doublets d’éléments pour définir la surface. Les modifications du code source sont dis-
ponibles a la demande de fusion suivante : https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/
pull-requests/267; et celles apportées a la documentation sous : https://www.pflotran.

org/documentation/user_guide/cards/subsurface/integral flux_ card.html.

4.4.4 Entrée des maillages de Voronoi

Les discrétisations spatiales composées d’éléments polyédriques nécessitent obligatoirement
un format de maillage explicite dans PFLOTRAN. Par défaut, l'entrée des maillages au
format explicite ne pouvait se faire qu’au moyen dun fichier ASCII. Bien que le format
texte permette une lecture plus facile des informations de maillage pour 'utilisateur ou
I'utilisation des logiciels de gestion de révisions, ce format de fichier occupe plus d’espace
disque pour la conservation du maillage, posséde de faibles performances en lecture et n’est
pas parallélisable. Pour des maillages contenant plusieurs millions de connexions internes,
I'opération de lecture du maillage seule pouvait parfois étre plus longue que le reste de la
simulation. Il a donc été décidé d’implémenter la lecture des maillages explicites sous le

format de fichier HDF5 selon la structure suivante :


https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/267
https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/267
https://www.pflotran.org/documentation/user_guide/cards/subsurface/integral_flux_card.html
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— Domain/Cells/Centers un tableau 2D de taille (N, 3) contenant les coordonnées X, Y
et Z des centres des éléments (nombre a virgule flottante) avec IV le nombre d’éléments
dans le maillage.

— Domain/Cells/Volumes un tableau de taille N avec le volume de chaque élément
(nombre a virgule flottante).

— Domain/Connections/Cell Ids un tableau 2D de taille (M, 2) définissant les faces a
partir des indices des deux éléments la partageant (nombre entier) avec M le nombre
de face dans le maillage.

— Domain/Connections/Areas un tableau de taille M contenant I'aire de chaque face
(nombre a virgule flottante).

— et Domain/Connections/Centers un tableau de taille (M, 3) enregistrant les coordon-

nées X, Y et Z du centre de chaque cellule (nombre a virgule flottante).

La structure du fichier HDF5 est détaillée dans la documentation de PFLOTRAN mise a jour
(http://doc-dev.pflotran.org/user_guide/cards/subsurface/grids/unstructured_
explicit_grid.html#unstructured-explicit-grid-card). Le code source peut étre

trouvé ici : https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/383.
La commande COORDINATE de la carte REGION, qui permet de sélectionner un élément

a partir d’'une coordonnée, a aussi été étendue pour les maillages explicites (par défaut, seuls
les maillages implicites étaient supportés). Pour les maillages implicites, I’élément contenant
le point de coordonnées spécifiées est sélectionné. Pour les maillages explicites, il a été choisi
de sélectionner plutot 1’élément dont le centre et le plus proche du point, car la géométrie
des éléments n’est pas connue a priori. Les détails de I'implémentation sont disponibles ici :
https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/429.

4.4.5 Orthogonalité du maillage

Une métrique additionnelle a été ajoutée comme variable de sortie dans PFLOTRANT afin
de caractériser la qualité du maillage et en complément du greffon de qualité du maillage
implémenté dans Salomé (section 4.1.1). Cette métrique K_ORTHOGONALITY ERROR
(Ek,;) permet de prendre en compte le tenseur de perméabilité pour s’assurer que le
maillage respecte la condition de K-orthogonalité (Heinemann et al, 1991) (voir aussi
https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/335) :
T T_i?KiT'f ﬁ‘T
ZfeaianKi - ||R'f||2 Rf ||
Ki = >
ZfeaiHn?Ki”
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ou f € 0i désigne la somme sur toutes les faces de I’élément 7, et K; le tenseur de perméabilité.
Pour rappel 7is est le vecteur unitaire normal a face f et ﬁf le vecteur reliant les deux centres
des éléments partageant la face (voir aussi section 4.1.1). L’erreur de K-orthogonalité Ex ;
est calculée pour tous les éléments du maillage et peut étre visualisée au moyen du logiciel

Paraview.

Aussi, par défaut, PFLOTRAN projette toujours l'aire de la face dans la direction défi-
nie par le vecteur reliant le centre des deux éléments partageant la face pour le cas des
maillages implicites. Néanmoins, cette approche de projection n’est pas documentée dans
la littérature, et l'aire non projetée de la face est utilisée a la fois pour l'opérateur de dif-
fusion et pour l'opérateur de gradient (Moukalled et al., 2016). Une nouvelle commande
IMPLICIT GRID _ARFEA CALCULATION a donc été ajoutée sous la carte GRID GRID
(https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/382) permettant a 1'utili-
sateur de choisir de projeter ou non l'aire des connexions internes du maillage avec les options

TRUE_ARFEA (non projetée) ou PROJECTED _AREA (projetée).

4.4.6 Sortie des informations pour 'optimisation topologique

La résolution du systeme adjoint utilisé pour 'optimisation de la codisposition des roches
stériles et des résidus dans les fosses (section 3.4.3) nécessitait de nombreuses informations en
provenance du solveur PEFLOTRAN. En particulier, certaines informations définies aux faces
(aires, distance entre les centres, fraction amont, perméabilité projetée par exemple) devaient
étre connues, en plus des sensibilités du résidu du systeme linéaire calculées pour la pression
(c’est a dire, le Jacobien) et pour la perméabilité. Ces informations ne sont généralement pas
directement disponibles et le code source de PFLOTRAN a donc été modifié pour extraire

ces informations des simulations.

Sorties des informations liées aux faces

L’identification des différentes faces du maillage (connections internes et les frontieres), in-
dépendamment du format du maillage (implicite ou explicite) était nécessaire pour indexer
les propriétés relatives a ces dernieres. Il a été choisi de les caractériser au moyen d’un dou-
blet représentant les deux éléments partageant la face pour les connexions internes, et par
un élément et un nombre négatif pour les frontieres. Cet identifiant était sauvegardé dans
le fichier de sortie de PFLOTRAN sous le groupe Domain/Connection Ids en spécifiant
loption PRINT CONNECTION _IDS sous la commande SNAPSHOT FILE dans la carte
OUTPUT.


https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/382
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Ensuite, le calcul des variables d’intéréts aux faces a été implémenté au moyen d’une fonction
spécifique, appelée au méme endroit et de la méme maniere dans le code source que le
calcul des variables liées aux éléments. Un test permettait alors de choisir I'une ou l'autre
des fonctions (sorties aux faces ou aux éléments) en fonction de la variable a enregistrer.
Les nouvelles variables de sorties aux faces étaient ainsi toujours spécifiées a partir de la
commande VARIABLES sous la carte OUTPUT, et étaient désignées par :

— FACE_ARFA pour laide des faces.

— FACE_PERMFEABILITY pour la perméabilité projetée sur la face.

— FACE_NON_ORTHO_ANGLE pour l'erreur de non-orthogonalité (c’est a dire 1 —

— FACE DISTANCE BETWEEN CENTER pour la distance entre les deux centres
des éléments partageant la face.

— FACE_UPWIND_FRACTION pour la fraction de la précédente distance dans le
premier élément identifiant la face.

— FACE CFELL CENTER VECTOR_X,Y,Z pour le vecteur reliant les deux centres
des éléments partageant la face (unitaire).

— FACE_NORMAL_X,Y,Z pour le vecteur normal & la face (unitaire).

Les précédentes informations étaient requises notamment pour calculer la fonction objectif
(voir chapitre 9). La sortie des informations calculées aux faces tait finalement implémentée au
format HDF5. En pratique, les informations sont enregistrées dans le méme fichier de sortie
de PFLOTRAN et sous la méme structure que pour les informations liées aux éléments,

c’est-a-dire dans un groupe Time : XXX /Variable [unité].

Ces développements ne sont pas encore intégrés a la branche maitre du développement de
PFLOTRAN. Ils sont néanmoins disponibles dans une branche de développement en cours
de fusion (https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/404).

Sortie des sensibilités

La sortie des sensibilités a nécessité la création d’'un nouveau Process Model (PM) et de
trois nouveaux modules dans le code source de PFLOTRAN pour un total d’environ 2600
lignes de code. La structure du code a été validée avec I'équipe de développeurs de PFLO-
TRAN. Le nouveau PM a été nommé SENSITIVITY ANALYSIS et est codé dans le module
PM__Sensitivity Analysis_class. La sortie des sensibilités se faisait tout d’abord en activant
ce dernier dans la carte SIMULATION et sous la commande PROCESS MODEL au début
du fichier d’entrée de PFLOTRAN. Plusieurs options permettent de choisir I’équation gou-


https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/404
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vernante pour le calcul des sensibilités. Cependant, pour le moment, seul le support pour
I’équation de Richards a été ajouté via l'option SENSITIVITY FLOW.

Ensuite, une nouvelle carte, nommée SENSITIVITY FLOW et jumelée au nouveau PM, a

été créée. L'utilisateur y spécifie notamment les options associées au calcul et a I’enregistre-

ment des sensibilités :

Le format de fichier de sortie via la commande SENSITIVITY OUTPUT FORMAT
et les options HDF5, ASCII, BINARY ou MATLAB. Seule la premiere a été validée
et utilisée dans ce projet de recherche.

L’activation et le taux de compression pour les sorties au format HDF5 avec
HDF5 COMPRESSION _LEVEL.

Les temps pour lesquels les sensibilités devaient étre enregistrées avec la commande
OUTPUT et l'option PERIODIC _TIMESTEP.

Les variables par rapport auxquelles les sensibilités doivent étre calculées et enregis-
trées avec la commande VARIABLES et parmi les options PRESSURE et PERMEA-
BILITY.

Par exemple, la carte détaillée ci-dessous enregistre les sensibilités par rapport a la pression

et a la perméabilité, a tous les pas de temps et au format HDF5 :

SENSITIVITY FLOW
SENSITIVITY OUTPUT FORMAT HDFE5
VARIABLES
PRESSURE
PERMEABILITY

/

OUTPUT
PERIODIC TIMESTEP 1

/
END

Le nouveau PM avec 'option SENSITIVITY FLOW utilisé pour le calcul des sensibilités
de I'équation de Richards a été couplé au PM de ’écoulement, c’est a dire, qu’a chaque
simulation de I’écoulement, le PM SENSITIVITY ANALYSIS est immédiatement appelé
A sa suite. A chaque appel, le PM vérifie le pas de temps en cours afin de déterminer si la
sortie est requise ou non (via l'option PERIODIC _TIMESTEP), et procede au calcul le cas

échéant.
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Le calcul des sensibilités a été codé au moyen d'un deuxieme module indépendant nommé
Sensitivity Richards _module. PFLOTRAN incluait déja une routine pour calculer le Jaco-
bien du systéme linéaire discrétisé de ’équation de Richards, et était notamment utilisée par
les algorithmes itératifs de résolution du systeme linéaire et par la méthode de Newton pour
le systéme non linéaire. Elle a donc pu étre utilisée telle quelle pour le calcul de la sensibilité
par rapport a la pression. La structure de cette routine a été réutilisée et adaptée pour le

calcul de la sensibilité par rapport a la pression.

Finalement, ’enregistrement des sensibilités a été codé dans un troisieme module séparé et
nommé Sensitivity Output__module. Lorsque le format de sortie HDF5 est sélectionné, toutes
les sensibilités sont enregistrées dans un méme fichier binaire au format HDF5 sous le nom

pflotran-sensitivity-flow.hd avec la structure suivante :

— Mat Structure/Column Indices et Mat Structure/Row Indices contient les indices des
valeurs non nulles de la matrice creuse.
— Time : XXX contient les sensibilités calculées au temps indiqué, avec un sous-groupe

par sensibilité (actuellement Permeability [| et Pressure []).

La reconstruction des matrices creuses de sensibilité pouvait étre réalisée se faire avec Python

et sa librairie SciPy.sparse.

Le code source du nouveau PM développé, ainsi que tous ses modules sont disponibles dans
la branche suivante : https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/branch/moise/make_

optimization_v2.

Modification du systeme de test automatisé

Le systeme de test automatisé a été utilisé afin de garantir que chaque modification apportée
a PFLOTRAN n’avait pas de répercussions sur d’autres sections du code. Le systeme de test
automatisé est constitué de nombreuses courtes simulations (encore appelé test de régression)
dont le résultat est comparé a un résultat standard validé. Chaque modification apportée au
code doit passer ces tests de validation, mais doit aussi étre accompagnée de nouveaux tests
validant les modifications effectuées. Or, les deux dernieres modifications du code détaillées
ci-dessus (c’est-a-dire, la sortie des données aux faces et des sensibilités) ont entrainé la
création de nouveaux fichiers de sortie dont la structure n’était pas prise en compte par le
systeme de test automatisé. Le systeme de test automatisé a donc aussi été modifié afin de
pouvoir exécuter des scripts Python apres la conduite des tests, mais avant leur validation.

Ces scripts Python peuvent notamment convertir les sorties non prises en compte par le
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systeme de test vers un format supporté. Ces modifications apportées au systeme de test

sont disponibles ici : https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/389.


https://bitbucket.org/pflotran/pflotran/pull-requests/389
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CHAPITRE 5 ARTICLE 1 : SIMULATING GROUNDWATER FLOW AND
SOLUTE TRANSPORT IN BACKFILLED OPEN-PITS WITH PERVIOUS
SURROUND

Par Moise Rousseau et Thomas Pabst.

Article soumis dans la revue Canadian Geotechnical Journal.

Abstract

Pit backfilling constitutes an alternative mine wastes management approach which has gai-
ned attention in the last years because of its numerous advantages regarding the geotechnical
stability of the disposed wastes. Its environmental performance (especially contaminant trans-
port) was also extensively studied using numerical models. However, they were carried out
nearly 20 years ago when computers were significantly less powerful than today’s standards,
and considered thus several simplifications of the reality because of computational constrains,
which limit the applicability of their prediction. The objective of this research was thus to
reevaluate with nowadays tools the potential of numerical models to accurately simulate flow
and solute transport near backfilled open pit. To this end, a three-dimensional numerical mo-
del was built to compare simulated flow and solute transport against measurement taken from
laboratory physical experiments from the literature, and representing a backfilled pit and a
pervious surround within a fractured rock. Two codes (PFLOTRAN and HydroGeoSphere)
and three conceptual representations of the rock (namely the equivalent porous medium, dual
porosity and discrete fracture network) were calibrated on a first independent experiment,
and prediction of numerical models were then compared to flowrate and transport measured
in two other experiments. Overall, results showed that high resolution numerical models were
able to capture the long-term solute transport processes occurring between the pit and the
environment. They have also shown that long-term solute transport could be decoupled bet-
ween the pit and the rock, which thus allowed to focus on processes at the pit scale. For real
case performance assessment of backfilled pit reclamation technique for which few data on
the fractured rock is known, it is thus recommended to focus on long-term solute exchange

in the pit rather than downgradient concentrations which could be difficult to predict.
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5.1 Introduction

Mining operations generate large quantities of solid wastes, including tailings (ore proces-
sing wastes) and waste rocks (under-grade blasted rock). Management and long-term storage
of these wastes represent a major challenge for the industry (Aubertin et al., 2002, 2016).
In particular, tailings are traditionally disposed of in Tailings Storage Facility (TSF) often
subject to geotechnical instabilities which sometimes lead to failure (Azam et Li, 2010) with
harmful consequence for the environment and the societies (Roche et al., 2017). Also, tailings
can contain minerals that can interact with their environment and generate mine drainage,
which can be either acidic, contaminated, circumneutral, basic or saline (Nordstrom, 2015).
Several methods were proposed to control mine drainage generation after mine site closure
(Bussiere et Guittonny, 2020) and to improve TSF geotechnical short and long-term stabi-
lity (e.g. James et al., 2013). New disposal and management strategies, often referred to as
integrated mine waste management approaches, are also being considered to minimize geo-
technical and geochemical risks during operations (Designing for Closure concept ; Aubertin
et al., 2016).

Pit backfilling is one of the promising alternative disposal approaches to conventional TSF
(Puhalovich et Coghill, 2011; MEND, 2015). The technique has the main advantage to pro-
vide a permanent isolation of tailings with no dams required thus deleting the geotechnical
instability risks, but also to stabilize pit walls and provide better site aesthetics at closure
(MEND, 2015). Pit backfilling also contributes to control exchanges between potentially
reactive wastes and the atmosphere or the hydrographic system, thus reducing the risk of
contamination of surface ecosystems (Puhalovich et Coghill, 2011). However, tailings dispo-
sed in pits are in direct contact with the surrounding rock, and interactions between the
waste and the environment are expected to occur. For example, groundwater could flow in
the wastes and contributing to disperse contaminants contained in the wastes pore water
into the environment (Puhalovich et Coghill, 2011; McCullough et al., 2013), solubilizing
heavy metal, metalloid or rare earth elements (Miller et al., 2019; Tomy et al., 2020; Yin
et al., 2021), and even contributing to Acid Mine Drainage (AMD) generation (Santofimia
et al., 2013; Villain et al., 2015; Barfoud et al., 2019). Interactions and exchanges between the
backfilled wastes and the groundwater should therefore be controlled to avoid environmental

risks.

Several technics exist to control solute exchange between mines wastes and groundwater (Mis-
feldt et al., 1999; MEND, 2015). The pervious surround method is such a technique (Matich
et Tao, 1986; Ben Belfadhel, 2000), and relies on the diversion of groundwater streamlines

from the reactive wastes by the creation of preferential flow paths made of permeable material
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placed along the pit walls. The pervious surround effectiveness to divert groundwater from
backfilled wastes was addressed in several studies using analytical solutions in two dimensions,
numerical simulations in two and three dimensions, and considering various representations
of the fractured rock around the pit (Misfeldt et al., 1999; Salama et al., 2002; West et al.,
2003; Thériault, 2004; Lange et Van Geel, 2011; Strack, 2017; Kassimov et Obnosov, 2018;
Rousseau et Pabst, 2018). These studies mainly showed that the pervious surround is an
effective technique that could reduce groundwater flow in the backfilled tailings by more
than 90%. Results also suggested that the advective solute transport from the pit to the
environment was significantly decreased, which results in an increase of the retention time of

a contaminant in the pit.

Numerical simulation is a key tool to assess the performance of mine reclamation techniques
before large-scale application in the field (Misfeldt et al., 1999; Moldovan et al., 2008; McDo-
nald et Lane, 2010; Su et al., 2013). Accurate simulations of flow and transport near backfilled
pits is therefore required to optimize the pervious surround technique and develop its use
in practice. Such models require three-dimensional simulations with a fine discretization of
the numerical model, especially in the pervious surround (Salama et al., 2002; West et al.,
2003; Rousseau et Pabst, 2018). However, for various reasons (and especially computational
limitations), previous studies modeling the effectiveness of the pervious surround technique
used several simplifications (e.g. two-dimensional models and low mesh resolution). These
simplifications induce some significant limitation, and did not allow their verification by
laboratory-sized physical model (West, 2001; Lange, 2003), or the extrapolation to field scale
application (West et al., 2003; Thériault, 2004; Moldovan et al., 2008).

Such simplifications were, however, necessary, as most significant contributions to the field
were indeed carried out about 20 years ago, when computers were significantly less powerful
than today’s standard. In fact, today average computing power of the TOP500 supercompu-
ters are nearly 2500 times more powerful than those back in 2004 when most of the pervious
surround numerical simulations were carried out (TOP500, 2021). Therefore, the objective
of this research is to reevaluate with nowadays tools the potential of numerical models to ac-
curately simulate flow and solute transport near backfilled open pit. To this end, the present
study aimed to predict the solute concentration measured in several experiments conducted
in physical models representing a backfilled pit with a pervious surround and embedded in an
orthogonal fractured rock (Lange, 2003; Lange et Van Geel, 2011). Three common conceptual
models to represent the orthogonal fractures network of the physical model were also com-
pared, namely the Fquivalent Porous Media (EPM), the Dual Porosity (DP) and the DEN
models (Berkowitz, 2002). The following sections first summarize the physical model and the

laboratory experiments carried out (Lange, 2003; Lange et Van Geel, 2011), then detail the
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numerical models and the calibration strategy used in this study, and finally compare the
ability of numerical models to assess flow and solute transport in the context of backfilled

open pit by comparing measured and simulated solute concentrations.

5.2 Methodology

5.2.1 Laboratory physical model (Lange, 2003; Lange et Van Geel, 2011)
General setup

Experimental data were obtained from tracer tests conducted in laboratory scale physical
models representing a fractured rock and a cylindrical pit backfilled with mine tailings (Lange,
2003; Lange et Van Geel, 2011). Three tracer tests were carried out in the physical model.
The first was conducted during the construction of the physical model (i.e. without a pit) to
assess the properties of the fractured rock, while the two others were conducted with the full
model to assess solute transport from backfilled pit to the environment with two different

pervious surrounds.

The physical model consisted of a steel casement of x = 2.3 m long, y = 1.45 m large and
z = 0.72 m deep filled with concrete blocks of (x,y,2) = 0.19 x 0.09 x 0.058 m representing
the rock with its orthogonal fractures network. The concrete blocks were characterized by
a very small hydraulic conductivity, and were considered impervious. Diffusion coefficient in
the block was estimated around 4x 102 m? /s with a mean porosity of 0.05. Block interstices
representing the fractures were filled with a sand of 0.3 mm mean grain size diameter and
1x107 m/s hydraulic conductivity to maintain an aperture of approximately 2 mm between
the blocks. A total of 11x14x12 fractures were formed. A cylindrical hole centered at x =
0.675 m and y = 0 m (i.e. along the centerline of the model) and of 0.91 m in diameter and

0.405 m in depth was dug in the fractured rock to represent the pit in the physical model.

A 0.025 m wide pervious surround was installed at the side and at the bottom of the pit,
and made of either sand or gravel material depending of the experiment conducted and
respectively of 1x10 m/s and 6 x 102 m/s hydraulic conductivity and porosity of 0.35 in both
cases. The rest of the pit was filled with a sandy silt with 1x10" m/s hydraulic conductivity
and 0.4 porosity representing the backfilled tailings. A solid steel drum of 0.76 m diameter
and 0.405 m depth was placed at the center of the pit to reduce the mass of sandy silt needed
(see below for a sketch of the model).

A hydraulic gradient was applied in the length (z) direction using of two tanks placed at

each side of the model.
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Calibration tracer tests

The first tracer test was carried out during the construction of the model after four layers
of concrete blocks were placed in the steel casement. The objective of this test was to assess
the equivalent properties of the fractured rock represented by the concrete blocks and the
fractures. In this experiment, 3 mg of fluorescein dye at a concentration of 1 g/L was injected
during a short period at the start of the experiment in an injection piezometer I, located
0.23 m from the left border of the physical model, 0.18 cm from the bottom, and at the
centerline of the model ({z,y,z} = {0.23,0,0.18}; Figure 5.1). A gradient of 0.004 was
imposed through the model, which corresponded to a 1 cm head difference between the
model borders. Fluorescein transport was monitored using 6 piezometers (piezometers 1, 2,
3, 4, 5 and 8) installed throughout the model (Figure 5.1) and for a period of 20 days.

Full model tracer tests

The two other tracer experiments were conducted with the full physical model with either the
sand or the gravel pervious surrounds (Figure 5.2). The objective of these tests was to assess
the influence of the permeability of the pervious surround on the solute transport from the
backfilled pit to the surrounding rock. In both experiments (sand and gravel experiments),
the sandy silt (representing the backfilled wastes) between the solid steel drum and the
pervious surround (orange area in Figure 5.2, also see general description of the setup above)
was mixed with fluorescein dye and water to obtain a homogeneous initial concentration of
12 300 ppb in the entire backfilled materials. A total of 24 piezometers were installed in the
pervious surround and in the fractured rock (black squares in Figure 5.2), and from which
water was regularly sampled and the fluorescein concentration analyzed. More specifically,
10 piezometers were located in the rock and along the centerline of the model (piezometers
1 to 5 and piezometers 10 to 12), three were placed at some distance from the centerline
(piezometers 6, 7 and 8), 2 were close to the pit (14 and 15) and nine were installed in
the pervious surround (piezometers 16 to 20a). Note that for convenience, the names of
the piezometers are the same as in the original publication (Lange, 2003). Sand and gravel
experiments lasted respectively 40 days and 28 days. A hydraulic gradient of 0.004 was applied
in the length direction between 0 and 24 days (sand experiment) and between 0 and 16 days

(gravel experiment). It was afterward doubled (0.009) until the end on the experiments.
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Figure 5.1 Experimental setup for the calibration tracer test seen from the top (a) and from
the side (b). Gray color represents the concrete blocks between the fractures (black lines).
Black and red squares show respectively the piezometer locations (1 to 5 and 8) and the
tracer injection point (I).

5.2.2 Approaches for simulating fractured rock

Three commonly used conceptual models for representing flow and solute transport were
considered in this study to model the fractured rock, namely, the EPM, DP and DFN ap-
proaches. These three conceptual models and their assumptions are described in detail below,

and their influence on the solute transport prediction was compared in this study.

First, the EPM model considers rock and fractures as a unique porous medium where pro-
perties (such as hydraulic conductivity, porosity and transport properties) are averaged in a
Representative Elementary Volume (REV) which exhibit properties that are independent of
its size, shape, and location (Bear, 1993). This approach is often valid for dense networks of

highly interconnected fractures similar to those considered in this study (Berkowitz, 2002).
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Figure 5.2 Experimental setup of the full physical model where solute transport from the pit
to the fractured rock was simulated. Gray color represents the concrete blocks between the
fractures (black lines), the yellow area the pervious surround and the orange one the tailings
(sandy silt) which were mixed with tracer to conduct transport simulation. A steel drum was
placed in the center of the pit to reduce the use of sandy silt in the physical model. Black
squares show the piezometer locations.

Groundwater flow in the EPM model is simulated using the Darcy equation, and advection
and dispersion mechanism are allowed for solute transport. The EPM model was successfully
used to simulate regional flow and solute transport in karst aquifer (Scanlon et al., 2003;
Ghasemizadeh et al., 2015), regional flow in fractured rock at an abandoned mine site (Gar-
zonio et al., 2014; Tomiyama et al., 2020), or flow and transport in deep crystalline rock
(Sykes et al., 2009; Trinchero et al., 2016, 2017).
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Dual porosity models are similar to EPM models, but also consider another continuum su-
perimposed to the first one to simulate the roles and interactions between fractures and the
matrix (Berkowitz, 2002). The first continuum, or mobile continuum, represents the connected
network of fractures, in which groundwater flow and solute transport by diffusion, dispersion
and advection is allowed. The second continuum, or immobile continuum, aims to represent
the unconnected fractures and the rock matrix, where only mass transport (either water or
solute) by molecular diffusion is considered. In the present study, since the whole model was
considered saturated, the DP models accounted only for tracer storage in the matrix and

matrix-fracture interaction using the classical first-order theory (Sudicky, 1990) :

Where €2, is the solute mass exchange rate between the immobile and mobile continuum,
Qimm the first order mass exchange coefficient, and C' Cj,,,, the concentration in the mobile
and immobile continuum respectively. DP models have been used in many engineering ap-
plications, such as geothermal energy production and CO, geological sequestration (March
et al., 2018; Tao et al., 2019) and to simulate transport in fractured media (Rotter et al.,
2011; Abdelaziz et Zambrano-Bigiarini, 2014; Reiche et al., 2016).

Finally, DFN models explicitly simulate flow and transport in the fractures modeled as two-
dimensional objects and considering head and solute concentration are uniform across the
fracture width. Flow and transport in the fractures are still modeled using Darcy’s law and
considering the advective and dispersive mechanism, but restricted to two dimensions in
the fracture plane. Flow and solute transport can also take place at the same time in the
concrete block modeled with the EPM approach. Such DFN models have been extensively
used to simulate contaminant transport in nuclear waste disposal (Tsang et al., 2015). They
were also used to simulate flow, transport and geochemical reaction in fractured aquifer
(Klint et al., 2004; Chapman et al., 2013; Makedonska et al., 2018; Normani et Sykes, 2018;
Wu et al., 2019; Nagare et al., 2019). In this study, fractures were approximated as highly
conductive planes characterized by a permeability, a width and a porosity. This approach
allows to simulate the water flow and the transport of tracer at the same time, while the

classical parallel plate model cannot (Tsang, 1992).
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5.2.3 Numerical simulation of the tracer tests
Numerical approach

The Computer Aided Design (CAD) software Salomé (Ribes et Caremoli, 2007) was used
in this study as a pre- and post-processor to generate analytical CAD models and meshes
and to visualize results. The HydroGeoSphere software (revision 1982 from December 2018),
a proprietary control volume finite element code (https://www.aquanty.com/) was used to
simulate flow and transport using the EPM, DP and DFN approaches. Also, the open-source
finite volume code PFLOTRAN in its version 3.0 (Hammond et al., 2012) was used to simulate
flow and solute transport using the EPM approach and to cross-validate the simulation results
obtained with HydroGeoSphere.

In both codes, flow was modeled using Darcy’s law and solute transport was simulated

according the classical advection-dispersion equation (Bear, 1993) :

oC
nor Tt V(niC) = V(nDVC) + Q. (5.2)
with n the equivalent porous medium or fracture porosity, v = KVh the Darcy velocity
with hydraulic conductivity K and head h, D the effective diffusion coefficient accounting
for diffusion and dispersion mechanism and (). representing source-sink terms (for example
the exchange coefficient in the DP model €2;,,,, or tracer injection in the calibration tracer

test).

Calibration tracer test was simulated with PFLOTRAN and HydroGeoSphere using a three-
dimensional structured discretization composed of 0.01 m wide hexahedrons, for a total of
almost 400 000 volumes/elements. Injection of the 3 mg of fluorescein dye solution at 1 g/L
concentration was simulated as a 0.3 mL/s constant flux of water during 10 seconds at the
very start of the simulation. The system was assumed fully saturated at all time. Constant
head boundary conditions were applied at the left and right boundaries of the numerical
domain (zr = 0 and x = 2.3 m) to reproduce experimental setup (also see test description
above). Background concentration in the model was set to 0.1 ppb (i.e. negligible). Right
boundary, where water exited the numerical model was assigned a zero-gradient transport

condition in both codes to allow for free exit of the tracer.

The full model was discretized using unstructured mesh in the (Oxy) plane and structured
in the z direction. The mesh was composed of 3.5 million mixed elements (hexahedrons
and prisms) for PFLOTRAN, with 1.2 million radially oriented elements 0.25 mm wide in
the pervious surround, 250 000 in the tailings and 1.8 million in the rock. HydroGeoSphere


https://www.aquanty.com/

97

used a different mesh which was composed of nearly 9 million prisms and 4.5 million nodes.
4.5 million of these prisms were located in the pervious surround, 1 million in the tailings and
3.5 million in the rock. Prisms were approximately 1.2 mm wide in the pervious surround,
giving approximately 20 to 25 nodes over its width thus respecting the minimum discretization
size (Salama et al., 2002).

For both the sand and the gravel pervious surround experiments, the tailings and the pervious
surround were modeled as single continuum porous mediums and their hydraulic conducti-
vity and porosity were considered isotropic, homogeneous and equal to their experimentally
measured value (see above). An initial tracer concentration of 3.7x107° mol/L was simulated
in the sandy silt in the pit, corresponding to the 12.3 mg/L (i.e. 12300 ppb) of fluorescein
dye. A unique dispersivities triplet (longitudinal a, transverse horizontal aff, and transverse
vertical o) for both the gravel and the sand pervious surrounds and for the backfilled tai-
lings was considered, and dispersivities were determined based on their size in the physical
model (Schulze-Makuch, 2005), i.e. respectively 0.005 m, 0.001 m and 0.001 m. Simulations

of the full-model tracer tests were also conducted in fully saturated conditions.

Prediction performance of these numerical models was afterward tested considering a two-step
approach including a calibration step to determine the properties of the different fractured
rock representation (see above), and a verification step where predicted concentrations were

compared to measured ones by Lange (2003).

Fractured rock models calibration

The equivalent flow and transport properties of the fractured rock models (using either
EPM, DP and DFN approaches) were calibrated using the experimental calibration tracer
test results (see above). Fractured rock (equivalent) properties were determined based on
the global flowrate measured in the physical model and the tracer concentration profiles
obtained at the different piezometers (Lange, 2003). Models parameters (described below)

were adjusted iteratively to fit the experimental concentration measured in the piezometers.

A total of five parameters were fitted in the EPM model, including the hydraulic conductivity,
the porosity and the three dispersivity coefficients (longitudinal, and transverse horizontal
and vertical). Hydraulic conductivity and porosity were estimated using the flowrate through
the model, and the peak concentration time measured in piezometer 2 (see Figure 5.1), while
the dispersivities were adjusted to match as precisely as possible the concentration variations
measured in the piezometers. DP model parameters were the same as in the EPM model, but
also included an immobile porosity characterizing the quantity of tracer stored in the matrix,

and a solute exchange coefficient to characterize the interaction between the immobile conti-
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nuum (matrix) and the mobile continuum (fractures). These two parameters were adjusted
to match the decrease of the concentration after the peak. In total, seven parameters were
fitted in the DP model. Lastly, the DFN model was adjusted by fitting six parameters : the
concrete block porosity, the fracture hydraulic conductivity, aperture, porosity and longitu-
dinal and transverse dispersivities. Concrete blocks were considered impervious in the DFN

models and therefore characterized by a very small hydraulic conductivity of 1x1071% m/s.

Verification

The calibrated models were then tested by simulating the full model tracer tests (with a
gravel and a sand pervious surround) and comparing the flowrate and concentration predicted
with the measurements obtained in the laboratory experiments conducted by Lange (2003).
The fractured rock properties calibrated above were directly extrapolated to the full-model
experiment without any modifications, at the difference of original study for which some
model parameters (longitudinal and transverse dispersivity) were adjusted to fit measured
data (Lange, 2003) Therefore, the concentration simulated in the full-model experiments
were predicted as it can be done when assessing field scale performance of pit backfilling.
Based on the results of this prediction, the relevance of numerical models to simulate flow

and transport near backfilled pit was concluded.

5.3 Results

5.3.1 Model calibration
Experimental data (Lange, 2003)

Measured concentration curves (black cross in Figure 5.3) showed similar trends in all piezo-
meters : concentrations were initially zero, and quickly increased when the tracer passed the
piezometer. The arrival time in each piezometer defined as the time between the beginning
of the tests (i.e. tracer injection) and the increase of concentration varied depending on the
distance to the injection well, but were usually shorter than 12 hours. The concentration
peak was reached after around 1.25 days for piezometers located in the same fracture than
the injection point (z = 0.18 m, i.e. piezometers 1 to 5) and around 1.5 days for piezometer 8
(z = 0.12 m), in the fracture below. Amplitude of the peak also depended on the piezometer
location. For example, maximum concentration in piezometer 2 (located in the center of the
physical model) was 370 ppb while it did not exceed 10 ppb in piezometer 1 (located on the

side of the model ; Figures 5.1 and 5.3a). After reaching a peak, concentrations decreased un-
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til a residual concentration was reached. Decrease time seemed to be relatively similar for all
piezometers and lasted around 1 day. The residual concentrations were never exactly zero but
were around 25 to 50 ppb after 8 days of experiment for piezometers close to the centerline
(2 to 8). This concentration represented up to 25% of the peak concentration (piezometer 3,
4, 5 and 8). Measurements were relatively noisy at piezometers 5 and 8, resulting in quick

variations of the fluorescein concentrations.
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Figure 5.3 Measured (Lange, 2003) and simulated (this study) tracer concentrations in dif-
ferent piezometers for different models (DFN : Discrete Fracture Network ; DP : Dual Poro-
sity ; EPM : Equivalent Porous Medium) and with two numerical codes (HGS : HydroGeoS-
phere and PFT : PFLOTRAN).
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EPM model

The calibrated hydraulic conductivity, equivalent porosity and dispersivity triplet of the EPM
model were respectively 2.7x10% m/s; 0.095 and 0.09x0.015x0.002 m. The simulated flo-
wrate was around 23 mL/min, which was close yet slightly lower than the measured flowrate
during the physical experiment (between 24 and 28 mL/min — (Lange, 2003)). The simulated
concentrations matched measurement fairly well, especially the concentration increase, peak
and peak time (Figure 5.3). Differences between simulated and measured peak concentrations
were usually smaller than 10%, except for piezometer 5 where simulated concentrations ove-
restimated laboratory measured by approximately 50%. Tracer arrival times were also similar
to those measured in all piezometers, with a difference never exceeding 3 hours (i.e. less than
10% of the peak time). However, the residual concentration simulated by the EPM model
reached 0 ppb after 4 days of experiment while measured concentrations remained between
1 and 60 ppb until the end of the experiment. Modifying the model parameters to better
match the measured residual concentrations resulted in a less accurate modeling of the peak
concentration and times, indicating that another phenomenon was occurring in the physical
model that the EPM model was not able to catch.

PFLOTRAN and HydroGeoSphere simulation results (red and blue plain curve in Figure
5.3) showed good agreements, with a maximum concentration difference between the two
codes of less than 10% of the peak concentration at all times. These slight differences were
explained by the different timesteps used in both codes (PFLOTRAN has its own automatic
time stepping), and by the fact that the injection point and the piezometers in PFLOTRAN
were not exactly located at the same place as in HydroGeoSphere (PFLOTRAN calculates

concentrations at cell centers while HydroGeoSphere calculates concentrations at the nodes).

DP model

The fitted hydraulic conductivity in the DP model was the same as that in the EPM model
(2.7x10* m/s), which was expected since both models are very similar except for solute
transport. Calibrated mobile porosity was 0.082; i.e. smaller than in the EPM model and
the adjusted dispersivity triplet was 0.07x0.016x0.0005 m. Fitted immobile porosity was
approximately 0.10, which was more than 25% greater than the measured concrete block
porosity (between 0.065 and 0.08; (Lange, 2003)), and calibrated mass exchange coefficient
was around 8x 107 s!. Calibrated DP model matched relatively well the slow decrease of the
concentration and the residual concentration observed in piezometers located in the same
fracture than the injection point (piezometers 1 to 5; Figure 5.3). However, the simulated

peak concentrations were approximately 5 to 30% lower than those measured, and the peak
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times were nearly 2 to 3 hours (i.e. 10%) too early in the same piezometers. Moreover,
simulated concentrations for piezometer 8 (located in the fracture directly below the injection
point, Figure 5.1) were underestimated by 60%. An increase of the vertical dispersivity would
have contributed to improve the simulation of concentration at piezometer 8, but to the
detriment of the other piezometers. This might indicate that a too large amount of tracer had
been stored in the matrix to match the residual concentration, thus causing the discrepancy
observed between calibrated and measured peak concentration. This hypothesis was verified

during the simulation of the full-tracer experiments (see below).

DFN model

Calibrated fracture aperture and hydraulic conductivity were 5 mm and 2.0x10 m/s res-
pectively, and the flowrate simulated by the DEN model was around 22 mL/min, which was
relatively close to the experimental results (between 24 and 28 mL/min, (Lange, 2003)).
Calibrated fracture porosity was set to 0.45 which allowed to match the peak concentration
time relatively well, and the dispersivity doublet and concrete block porosity were adjusted to
0.08 m, 0.023 m and to 0.1. Simulated concentrations overall matched fairly well the measure-
ments and were similar to those obtained with the EPM model. However, peak concentrations
and peak times were generally underestimated by 20% in most of the piezometers, while the
slow decrease of concentration after the peak was not well simulated by the DFN model
(similarly to the EPM model). Values of the fracture aperture and hydraulic conductivity
were respectively twice as large and two orders of magnitudes greater than the design value
in the experiment. Such difference may be explained by the relatively large mean grain size
of the sand placed in the fractures compared to the fracture size, which may not allow to

define a REV at this scale, thus inducing large variability in the sand permeability.

5.3.2 Model verification : sand pervious surround

In this section and for concision, results were presented for only 17 of the 25 piezometers
installed in the models (see Figure 5.4), sometimes because no measured concentrations were
reported (piezometer la, 4, 7, 17b and 20a), or because some piezometer showed unrealistic
concentrations regarding the problem studied (piezometer 5a, 5b and 10b). For example,
concentration measured at piezometers Ha and 5b were non-consistent as concentrations
in piezometer 5a (maximum concentration 100 ppb) were much lower than 5b (maximum
concentration 400 ppb), despite being located at lower depth and closer to the backfilled pit.

Also, piezometer 10b was located closer to the pit, but showed a peak concentration lower
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than those in piezometer 1b located further, and a peak time greater than piezometer 1lc

located even further.

Experimental data (Lange, 2003)

Most of the piezometers showed similar measured concentration curves (black cross in Figure
5.4) : concentrations were initially zero, then increased quickly when the tracer passes the
piezometer and decreased slowly toward zero concentration again. Peak concentration and
peak time varied a lot depending on the piezometers relative position to the backfilled pit.
For the piezometers located farther away from the tailings sources, peak concentrations were
generally smaller and tended to decrease with the distance from the pit (12 and 1c), from the
centerline (5a and 7 after 24 days, and 6 and 8) and with the depth (1a to 1d). For example,
peak concentration at piezometer 6 (which was located approximately 60 cm away from
the centerline) was 10 ppb, while concentration at piezometer 18b (located in the pervious
surround) exceeded 4000 ppb at its maximum. Peak times were typically under 2 days for
piezometers located in or close to the pervious surround (piezometers from 12 to 19b), but

over 2 days and up to 7 days for piezometers located outside (piezometers 1b to 8).

Simulated flowrate

Simulated flowrates in the EPM (simulated with both PFLOTRAN and HydroGeoSphere)
and the DP models were equal, with 26.9 and 53.8 mL/min before and after the gradient
change, respectively. The flowrates simulated with the DFN model were somewhat smaller
than with the other models, and around 21.4 and 42.8 mL/min, before and after the gradient
change, respectively. Simulated flowrates were therefore approximately two times smaller
than the measured flowrate before gradient change for all models. However, flowrates after
the gradient change were much more accurately simulated by the EPM and DP models, yet
still 20% lower with the DFN model (experimentally measured values were 49 mL/min and
54 mL/min before and after the gradient change on average ; Lange, 2003). The discrepancy
between simulated and measured flowrates before the gradient change at day 24 could be
explained by the inaccuracy of the gradient measurements in the full physical model. Indeed,
as explained by Lange (2003) in the original paper, applying a 1 cm head difference in such

a large setup was challenging.
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Simulated concentration in the pervious surround

Simulated concentrations for piezometer located in the pervious surround were characterized
by a short arrival time and elevated tracer concentrations, similar to those measured in the
experiment. However, peak concentrations in the pervious surround varied a lot, depending
on the position of the piezometer. For example, simulated concentrations in piezometer 17a
(located on the side of the pervious surround) reached almost 6000 ppb, while piezometer
19b (located at the bottom of the pervious surround) did not exceed 400 ppb. Because of
this large variability, it was difficult to precisely predict the measured concentrations in these
piezometers. Concentrations were underestimated by up to one order of magnitude (300 vs.
2500 ppb in piezometer 18a) or overestimated by a factor 6 (1600 vs. 250 ppb at piezometers
16), and peak time could be sometimes overestimated by one order of magnitude (for example,
it was 10 days late in piezometer 17a). Despite these discrepancies, models simulated well the
variations of tracer concentrations in 2 of the 7 piezometers located in the pervious surround
(17c and 19a), for which the simulated and measured peak concentration and arrival time
differed by less than 20%, and concentrations remained close (< 30% difference) at all times.
The reasons of the large variation between the measured and simulated concentration are

discussed more in detail in the discussion section below.

Intermodel comparison of the predicted concentration showed that the concentrations simu-
lated by the different models (EPM, DP and DFN) were similar for most of the piezometers
located in the pervious surround. Peak concentrations predicted by the DFN model tended
to be slightly overestimated by up to 50% compared to EPM and DP models (piezometer 16
for example). Peak time simulated by the DFN model was also up to two times late com-
pared to the other models. The concentrations predicted by the EPM and the DP models
were very similar (< 5% difference at all times) for 4 of the 7 piezometers located in the
pervious surround (17a, 18a, 18b and 19a), and relatively close (< 20% difference) in the
3 others (16, 17c and 19b). In other words, considering a second porosity in the rock did
not significantly affect the tracer concentrations in the pervious surround. In general, PFLO-
TRAN and HydroGeoSphere simulated concentrations were similar in 3 of the 7 piezometers
in the pervious surround (piezometers 17a, 17c and 18b). At other piezometers, PFLOTRAN
simulated concentrations were generally higher than those simulated with HydroGeoSphere,

with up to 30% concentration differences and peak times delayed of up to a 2 factor.

Simulated concentration in the fractured rock

Simulated (or predicted) tracer concentrations in the piezometers located in the fractured

rock (piezometer la to 14, Figure 5.4), followed the general trend observed in the laboratory
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experiment, with a peak time increasing and a peak concentration decreasing with the dis-
tance to the backfilled pit. For example, peak concentrations and peak times simulated with
the EPM model along the centerline of the pit was 440 ppb and 3.1 days for piezometer 10b
(located 40 ¢cm from the pit), and 350 ppb and 4.0 days for piezometer 1b (located 1 m from
the pit).

In general, the EPM and the DFN gave similar simulated concentrations with less than 25%
difference between both models in almost all the piezometer (except piezometer 1lc). Peak
times predicted by the DFN model was always somewhat longer (by up to maximum two
times) compared to the EPM model. In addition, concentrations simulated by the EPM
and DFN models were relatively close to measured values (< 30% difference) for 4 of the 10
piezometers located in the fractured rock (piezometers lc, 2, 8 and 12). At other piezometers,
measured peak concentrations were generally not reproduced by the numerical model, as they
were overestimated by both models (EPM and DFN) by at least 30% (piezometer 1b) and
up to 500% (piezometer 6).

Contrary to the two other models, the DP model did not predict satisfactorily the tracer
concentrations for the piezometers located in the rock. Concentration peaks simulated with
the DP model arrived 5 times too late compared to measurements (for example peak time
was 20 days instead of 4 days in piezometer 1b). These results indicate that the DP model
(see "Model calibration" section above) did not catch the real behavior of the system, and
that the decrease of concentrations (Figure 5.3) could not be caused by the retention of tracer
in the concrete blocks. Another explanation could also be the DP model was overfitted to
the tracer test experiment. Overfitting is indeed a common risk when trying to calibrate

numerical models on too many data (e.g. Kim et Han, 2017; Arsenault et al., 2018).

Overall, PFLOTRAN simulated concentrations for piezometer in the rock using EPM mo-
del were significantly different than those simulated with HydroGeoSphere. Peak concentra-
tions in PFLOTRAN were generally lower and arrival time was longer compared to Hydro-
GeoSphere simulations. For example, at piezometer 3, PFLOTRAN model simulated a peak
concentration of approximately 200 ppb after 7 days, while HydroGeoSphere EPM model
simulated a peak concentration of 320 ppb (4+55%) after 3.5 days (-50%). Simulated concen-
trations decreases after the peak were, however, similar for both codes, even though the
simulated concentrations by the end of the experiment still showed up to 30% difference. The
probable cause for these differences between the two codes is discussed in detail in discussion

below.
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Other remarks

The gradient change after 24 days of experiment (gradient increase from 0.004 to 0.009, see
above) resulted in a quick decrease of the concentration in the EPM and DFN models, but a
somewhat slower decrease in the DP model. Simulated concentrations in the EPM and DFN
models after the gradient change were approximately divided by two (e.g., from 50 ppb at
24 days to 25 ppb at 30 days for piezometer 12).

The different models and the two codes converged to a nearly constant concentration after
30 days of experiment, in agreement with the measured trends also observed in the laboratory.
In practice, this indicates that the physical and the numerical models entered a pseudo-steady
state which consisted of a slow and nearly constant solute release from the tailings in the pit.
In other words, all the numerical models, independently of the fractured rock representation,
were able to capture this slow release of solute from the tailings as well as the groundwater

flow in the pervious surround and the rock.

5.3.3 Model verification : gravel pervious surround

Model verification was also carried out using the gravel pervious surround experiment. In
this case, the pervious surround, made of gravel, was more than 2 orders of magnitude
more permeable than the sand used in the previous experiment, and 5 orders of magnitude
more permeable than the backfilled tailings. For this experiment, only the flowrates and the
concentrations results in 21 of the 25 piezometers are again presented and discussed in this
study (see Figure 5.5) as concentrations for other piezometers (4, 15, 19b, 20a) were not
reported by Lange (2003).

Measured flowrate was 68 mL/min in average before the gradient change, and 82 mL/min
after the gradient change (i.e. after day 16). Flowrates simulated with the EPM and the DP
models were equal (the same hydraulic conductivities were considered in both models), with
46 (-33% compared to the measured flowrate) and 92 mL/min (+10%) before and after the
gradient change, respectively. DEN flowrates were somewhat smaller with 37 and 74 mL/min

(i.e. -50% and -10% compared to measured flowrates).

Simulated concentrations in the pervious surround

Measured tracer peak concentrations in all the piezometers were generally in the order of few
hundreds at the bottom of the pervious surround, to thousands of ppb in the side typically

(black cross in Figure 5.5). Peak concentrations were also reached very quickly and within
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few hours after the start of the experiment, and then decreased quickly to reach their residual

concentration after approximately 2 days of experiment.

Simulated concentrations for piezometers located in the pervious surround increased rapidly
at the beginning of the experiment, and peak concentrations were generally reached during
the first hour of the simulation, in agreement with the measurement (curves on Figure 5.5).
Peak measured and simulated concentrations were also in the same order of magnitude (i.e.
simulated peak concentrations were comprised between 0.5 and 2 times the measurements)
for all the piezometers in the pervious surround. Overall, numerical models were able to
predict tracer concentrations in the gravel pervious surround satisfactorily for 2 of the 6
piezometers (piezometer 17a and 17b), and for which the differences between simulated and
measured concentration were below 30%. At the other piezometers, concentrations after the
peak were generally underestimated by a factor between 3 and 4, resulting in an overall poor

agreement.

Intermodel comparison showed all the models (EPM, DP and DFN) simulated similar concen-
trations curves in the pervious surround, both in terms of peak concentration, peak time and
residual concentration. Concentration decrease simulated by the DP model was faster than
in the (HydroGeoSphere) EPM model, which was also faster than in the DFN model. In
particular, tracer concentrations in the pervious surround simulated by the EPM and the
DP models tended rapidly toward the same residual concentration after 2 days, while the
concentrations simulated by the DFN models remained approximately 30% higher. Small
numerical oscillations were also observed at the start of the simulation for piezometers 17b,

17c and 19a, and at the end of the simulations for piezometers 18a and 19a.

Simulated concentrations in the fractured rock

For most of the piezometers located in the fractured rock, tracer peak concentrations were
typically in the order of few hundreds of ppb, and varied with the distance to the pervious
surround (piezometer la to 14; black cross in Figure 5.5). For example, for piezometers
located closest to the pervious surround (piezometers 10b, 12 and 14), the measured peak
concentrations were approximately 500 ppb, while those located further were in the 200 ppb
range. Peak concentrations were reached few hours after the start of the experiment or within
two days depending on to the distance to the pervious surround, and then slowly decreased

toward a residual concentration of approximately a tenth the peak concentration.

Overall, simulated concentration curves agreed well with the measurements (Figure 5.5).
Indeed, simulated concentrations in the fractured rock increased quickly after the start of the

experiment, reached a peak concentration within one day, and then slowly decreased toward
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a residual concentration of 10% the peak concentration. Simulated peak concentrations were
between one and several hundreds of ppb depending of the distance to the pervious surround,
and matched fairly those measured, especially for piezometers 1b, 1c, 1d, 3, and 6 for which
the difference was below 20%. An acceptable visual match considering the EPM and DFN
models was observed for half the piezometers located the fractured rock (piezometers 1b, 1d,

3, 5a, 5b, 6 and 10Db).

EPM and DFN models gave similar simulated concentration curves (< 20% difference at all
the times) for most of the piezometers located in the fractured rock, but in general, peak
times simulated by the DFN model were approximately 0.3 days later than with the EPM
model. However, similarly to the sand pervious surround case, the DP model was not able to
precisely predict concentrations in the fractured rock in the gravel experiment. Concentrations
simulated using the DP model slowly increased to reach a peak concentration around 100 ppb
after 2.5 to 7 days, while measured peak concentrations were in the 200 to 500 ppb range

and reached within 2 days. Predicted concentrations were thus too small and too late.

Other remarks

In most of the piezometers (both in the rock and in the pervious surround), EPM model
peak concentrations simulated with PFLOTRAN were lower than those simulated with Hy-
droGeoSphere by up to a 2.5 factor at piezometer 16 for example, and were late by nearly
0.25 days. However, concentrations in both models became similar after approximately 2 days
of experiment with differences smaller than 3% for the rest of the experiment, especially for
piezometers located in the rock. This observation was consistent with the sand pervious

surround experiment and is analyzed in more details below.

Gradient change after 16 days had, in general, no significant influence on the measured
concentrations in most piezometers (also not enough data were recorded to precisely capture
the concentrations changes). Simulated concentrations were, however, divided by two in all
piezometers following the gradient change. The decrease was generally quick (< 0.3 days
for the EPM and the DFN models, and < 3 days for the DP model) in both the pervious
surround and the fractured rock. The experiment duration was too short to observe a de-
crease of the concentration down to 0 ppb, but a quasi-steady state regime was reached after
approximately 10 days of experiment. Final simulated concentrations depended of the rock
model and the code used, but were in general relatively similar, and were precisely predicted
(< 20% difference) in nearly all the away from the tailings source. Numerical models were
therefore able to capture the slow and quasi-steady release of tracers from the tailings in the

pit, and its transport through the physical model.
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5.4 Result analysis and discussion

5.4.1 Comparison of the numerical models and fractured rock representations

Tracer concentrations simulated using the EPM and the DFN models were similar in both
experiments (sand and gravel pervious surround), even though DFN model predicted slightly
greater peak concentrations and peak times. For both EPM and DFN models, peak concen-
tration order of magnitude (from few ppb to several thousand ppb) was accurately predicted
for most of the piezometer in the fractured rock and the sand and the gravel pervious sur-
round experiment. In addition, simulated concentration curves matched well measurements
in the fractured rock for 4 of 10 piezometers in the sand experiments, and for 7 of 14 piezome-
ters in the gravel experiment (Figures 5.4 and 5.5). The discrepancies between measured and
simulated results for other piezometers in the fractured rock could be explained by the pre-
sence of preferential flow paths or channeling in the physical model which was not considered
by numerical models and the fractured rock representation. Therefore, even with simplified
fractured rock representation, results suggest that numerical models were in general able
to simulate correctly the groundwater flow and solute transport near backfilled pits in a

fractured rock mass.

A good match was also observed for 2 of the 7 piezometers located in the pervious surround
in the sand experiment, and for 2 of the 6 piezometers in the gravel experiment, both for the
EPM and the DFN models. However, additional simulations carried out with PFLOTRAN on
the full physical model indicated that the concentrations simulated in the pervious surround
were very sensitive to the piezometer position, especially for the sand pervious surround
experiment. For example, a 1 mm change of their position in the 2.5 cm pervious surround
resulted in a modification of the concentrations by a factor of 2 (Figure 5.4). This could
explain why the match between simulation and measurement was sometimes poor. In practice,
accurate prediction of the solute transport in the pervious surround would require a precise

knowledge of the piezometer position.

The (calibrated) DP model was, however, unable to predict the tracer concentrations mea-
sured in both experiments, unlike previous simulations (Lange et Van Geel, 2011). The cali-
bration was probably overfitted, which means the parameters of the model were too specific
to one experiment and could not reproduce other conditions (Kim et Han, 2017; Arsenault
et al., 2018). Another explanation could be that the tracer was not stored in the matrix (i.e.,
the concrete blocks) as supposed (by construction) in the DP model. Nevertheless, this does
not mean the DP model cannot be used to model fractured rock in practice, but only that

calibration should be conducted on more results and possibly consider other phenomena. For
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example, DP model was successfully used to simulate solute transport in fractured aquifer in
Abdelaziz et Zambrano-Bigiarini (2014).

All the numerical models (EPM, DP and DFN) were also able to capture the constant release
of solute from the tailings toward the end of the experiment, despite the different models
showed different residual concentrations in both the sand and the gravel pervious surround
experiments. Further analysis indicated that this residual concentration measured in the
fractured rock piezometers was inversely proportional to the flowrate (with approximately
Cepy/Cprn = Fprpn/Fgpy for almost all the piezometer with C' the tracer concentration
and F' the flowrate through the model). In other words, results reported to the simulated
flowrate therefore indicate that the mass release rate was equal for the three models. The
representation of the fractured rock therefore appears to not influence the solute transport
from the tailings source to the pervious surround. This supports the fact that the long-term
solute transport in the pit and the surrounding rock can be decoupled, as already suggested
by (West et al., 2003) for example.

Overall, the simulated concentrations matched better the measured data in this study that
in the previous simulations carried out by Lange, back in 2003 (Lange, 2003) The improve-
ment was especially significant for the sand pervious surround experiment (Figure 5.4). For
example, the peak concentration at piezometer lc was not matched in previous work and
the decrease at piezometer 17c was too fast, while in this study (considering also indepen-
dently calibrated parameters, see Verification section above), both the peak concentration and
decrease were matched by the EPM or the DFN models. Unfortunately, simulated concen-
trations for other piezometers were not presented in (Lange, 2003) so a detailed comparison

of the numerical model performance could not be conducted here.

Finally, discrepancies in the concentrations simulated by the PFLOTRAN and HydroGeoS-
phere codes (both using the EPM model) might indicate a greater diffusion in PFLOTRAN
model as shown bu the lower and delayed peak concentration simulated. The higher diffusion
in PFLOTRAN could be explained by the numerical method used by the code, which re-
quired a locally orthogonal mesh parallel to the flow to accurately simulate dispersive solute
transport mechanism (Cirpka et al., 1999a,b). However, flow oriented grids are in general
very complex to generate in 3D as no software are readily available (which was also the
reason why a semi-structured mesh was used in this study). The non-respect of the local
orthogonality for semi-structured mesh tends to introduce error in the discretization of the
diffusion term in the transport equation (5.2), and thus contributes to introduce artificial
dispersion in the model proportionally to the concentration gradient Moukalled et al. (2016).

Thus, discrepancies were particularly visible at the beginning of the tracer test where concen-
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tration gradients were high. Then, as the time went, solute gradient decreased and so did the
numerical errors, and simulated concentrations tended to become more similar in both codes
at the end of the experiment (Figures 5.4 and 5.5). The latter also showed that even without
a strictly flow orthogonal grid, PFLOTRAN remains valid for modeling groundwater flow
and long-term solute transport for which concentration gradient are low and providing the
EPM representation of the fractured rock is realist. Utilization of iterative deferred correction
scheme (Jasak, 1996; Moukalled et al., 2016) could contribute to improve the representati-
veness of PFLOTRAN code in the short term also, but at a high computational cost as it

required to restart multiple times the transport simulation at each iteration.

5.4.2 Extension to field scale pit backfilling performance assessment

In this study, results showed that EPM and DP model were equally able to predict simu-
lated concentration in the fractured rock using the laboratory-sized model. Several authors
also compared the performance of the EPM, the DP and DFN models for simulating flow
and transport (Jorgensen et al., 1998, 2004; Berkowitz, 2002; Samardzioska et Popov, 2005;
Blessent et al., 2014; Hadgu et al., 2017). In general these studies concluded the three ap-
proaches could be successfully calibrated to reproduce the experimental measurement, which
support the finding of this study (see section 5.3.1). Yet, some argued recalibration for EPM
and DP models were needed if experimental, initial or boundary conditions were changed.
Else, they would not be able to accurately simulate the phenomenon under studies. Even if
it was true for the DP model, the change of experimental setup (calibration vs full model
experiments) and of the pervious surround hydraulic conductivity did not significantly give
different concentrations for the EPM and DFN models. However, this was probably caused
by the fact the fractures network was well connected (Berkowitz, 2002), at the opposite of
the aforementioned studies. In practice, at field scale, the regional fractures network would
have a complex structure, and thus, the EPM and the DP models might not be appropriated
without a careful calibration in such case. This implied, for example, that, the properties
an EPM or a DP fractured rock representation at the field scale calibrated before the pit
backfilling could be significantly different than those after the backfilling.

Under the hypothesis that representative fractured rock properties could be defined, this
study showed that numerical models were accurate enough to conduct performance assess-
ment of several backfilling scenario and to obtain the order of magnitude of downgradient
concentrations. However, if a more precise model of flow and solute transport near backfilled
pits and with a fractured surrounding rock is sought, this would require a precise knowledge

of the fractures network, for which information is rarely available. Also, even with such de-
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tailed information about the fractures location and properties as in this study, and with a
well-controlled environment, predicting the concentration in the fractured rock was challen-
ging, and still imperfect, despite the improvement made between this study and the previous
ones (West et al., 2003; Lange, 2003; Lange et Van Geel, 2011). This suggests that in prac-
tice, only the order of magnitude of downgradient concentration could be obtained. In these
cases, there is no gain to use synthetically generated DFN models, and EPM model should
therefore be privileged for the sake of simplicity.

Results of this study at laboratory scale also suggest that the long-term tracer transport bet-
ween the pit and the fractured rock could be decoupled, and that all the numerical models
were able to capture the quasi-steady release of tracer from the tailings. This is particularly
important for studying long-term contaminant transport from backfilled pit to the environ-
ment, as in allowed to focus on only the processes occurring in this pit without needed a
detailed representation of the fractured rock. At field scale, such a quasi-steady release of
contaminants from the tailings might also be observed, despite it might occur not after a
couple of days but rather in a couple of months or years because of scale effect (e.g. Rousseau
et Pabst, 2020). Using this quasi-steady release rate as an objective criterion to evaluate,

design and select backfilling strategies may be thus more recommended.

Finally, piezometers located in the backfilled wastes or in the pervious surround might be
used to follow the contaminants migration in the pit and in the rock. The laboratory tests
and their simulation yet concluded that predicting concentrations in the pervious surround
was highly sensitive to piezometers location. Changing the scale of the problem (from the
laboratory to the field) might, however, change this conclusion, as the material dispersivity
is known to be scale-dependent (Schulze-Makuch, 2005), and might promote concentrations
homogenization and solute mixing over the pervious surround width. Thus, further works are

needed in this direction to allow following solute migration at the pit scale.

5.4.3 Discussion

The present study used high resolution numerical models to simulate tracer tests in a large
physical model. A detailed mesh sensitivity analysis could have been carried out to ensure
the numerical simulations do not exhibit error because of a too coarsely defined mesh, or
to validate the numerical models converged toward the mathematical solution of the solute
transport. However, the mesh used in HydroGeoSphere simulations was as least as refined
in the pervious surround as in Rousseau et Pabst (2018) for which a convergence of the
flowrate was observed, which somewhat indirectly validated the mesh quality. Also, both

PFLOTRAN and HydroGeoSphere meshes respected the criterion proposed by Salama et al.
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(2002) to ensure solute transport in the pervious surround was not overestimated. In addition,
another PFLOTRAN simulation with a mesh composed of only 1 million elements (vs. 3.5
million in the results presented above) was conducted and predicted similar concentrations

(i.e. with a difference of maximum 20%), which showed the actual results might be converged.

Recent computers allowed to create the high resolution numerical models used in this study
which contained between 25 and 70 times more elements than the pervious numerical model
(Lange, 2003). The present work used mainly desktop computers to perform the numerical
simulations, which were conducted in a decent amount of time (i.e. less than one day). Also,
few simulations using PFLOTRAN were carried on High Performance Computing (HPC)
hardware, which allows to decrease even more the computation time to about an hour. Such
hardware and highly parallelized simulation code could be used advantageously in practice to
increase even further the resolution of the numerical models or to perform many simulations in
parallel to conduct stochastic sensitivity or uncertainty analysis for field-scale performance
assessment. High resolution geochemical simulation with reactive transport could also be
conducted using HPC, which could be used to more realistically model contaminant transport

in the environment (Hammond et al., 2012).

5.5 Conclusion

The present study reevaluated experiments on groundwater flow and solute transport near
backfilled pit using nowadays numerical tools. Tracer concentrations in a physical, laboratory-
scale model were simulated (first calibrated and then validated) using several models to
represent the fractured rock. In general, simulations were in good agreement with the measu-
red concentrations, with sometimes an improved prediction compared to previous simulations
made back in 2003. Yet, predicting concentrations in the pervious surround was still challen-
ging, especially because they were particularly sensitive to piezometer positions. In all the
simulated cases, numerical models were also able to capture the long term quasi-steady state

solute transport from the pit to the rock, independently of its numerical representation.

This study showed that numerical models could be used to conduct performance assessment of
solute transport between a backfilled pit and the environment. Downgradient concentrations
could be predicted relatively well at the condition an accurate representation of the fractured
rock (using either a EPM, DP or DFN model) is provided. In any case, long-time solute
exchange processes in the pit and in a pervious surround was shown to be decoupled from
those in the rock, therefore being independent from the fractured rock representation. For
real case performance assessment with few data on the fractured rock, it is recommended to

focus on long-term solute exchange in the pit rather than on downgradient concentrations .
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CHAPITRE 6 ARTICLE 2 : ANALYTICAL SOLUTION AND
NUMERICAL SIMULATION OF STEADY FLOW AROUND A CIRCULAR
HETEROGENEITY WITH ANISOTROPIC AND CONCENTRICALLY
VARYING PERMEABILITY

Par Moise Rousseau et Thomas Pabst.

Article accepté dans la revue Water Ressources Research.

Abstract

Accurately simulating flow to assess the environmental impact of backfilled mine open-pit
with hazardous waste is challenging. Excavation and blasting during mining operations often
result in the creation of new fractures with preferential orientation, which leads to a variable
and anisotropic permeability field around the excavation. Numerical simulations are often
used to study such problems, but experimental data are scarce and analytical solutions for
this configuration are not available in the literature, which makes the code validation difficult
and uncertain. Therefore, the present study aimed to address the numerical code validation
by developing a new closed form head solution of a steady flow with a radially anisotropic
and continuously varying permeability distribution around a heterogeneity. Numerical flow
simulations using the finite volume code PFLOTRAN were then compared to the analytically
calculated heads and flowrates on three cases of increasing complexity. Results showed a
good agreement between analytical and simulated flowrates and heads, with a maximum
absolute error not exceeding 3.5% on flowrates and 1.8% on heads. Errors were actually
mainly caused by boundary effects and by the non-respect of the K-orthogonality condition
in the computational mesh. This study opens the way for accurate evaluation of the blast
damage zone influence on groundwater flow in and around open pits backfilled with hazardous

wastes.

6.1 Introduction

Blasting operations used to create openings in the rock generally cause disturbances in the
vicinity of the excavation and result in the creation of new fractures and the extension of
existing discontinuities. For large openings located in hard rock, such as open-pits in surface
mining, the altered zone could extend up to 40 m deep and includes a severely damaged

rock mass close to the pit wall, with fracturing decreasing with distance (Poulsen et al.,
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2017). Orientation of blast induced fractures is often anisotropic, and fractures tend to be
subparallel to the excavation wall (Bossart et al., 2002; Jaeger et al., 2007; Stacey et al.,
2003) or conjugate to existing fractures or bedding (Bossart et al., 2002; Siamaki et al., 2018).
Fracture anisotropy tends to promote preferential flow paths around and under excavations
and also develop channeling of water flow in particular directions, while limiting flow in
others (Stacey et al., 2003; Foster et al., 2018). This flow channeling may influence the

regional groundwater flow and solute transport around the opening.

The influence of these new fractures could be critical, particularly in the case when the ope-
ning is filled (i.e. backfilled) with hazardous wastes (e.g. Salama et al., 2002; Tsang et al.,
2005, 2015, ; Figure 6.1). They could either increase the groundwater flowrate inside wastes
and increase the transport of contaminants to the surrounding environment (Rousseau et
Pabst, 2020, ; Figure 6.1b), or contribute to create a natural pervious surround (Matich et
Tao, 1986; Misfeldt et al., 1999; MEND, 2015, ; Figure 6.1c) and divert the regional groundwa-
ter streamlines, thus enhancing contaminant retention within backfilled wastes by decreasing
advective solute fluxes (West et al., 2003; Rousseau et Pabst, 2020, Figure 6.1d). The effect of
blast induced fractures, and especially the influence of their anisotropy, needs therefore to be
evaluated to properly assess the groundwater flow near the backfilled open-pit and to design
hazardous waste backfilling. To do so, numerical simulations with anisotropic permeability
tensor which principal directions are not aligned with the simulation axis are required to
account for the variation of fractures preferential orientation. A few numerical codes have
implemented this feature, including FEFLOW (DHI), or OpenGeoSys (Jang et al., 2018).
Recently, the finite volume code PFLOTRAN (Hammond et al., 2012) was modified by the
authors with the help of PFLOTRAN core developers to handle full permeability tensor
flow simulations which is now incorporated in the development version of the code (master
branch). However, validation of numerical simulations in such a particular setup is a challenge

because of the lack of experimental or field data, and the absence of analytical solutions.

Analytical solutions for similar problems were proposed in the literature for hydrodynamic
flow (Batchelor, 2001; Milne Thomson, 1962), heat transport (Carslaw et Jaeger, 1959), and
in electrostatic and electrodynamic studies especially for invisibility and cloaking applica-
tions (Kettunen et al., 2013; Fleury et al., 2015; Xuan et al., 2019; Batool et al., 2020b,a).
Back to hydrogeology, a two domains groundwater flow problem with a circular heterogeneity
submitted to a uniform hydraulic gradient in an infinite domain and with source/sink was
first solved in two dimensions by Wheatcraft and Winterberg (1985). Waste insulation pro-
blem considering an annulus of low or high conductivity around wastes was analyzed (Strack,
2017), and a generalization to a n-layers problem surrounding the heterogeneity was propo-

sed by (Kazarin et Obnosov, 2016). Groundwater flow in elliptic heterogeneity in two and
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Figure 6.1 Schematic influence of the blast damage zone (BDZ) on water flow streamlines :
(a) without BDZ, some streamlines passe through the backfilled waste, (b) with isotropic
BDZ, the fractures contributes to attract streamlines in the waste and (c¢) with anisotropic
BDZ, the enhanced tangential conductivity permits to divert groundwater streamlines from
the waste. Effect on solute transport is also shown (d) : at early time, diffusion transport
is predominant because of sharp gradient concentration at the interface (see West et al.,
2003, for more information), and decreases so that advection becomes predominant at late
time (without BDZ, blue curve). Isotropic BDZ only increases advective solute transport so
contaminants release rate curve is just translated (red curve). Finally, increased water flow
in the vicinity of backfilled waste with the anisotropic BDZ leads to an increased diffusion,
but lower advection at late time contributes to maintain longer a contaminant in the waste
(green curve). AU : Arbitrary Unit.



118

three dimensions and with a elliptic confocal annulus were also solved (Kassimov et Obnosov,
2018; Fadeev, 2013; Dagan et al., 2003; Jankovi¢ et Barnes, 1999). Also, Craig (Craig, 2015)
represented the radially symmetric permeability distribution through a complex polynomial
and solved analytically the steady flow problem. However, all of these studies in hydrogeo-
logy considered only isotropic permeability distribution around the heterogeneity or in the

continuously varying polynomial permeability.

The objectives of the present study were therefore to (1) develop a 2D analytical solution
for groundwater flow through a heterogeneity (representing a backfilled pit for example)
circled by an arbitrary number of layers with anisotropic permeabilities (representing the
blast damage zone) and submitted to a uniform hydraulic gradient in an infinite domain (the
intact rock) ; and (2) validate numerical simulations carried out with the finite volume open-
source code PFLOTRAN (Hammond et al., 2012) using the new full-permeability tensors
capability.

The problem considered is first presented, followed by the derivation of the analytical solution
for the flow in a heterogeneity surrounded by n anisotropic layers. The numerical simulations
using PFLOTRAN are then presented and the resulting flowrate and head are compared
with the analytical solution. Finally, a detailed error analysis is presented to evaluate the
ability of PFLOTRAN code to simulate flow in backfilled open pits. Errors arising from
the computational domain discretization, and in particular, from the non-respect of the K-

orthogonality condition, are also addressed.

6.2 Problem description

The problem consisted of a 2D plan fully saturated and steady state flow, with a circular
heterogeneity of radius Ry characterized by an isotropic hydraulic conductivity K;n, in an
infinite homogeneous and isotropic porous medium of hydraulic conductivity K., (Figure
6.2). A uniform flow field of hydraulic gradient I (Figure 6.2) at infinity was considered. The
continuously varying permeability was divided into N circular layers around the heterogeneity
numbered from 0 to N — 1. Hydraulic conductivity of the ith layer was considered constant
and anisotropic, with K, and K, ¢ the hydraulic conductivities oriented along the radial and
the tangential directions, respectively. Each ith layer extends between inner radius R; and
outer radius R;y;. The ¢th interface noted I; designated the interface at radius R; between
layers ¢ — 1 and ¢. Interface 0 corresponded to the interface between the heterogeneity and the
first layer (i.e. the excavation wall for example), and interface N was the interface between
the most external layer (N — 1) and the infinite homogeneous porous medium (i.e. the intact

rock mass, which was not affected by blasting). The hydraulic head inside the heterogeneity,
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in the layer ¢ and in the infinite medium were noted h;,, h; and h, and were functions of

the radial distance r and the angle 6.

Infinite homogenous porous medium
h(r.0), K,

Interface Iy
Radius Ry
Interface I,
Radius R, ta(yeer)oK
rl ’
Interface | 0 0
. Layer 1
Radius R;
. h,(r,8), K;
Interface I, Heterogeneity Laver
Radius R, hin(r,0), Ki, ha(Xee) ‘
i\lY) i
Interface Iy A7 Layer N-1

RadIUS RN hN_l(rre)i KN.]_

-
il T

Figure 6.2 Conceptual representation of the continuously varying permeability around a hete-
rogeneity divided in N layers in an infinite homogeneous porous medium. h, and K, represent
the head and hydraulic conductivity of the heterogeneity (subscript in), the ith layer (sub-
script i) and the infinite porous medium (subscript co). Radius is located at the interface I;
between layer ¢+ and 7 + 1.

A cylindrical coordinate system (r, ) was used. The center O was placed at the center of the
heterogeneity and the 8 = 0 axis was aligned with the flow direction. The law of conservation
of mass (no sources and sinks) under steady state conditions can be written :

v, Ov, 10vy

With v, and vy the Darcy velocities along the radial and the tangential directions. Velocity
could be written as a function of the radial K, and tangential Ky hydraulic conductivity
using Darcy law :

— K2k
7=—-KVh= ( K g;;) (6.2)
a0
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Combining equations (6.1) and (6.2) led to the following Laplace equation for the head h :

Ph K, 0h Ky Oh

VU:V(—KVh)ZKrw-FTaT ‘f’ﬁ%

(6.3)
General solution to the Laplace equation (6.3) is (also see Appendix 6.7 for more details) :

h(r,0) => =0~ (oznrl” + Bnr_l”> cosnf (6.4)

n

With «,, and (3, two integration constants. Head and flux continuity between any two regions

noted A and B could be expressed as :

ha(R,0) = hp(R,0) (6.5a)
K sVhu(R,0)ii = —K 5Vhp(R,0)i (6.5b)

with R the radius of the interface between the two regions A and B and 77 the interface normal
vector. For a circular interface like in this study, 7 = 7. The flow was assumed unperturbed
at infinity with a regional gradient I oriented along the 8 = 0 axis by convention, and head

at the center of the heterogeneity was noted hg, so :

—

lim hoo(1,0) = I(cos 07 + sin 00) (6.6a)

6.3 Analytical solutions for a circular heterogeneity with N layer

6.3.1 Head solution
Solution in the heterogeneity

Hydraulic head in the heterogeneity h;, was the solution to the Laplace equation (6.3) in the
domain restricted to r < Ry and constrained by the head continuity at the interface I (i.e.

the interface between the heterogeneity and the first layer) :

with Ap a pair function representing the head potential at the interface Iy. h;, was defined

everywhere in the heterogeneity which implied 3, = 0, and boundary condition (6.6b) implied
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ap = hy. Equation (6.4) then becomes :

hin(r,0) = ho + Z a,r" cos(nb) (6.8)

n=1

hi, was a function of 7™ since the heterogeneity was considered isotropic (contrary to the N

layers). Ay (Equation 6.7) was then expressed using a Fourier series :

Ap(0) = i Ay, cos(nb) (6.9)

n=0
Combining equations (6.7) to (6.9) led to :

hin(r < Ro,0) = ho + 3 Ao,u o cos(nf) (6.10a)
0

Ag, 0 = hg (6.10D)

n=1

Solution in the infinite domain

Hydraulic head in infinite domain h., was the solution to the Laplace equation for r > Ry

(i.e. outside the N layers). The following boundary conditions applied :

hoo(RN, 9) = AN(Q) (611&)
lim = I cos 07 — I sin 00 (6.11b)

r—00

with Ay a pair function representing the head at the interface Iy (i.e. between the infinite
domain and the layer N — 1). Boundary condition (6.11b) represented the far field condition
(Equation 6.6b) where the flow is uniform and undisturbed and with I the regional hydraulic
gradient. Similarly to the heterogeneity, Ay was expressed using its Fourier series to relate

the integration constant of equation (6.4) to the head at the interface N :
a Ry + BoR,)" = AN (6.12)

where Ay, are the Fourier coefficients of Ay. Also, equation (6.11b) (far field boundary

condition) could be written for the 7 component :

lim > nay,r™cos(nf) = (I — o) cos (6.13)

n=2
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The left-hand side of equation (6.13) is polynomial in r and thus tends toward infinity if one
of the coefficients «,,>2 is non-null. Consequently, it implies o; = I and a,>2 = 0. Hydraulic
head hs in the infinite porous medium (i.e. the rock) could therefore be written :

r

2 [e’e) n
hoo(r > Ry, 0) = <r — RN) Tcos+ Y Ay, cos nﬁﬁ (6.14)
Tn

n=0

This solution was also a function of r™ similarly to equation (6.8) since infinite domain was

considered isotropic.

Solution in layer :

Hydraulic head in ith layer, with 0 < ¢ < N — 1, was the solution to the Laplace equation
within the domain restricted by R; < r < R,y and constrained by the two following boundary

conditions :

where head h; was given by :
hz(Rz S T S RZ‘+1, ‘9) = Z (Oé@n’l“linﬁijn?”_lin) cos nd (616)
n=0

with [; = /K 9/K;,. Boundary conditions (6.15a) and (6.15b) were expanded using their
Fourier series and by identification with equation (6.16) led to :

QiR+ Bin R = Aiy (6.17a)

QinBiy + Bin B = Ain (6.17b)

Equations (6.17) implied A;( and A;;1 coefficients were equal, which also indicated by

recurrence that all A;, were equal to hy (Equation 6.6b) for 0 < i < N — 1. Equations
(6.17a) and (6.17b) could therefore be rewritten to express coefficients «,, and 3, :

lin lin
B R Aig1 — R Aiy

Qin S i (6.18a)
i+l i
Ri__:ilnAi—o—l,n — Ri_lmAi,n
ﬂi,n = —2lin R72l¢n (618b)
it1 i
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6.3.2 Flux continuity between the different domains

The head function at each interface I; was determined by coupling the head solutions of the
different domains (see above). In total, N+ 1 sets of Fourier series coefficients were determined
for the N layers problem, corresponding to the N + 1 interfaces. Flux continuity (Equation
6.5b) expressed at each interface led to the following conditions on Fourier coefficients A, ,,

with n > 1 at interface 7 :

0= Ko lo(aonRE" — Agn) — KinAon (6.19a)
2K oo Ry = Kn_1ly_1(2an_11RY ™ — An1) + Koo An (6.19b)
0=Kn_1lv1(2an_11RY " — An) + Koo Ay for n > 2 (6.19¢)
0= Ki li(205n R — Airn) — Kipgolin (200 410 R — Ajir ) (6.19d)

Equation (6.19a) represented the flux continuity at the interface Iy between the heterogeneity
(i.e. the excavation) and the first layer and equations (6.19b) and (6.19¢) both represented
the flux continuity at the interface Iy between the infinite medium (i.e. the undisturbed rock
mass) and layer N — 1. Equation (6.19d) represented the flux continuity between two layers.
The above system was expanded using the expressions of «;, in equation (6.18a) and the
different A;, terms were collected to form a linear system of N + 1 equations for each nth
Fourier coefficient A;,, with n > 1. The resulting systems were then expressed as a sparse

matrix vector product :

UO,n wO,n O AO,n
ul,n Ul,n wl,n Al,n
U2 n U2,n .. A2,n — 0 (620)
WN-1,n
0 UNn UNn AN,n BN,n

with By ; = 2/ Ry and By ,,>2 = 0. Solving the above sparse matrix vector product for A; ;>
give A;,>2 = 0 since the right-hand side was null. The remaining A;; coefficients could be

obtained using forward elimination and backward substitution method, for example. The
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corresponding matrix coefficients for n = 1 are given by :

1 K;
— 7 R2l0 o R2l0 R2l0 R2l0 621
Vo,1 Rb RY (loKo,r ( 1 0 )+ o 1y (6.21a)
wo,1 = —2 (6.21Db)
Ki 1, Ry R
uig = —2 1l ’ Pr— (6.21c)
Ki,r (R?z 1 _ R?jll
Ki i, liR?li Ki 1, li—lR?li_l
Vg =1 — K., li-1+2 (R?_lﬁl e + K., R?li*l — R?l_ifl (6.21d)
Rl Rl
W;1 = —2 ll Uhiae ) (6216)

’ 2l; 21;
Ri+1 - Rz
IN—1 plyv-1
— 9] KN—LT RN RN71
Un1 = N—-1 K 2IN_1 2IN_1
o0 RN - RN—l
2lN_1 2l 1
KN—LT‘ RN + RN*l

2n_ 2n_
Koo RY™' = RYYY

(6.21f)

(6.21g)

UN1 = In—1

Once the linear system (6.20) is solved, the head potentials in the heterogeneity h;, (Equa-
tion 10), in the N layers hicjo,n) (Equation 6.16), and in the infinite domain (Equation 6.14)
are fully specified. The proposed analytical solution differs from previous publications in hy-
drogeology especially because the N layers surrounding the heterogeneity were considered
anisotropic — the most related publication from (Kazarin et Obnosov, 2016) considered iso-
tropic permeability. The same problem was also solved by Batool et al. (2020b), however,
they were more interested by the equivalent permittivity (i.e. hydraulic conductivity) of the
N layers system than the electric potential in the whole domain, while in the present study,

the (head) potential is fully specified.

6.3.3 Flowrate through the different interfaces

Total flowrates Q] (exiting the i'! layer through the interface I;;; of radius » = R;;;) and
Q; (entering the i*® layer through interface I; of radius r = R;) [L2.T-1] were derived to be
compared to the numerically simulated ones, and were obtained by integrating the elementary

flux dF = ¥ - 7idC between § = —7/2 and 0 = 7/2. The following expressions were deduced,
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depending on the considered interface :

w/2
—7/2
w/2
Qr = K;Vh; (R;,0) FRZ»dH‘ = 2Kl (i R = B Ry (6.22b)
—7/2
w/2
Qf = K;Vhi (Ri11,6) FRMdH‘ = 2Kl (i Ry — BiaRil) (6.22¢)
—7/2
w/2
Qoo = KVhoo (Ry,6) FRNdQ‘ = 2K, (2IRy — A1) (6.22d)
—7/2

With @, the flowrate in the heterogeneity and ), the total flowrate through the N layer
system. Flux continuity between both side of the interfaces (Equation 6.5b) implied @y, =

Qo Qj_ = ;11 and QJJQH = Qoo

6.4 Validation of numerical simulations using the developed analytical solution

6.4.1 General approach

The previously developed analytical solution was used to validate numerical simulations car-
ried out using PFLOTRAN subsurface flow and reactive transport code (Hammond et al.,
2012). As mentioned above, numerical simulations of flow around heterogeneities can be dif-
ficult to validate because of the anisotropic permeability tensor with off-diagonal component
and the lack of experimental field data. Here, anisotropic full tensor permeability flow simu-
lations were validated by comparing three different head and flowrate simulations (see below)
with the analytical solution developed in this study. The three cases considered in this study
were specifically chosen to represent particular configurations of increasing complexity with
isotropic (case 1), anisotropic (case 2) and concentrically varying permeability conditions
(case 3) around the heterogeneity. The two first cases aimed to validate the implementation
of the full permeability tensor in PFLOTRAN considering 3 layers around the heterogeneity,
and the third case aimed to investigate the influence of the number of layers used to discretize
the zone of variable permeability on the simulated flowrates. In each case, the simulated and
analytical heads and flowrates through the interfaces were compared, and a head error Ah;

was calculated at each mesh cell j as follow :

’(hsim)j — (hth)j - href
max (hy,) — min (hy,)

Ah; =

J

(6.23)
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With hg;,, and hyy, the simulated and analytical head, respectively, and h.o¢ the head at the
reference cell (i.e. the one containing the center of the heterogeneity). Comparison of the head
error and the flowrates differences between analytical and numerical simulation, as well as
comparison of these errors and differences between each case were the basis of the validation

carried out in this paper.

Analytical flowrates were computed using equations (6.22), and heads using equations (6.10a),
(6.14) and (6.16). Coefficients A;; were obtained by solving equations system (20) using a
python script and the library SciPy (Jones et al., 2001). The python scripts are provided
as supplementary material in the data repository at https://doi.org/10.5281/zenodo.
4047035.

Numerical simulations were carried out with the code PFLOTRAN which uses the finite
volume method to discretize the flow via the Richards equation and the TPFA method for
the diffusion operator (Moukalled et al., 2016). The computational mesh was generated using
Salome open-source CAD software (Ribes et Caremoli, 2007). A total of 60,000 elements were
generated with 43,200 concentrically oriented quadrilaterals surrounding the heterogeneity
(120 layers in the radial and 360 in the tangential directions, with a cell area around 0.5 m?)
and triangles elsewhere. Accuracy of the TPFA method depends on the quality of the mesh
which must be K-orthogonal, i.e. the permeability tensor product with each cell face normal
should be aligned with the line defined by the two cells’ centers (Heinemann et al., 1991).
Mesh quality was therefore assessed by computing the K-orthogonality error F; for each mesh
element j (Gunasekera et al., 1997) :
aT 5T

a;Kj — W r
reos |7

2 fedj

B =

J

(6.24)

With a? the face area vector, K ; the hydraulic conductivity tensor and r the vector linking
the two cell centers that shared the considered face f, and f € 07 states for all faces of the

considered cell j. K-orthogonality error ranges from zero (no error) to one.

Steady state conditions in absence of sources and sinks implied that fluxes integral on a
closed surface were null, and thus flowrates entering and exiting each interface were equal.
Therefore, simulated flowrates were calculated by summing the absolute value of the fluxes

across the considered interface divided by two. Head distribution was directly outputted from
PFLOTRAN simulations.


https://doi.org/10.5281/zenodo.4047035
https://doi.org/10.5281/zenodo.4047035
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6.4.2 Case 1 : isotropic layers conductivity

The first case considered in this study was a 75 m radius circular heterogeneity in an infinite
domain (Figure 6.3a). The conductivity of the heterogeneity and the infinite medium was
considered homogeneous and isotropic with K, = 1x10° m/s and K;,,y = 1x107 m/s, res-
pectively. Three layers (indexed from 0 to 2) were considered around the heterogeneity. Each
layer had the same width (25 m) and interfaces Iy, I;, I and I3 were located at radial distance
r = 75, 100, 125 and 150 m from the center of the heterogeneity, respectively. The conduc-
tivity of the three layers 0, 1 and 2 was Ky = 1x10%, K; = 1x10® and K, = 1x10® m/s,
respectively (Figure 6.3a). These hydraulic conductivities were especially chosen to create
preferential flow paths in the layers and near the heterogeneity that can be predicted qua-
litatively. For example, a layer of higher hydraulic conductivity than the two adjacent ones
(like layer 0) would create a flow oriented tangentially to the layer, else it would be ra-
dially oriented. A constant hydraulic gradient of 0.01 was applied. Simulated and analytical

flowrates were compared at each interface and head error was calculated at each mesh cell.

Layer 2
Ko,= 10°m/s
Layer 1
Ki,=10°m/s
Layer O
Kor= 10%m/s

Layer 1
Ky = 10°m/s

Heterogeneity Heterogeneity
5, 5

Heterogeneity
Kin= 10°m/s 5

K= 10"m/s

Continuously varying
permeability divided
in N-layers

(a) Isotropic case (b) Anisotropic case (c) Continuous case

Figure 6.3 Conceptual models of the simulated cases : (a) Three layers case with isotro-
pic conductivity, (b) three layers case with anisotropic conductivity and (c) radially ani-
sotropic continuous conductivity distribution. K, : hydraulic conductivity of the conside-
red medium and (2 : squared anisotropy ratio. Infinite medium hydraulic conductivity was
King = 1x107 m/s.

The presence of the heterogeneity and the three layers resulted in a local modification of
the uniform flow and a diversion of the groundwater streamlines in the vicinity of the three
layers and the heterogeneity (Figure 6.4a). Simulated and analytical streamlines were directed
toward the heterogeneity which was more permeable than the surrounding infinite medium.
Streamlines were either crossing or following (i.e. flowing around the heterogeneity) each

of the three layers, depending on their respective conductivity. Head error (equation 6.23)
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was non-symmetric, and always smaller than 1.8% (Figure 6.5a), which corresponded to an
absolute head difference smaller than 40 cm for 20 m total head difference. Approximately
90% of the cells in the model showed a head error Ah < 0.1%, mainly located in a diagonal
crossing the simulation domain from the bottom left to the top right, and in the quadrilateral
elements (located between dotted and solid circle on Figure 6.5) and in the heterogeneity.
Head errors obtained in the heterogeneity were typically very low (< 0.01%, i.e. absolute head
difference < 2 mm). Greatest errors (Ah > 0.6%) were observed at the upper boundary and
where the boundary conditions were applied (red color in Figure 6.5a) which indicate that

the computation domain in the numerical simulations might have been slightly too small.
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Figure 6.4 Analytically calculated streamlines (blue lines) and head contour (pink to turquoise
lines) in the three simulated cases. Streamline thickness is related to the stream velocity (thick
lines represent greater velocity). Black circles represent the different interfaces Iy to I3 for the
two first cases (a and b); while they represent the heterogeneity (inner circle), the radius at
which [ > 1 (middle circle) and at [ ~ 0.2 (outer circle) in the last case (c)

Errors between analytical and simulated heads across the different interfaces also resulted
in some differences in the calculated flowrates. Inflow to layer 2 (through interface I3) was
approximately 19 m?/y with the analytic solution (Equations 6.22) and 19.5 m?/y with the
numerical simulations (Table 1). As expected, streamlines mainly followed layers with greater
hydraulic conductivity, and approximately 90% (i.e. 17 m?/y and 17.5 m?/y) of this flow re-
mained in layer 2 and flowed around layer 1 (and the heterogeneity). The remaining 10% (i.e.
2.0 m?/y) crossed interface I, to layer 1 which was two orders of magnitude less conductive
than layer 2. From this, both analytic solution and simulations showed that almost 95% (i.e.
1.9 m?/y) ran to layer 0 (which was 10 times more permeable than layer 1). Finally, flowrate
entering the heterogeneity was estimated to approximately 0.5 m?/y both using analytical

and numerical approaches. Simulated flowrates through the three different interfaces were
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therefore close to those evaluated using the analytical solution (Table 6.1). However, numeri-
cal simulations tended to overestimate the fluxes by around 3%. This error tended to increase
with radial distance, from 2.8% at interface Iy to 3.3% at interface I3 (Table 6.1).
1.8e-02
I 0.015

— 0.01

Error head

0.005

I 0.0e+00

Figure 6.5 Error between simulated and the analytically computed heads (see Equation 6.23)
for the three considered cases. The black inner circle represents the interface with the hetero-
geneity (interface Iy) and the outer dotted circle shows the interface with the infinite porous
medium (interface I3). Flow is oriented from the left to right with a 0.01 hydraulic gradient.

(a) Isotropic case (b) Anisotropic case (c) Continuous case

Tableau 6.1 Analytical and simulated flowrate through the different interfaces in Case 1
considering isotropic layer conductivity.

Flowrate calculated with Simulated
Interfaces analytical solution flowrate Difference
(m3/y/m) (m3/y/m)
Iy 0.4636 0.4766 +2.8%
I 1.835 1.892 +3.1%
I 1.992 2.055 +3.1%
I3 18.93 19.54 +3.3%

6.4.3 Case 2 : anisotropic conductivities

The second case was based on the same geometry as the first case, except that the three
layers hydraulic conductivities were considered anisotropic (Figure 6.3b). Radial conducti-
vity remained unchanged compared to the isotropic case, but different anisotropy ratios were
introduced for each layer : [2 = 5 for layer 0, I2 = 0.8 for layer 1, and I2 = 0.01 for layer
2 (Figure 6.3b). The objective of choosing different anisotropies was to validate the imple-

mentation of the full permeability tensor in PFLOTRAN. Other model properties, including
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hydraulic conductivities of the heterogeneity and infinite medium, as well as hydraulic gra-

dient at the boundaries, remained unchanged.

Heads and flowrates through each interface were calculated using both analytical solution
(Equations 6.22) and numerical simulations with PFLOTRAN. The general hydrogeological
behavior in the model was similar to Case 1. Anisotropic conductivity mainly modified head
distribution and flowrates around and inside the three layers (Figure 6.4b). Head error in
case 2 (Figure 6.5b) was very similar to those obtained in Case 1, with a maximum head error
difference between those two cases of only 0.005% maximum for all mesh cells. Analytical
flowrate through layer 2 was similar to those in Case 1, but its low tangential conductivity
(100 times inferior to its radial conductivity) limited the tangential flow and streamlines were
mainly directed toward layer 1 (Figure 6.4b). Consequently, approximately 95% of the flow
entering layer 2 flowed into layer 1 (compared to 10% in case 1; Table 6.2). Conductivity
ratio in layer 1 was smaller than 1 which promoted again radial flow over tangential flow. As
a result, 95% of the flow entering layer 1 (17.3 m?/y in the simulations and 18 m?/y with
analytical solution) flowed to layer 0, corresponding to a 5% increase compared to case 1.
Finally, almost 6% of the flow entering in layer 0 flowed to the heterogeneity (approximately
1 m?/y). The great tangential conductivity in layer 0 (5x10 m/s vs 1x10* m/S in Case 1)
contributed to increase the diverted flow around the heterogeneity to almost 95% (compared
to 75% in Case 1). Generally, simulated flowrates through the different interfaces were close
to the analytical values, with differences lower than 3.5% (Table 6.2). Numerical simulations
tended to slightly overestimate flowrates compared to the analytical solution, like in case 1,
with a similar yet slightly increased error. The flowrate difference also tended to increase
with the radial distance (from 3.0% at interface Iy, to 3.5% at interface I3).

Tableau 6.2 Analytical and simulated flowrate through the different interfaces in Case 2
considering anisotropic layer conductivity.

Flowrate calculated with Simulated
Interfaces analytical solution flowrate Difference
(m3//y/m) (m3/y/m)
Iy 1.044 1.075 +3.0%
I 17.35 17.94 +3.4%
Iy 17.93 18.54 +3.4%
I3 18.88 19.54 +3.5%
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6.4.4 Case 3 : radially anisotropic and continuous conductivity

A continuously varying anisotropic conductivity in the vicinity of the heterogeneity was
considered in Case 3 (Figure 6.3c). The heterogeneity had the same radius as in Cases 1 and
2. Radial and tangential hydraulic conductivities decreased exponentially with the distance z
to the heterogeneity and according to the following law K = Kye~*/*+ K¢ where the doublet
(Ko,\) equaled (10 m/s, 5 m™!) for the radial and (102 m/s, 3 m™) for the tangential
conductivity and Kj,; the infinite medium conductivity. The squared anisotropy factor 12
decreased from 10 at the interface with the heterogeneity, was nearly 1 at radial distance
r =92 m (middle circle on Figure 6.4c), and decreased to approximately 0.2 at radial distance
r = 108 m (outer circle on Figure 6.4c) and then increased towards 1 at large distance from
the heterogeneity (in practice, at radial distance r = 150 m). Hydraulic conductivities of the
heterogeneity and of the infinite medium, as well as the hydraulic gradient at the boundaries
were the same as in the two previous cases. The continuously varying conductivity was
discretized in n layers (instead of only 3 in the two previous cases), each one with a constant

conductivity equal to the conductivity at the center of the layer.

The change of conductivity around the heterogeneity modified the head distribution and
streamlines around it (Figure 6.4c), but also slightly modified the head error (Figure 5c).
For n = 120 layers, maximum head error was 1.7% (compared to 1.8% in other cases),
but approximately 90% of the cells had an error Ah < 0.1%, like in Cases 1 and 2. Great
errors (Ah > 0.5%) were still observed at the upper boundary of the domain, and where the
boundary conditions were applied, but head errors at the left and right boundaries (0.8%)
were smaller than in Cases 1 and 2 (1.2%), indicating less pronounced boundary effects.
Lower errors (Ah < 0.01%) were also found in the quadrilaterals (i.e. between solid and
dotted circles in Figure 5¢) and in the diagonal from the bottom left to the top right. A
slight increase of head error at the outer quadrilateral elements was also observed (near the
black dotted circle in Figure 5¢). Overall, the head error pattern remained similar to those

obtained in the two other cases.

Increasing the number of layers n in the vicinity of the heterogeneity allowed for a fine
discretization of the continuously varying hydraulic conductivity and permitted the analy-
tical solution to converge. Consequently, the analytically calculated flowrate stabilized as
the number of layers increased with a value around 0.376 m?/y for n = 300 layers (Figure
6.6). Increasing further the number of layers (up to 100 000) gave an analytical flowrate
of approximately 0.375842 m?/y, which was close to those obtained with only 300 layers.
In other words, the number of layers required to reach the converged flowrate with an ac-

ceptable error (< 1%0) was reasonably small. Simulated flowrates were also calculated with
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PFLOTRAN. Increasing the number of layers n (up to 300 layers) resulted in a decrease of
the simulated flowrates toward 0.385 m?/y (Figure 6.6). Difference between the simulated
and analytically calculated flowrates varied quickly with a low number of layers, but tended
towards a constant difference of approximately +2.2% for n = 300 layers and above. This
difference was again comparable to, yet slightly lower than, the flowrate difference obtained
in Cases 1 and 2 (+2.8% and 3% respectively).
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Figure 6.6 Simulated and analytical flowrates in the heterogeneity as a function of the number
of layers used to discretize the continuous conductivity in the vicinity of the heterogeneity:.

6.5 Validation of numerical simulation

6.5.1 Validation of PFLOTRAN flow simulation

Validation of PFLOTRAN full permeability tensor flow simulation was carried by comparing

the head error and flowrate differences between Cases 1 and 2. Head error only differed by
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less than 0.005% between the two cases. Also, the constant flowrates difference increase from
Case 1 to Case 2 (+0.2% at each interface) was independent of the layer anisotropy (5 in
layer 0, 0.8 in layer 1 and 0.01 in layer 3, see section 4.3). The differences between simulated
and analytical error appeared therefore to be mainly caused by the model construction, and
not by the anisotropy. Consequently, these two observations showed that the full tensor flow
implementation in PFLOTRAN is correct and did not introduce a significant error in the
numerical solution. Case 3 also showed that the increase of the number of layers used to
discretize the zone of continuously varying conductivity resulted in a stabilization of both
the simulated and the analytically calculated flowrates. The flowrate difference calculated
at the heterogeneity (+2.2%) was comparable to the two other cases (+2.8% for case 1 and
+3.0% for case 2), and the head error was similar to those obtained in the two other cases.
Additional simulations (results not shown here) were carried out with the same setup as case
3, using random values for the two doublets (Ko ,A¢) and (Ko ,,A,) and for the heterogeneity
and the infinite domain hydraulic conductivities K, and K. Results also showed a 2% mean
error on the flowrate. However, some of the simulations sometimes resulted in a significantly
greater error (up to 50% in a few rare cases), especially when the product Ky A\ was greater
than 1x102 m?/s. These errors were caused by a too small number of layers around the
heterogeneity in the numerical simulations (120 layers), and increasing the number of layer in
these cases (up to 300) decreased the error to less than 2% as for the other cases. This therefore
indicates that PFLOTRAN code did not introduce significant errors when simulating flow
using a full-permeability tensor and in continuously varying conductivity distribution around

a circular interface.

6.5.2 K-orthogonality error

For the three simulations carried out in this study, the head error had approximately the same
distribution and the same maximal error. These similarities in head error could be explained
by a common source of error that could arise from the spatial discretization and the mesh K-
orthogonality requirements. In absence of correction, the non-respect of the K-orthogonality
condition could lead to discretization error in the diffusion term, and therefore greater solution
errors (Jasak, 1996; Moukalled et al., 2016). The K-orthogonality error computed on the
mesh used in this study (Figure 6.7; Equation 6.24) was non-symmetric, and ranged from a
negligible value inside the quadrilaterals (between solid and dotted circles in Figure 6.7) to
33% on the upper boundary of the domain. Quadrilateral element used to discretize the layers
tended to have a very low K-orthogonality error, with approximately 99.9% of them having an
error £ = 0.5% (Equation Equation 6.24), while triangular element in the rest of the domain

had a much higher error with approximately 75% of the triangle having an error E > 5%. Cells
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with high K-orthogonality error were located near the upper boundary of the domain, at its
center, and around the two diagonals. In general, locations where high K-orthogonality error
was observed corresponded somehow to high variation of the head error. For example, high
variation of the head error was located at the upper boundary of the domain where the head
error went from below 0.5% to 1.8% over 10 elements with a K-orthogonality error £ > 20%.
The K orthogonality error could thus be responsible for the differences observed between the
simulated and the analytical head, and could explain why the head error was non-symmetric.
Nevertheless, the non-respect of the K-orthogonality condition did not introduce significant
errors in the head solution, since a 33% orthogonality error led to less than 2% error on
the head. The error observed in flowrates could also result partially from the head error
as the head distribution was used to compute the hydraulic gradient across the considered
interfaces. By extension, the non-respect of the K-orthogonality conditions which could be
responsible of the head error, could also induce some of flowrates errors. Similar errors on
heads and flowrates were reported in the literature with non-orthogonal mesh, and in these
cases the flowrate error could reach 20% to 50% for highly deviated mesh (Antonio et al.,
2013; Wu et Parashkevov, 2005). Finally, other sources of error could also have an influence
on the difference in flowrate and head error, such as mesh element size or mesh skewness
for example (Jasak, 1996). These other sources of error were not investigated in this study
though.

6.5.3 Discussion

In this study, the ability of the PFLOTRAN finite volume code to simulate flow in a circular
heterogeneity surrounded by an arbitrary number of layers with radially and tangentially ani-
sotropic conductivities was validated based on the fact the error between the analytical and
the simulated flowrate and head distribution remained approximately the same when consi-
dering an isotropic permeability problem and an anisotropic with a full permeability tensor
problem. However, a rigorous validation would also have needed that the error remained
negligible for the various simulated cases. This would have required a perfectly orthogonal
mesh, such as a Centroidal Voronoi Tesselation (CVT) of the computational domain outside
the layer (Gértner et Kamenski, 2019) which was difficult to obtain. Actually, meshing tools
were made available only recently (e.g. Abdelkader et al., 2020) and were not used in this
study. Nevertheless, the error obtained in the three simulations remained limited compared
to other typical errors observed in hydrogeological modeling such as the uncertainty of the
model input (e.g. Nilsson et al., 2007), and also showed that a perfect mesh for TPFA code is

not necessarily needed to carry out flow simulations. Finally, the validation of the full tensor
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Figure 6.7 Mesh K-orthogonality error (Equation 6.24). The black inner circle represents the
interface with the heterogeneity (interface Iy) and the outer dotted circle shows the interface
with the infinite porous medium (interface I3).

implementation was only carried in 2D in this study, and further validation would be needed

for 3D applications.

6.6 Summary and conclusion

Closed form solutions for head distribution and groundwater flowrates though circular inter-
faces were obtained for a system of N radially anisotropic layers surrounding a heterogeneity
and submitted to a uniform flow at infinity. These solutions were obtained using real analysis
only and by solving the anisotropic Laplace flow equation (6.3) in cylindrical coordinates in
the different regions (the heterogeneity, the layers and the infinite medium) using Fourier
series. Head and flux continuity expressed at each interface led to develop a linear system of

equations (Equation 6.20) which can be solved using forward elimination and backward sub-
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stitution method for example to obtain the Fourier coefficient of each interface head function,

and thus fully specified the solutions.

Analytical head and flowrates were afterward compared to numerical simulations using the
finite volume code PFLOTRAN with a modified implementation of the anisotropic permea-
bility calculation available in the development version. Analytical and simulated flowrates
through the different interfaces were consistent and differed of maximum 3.5%, while the
maximal error on the head was 1.8%. These errors could arise from discretization error intro-
duced by the mesh and the non-respect of the K-orthogonality condition at certain elements,
and by some boundary effects. This study proved the ability of the code PFLOTRAN and
the finite volume method with the TPFA approximation to simulate the flow considering a

continuously varying anisotropic permeability with off diagonal component.

Finally, the developed analytical expression could also be used to quantify the influence of
a two-dimensional blast damage around a circular excavation, such as idealized backfilled
pit in mining. The blast damage zone could be modeled as an equivalent porous medium,
and therefore forming a continuously varying permeability around a heterogeneity as the
third example validation case presented here. Validation of the PFLOTRAN code also allows
for simulating flow in more complex geometry including three-dimensional models to further
assess the influence of the blast damage zone in real shaped open-pit backfilled with hazardous

waste.

6.7 Appendix A : General solution to the anisotropic Laplace equation

Anisotropic Laplace equation (6.3) was solved for the head h using variable separation me-
thod, i.e. h(r,0) = R(r)©(0), to led to :

K, r*R'(r)+rR'(r)  ©"(0)
Ky R(r) o)

(6.25)

The left and right-hand sides in equation (6.25) were function of two independent variables
(i.e. radial distance r at the left and the angular coordinate € at the right). The equation
could be satisfied only if these two sides were constant. Moreover, in this study, a cylindrical
coordinate system was used, and so a @-periodic solution was expected, which implied that

the two constant sides needed to be positive. This constant was noted k? with k& € R. Two
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ordinary differential equations (ODE) were thus obtained :

P2RI(r) 4+ R (r) — ?kQRk(r) 0 (6.26a)
0" (0) + k*0(0) =0 (6.26b)
Solving these two ODEs led to :
Ry(r) = apr™ + Byr~'* (6.27a)
Ok (0) = i cos kO + dy, sin kO (6.27D)

With oy, Bk, Yk, 0 four integration constant and [ = /Ky/K,. The head h was necessarily
single valued, i.e. the head was unique at one given point in the domain, which implied that
the ©(0) function was 27 periodic and thus k& € N. Moreover, h(r,0) = h(r, —0), because
head gradient was considered parallel to 8 = 0 line, which indicated a symmetry along this
line. As a consequence, 9, = 0. Using the superposition principle, any linear combination
of Ry(r)O(0) for k € N were also solution to equation (6.3), giving a general solution to
equation (6.3) :

h(r,0) = i (anrl” + Bnr_l”) cos nd (6.28)

n=0
Data availability

Python scripts used to realize analytical computations as well as PFLOTRAN simulation
input files are provided in the following repository : https://doi.org/10.5281/zenodo.
4047035.
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Abstract

Backfilling mine wastes in open-pits permits to overcome many problems associated with
above ground disposal facilities, such as the elimination of potential release of solid in the
environment, better site aesthetics at closure and a better social acceptance, for example.
However, interactions between the groundwater and the backfilled wastes disposed below
the water table can contribute to disperse in the environment contaminants contained in
the wastes. The risks can even increase when considering the potential impact of the Blast
Damage Zone (BDZ) resulting from blast operations and excavation of the pit and which
contains new fractures that could influence the groundwater flow near the pit. The objective
of this research was therefore to assess the influence of the BDZ on the flowrate through the
backfilled wastes. A conceptual model of the BDZ was proposed with circular fractures of
constant size and aperture, locally sub-parallel to the pit wall and with a decreasing density
with the distance to the excavation. Model parameters were derived from the literature. A
stochastic parametric analysis was then carried out to assess the influence of BDZ model
parameters on the flowrate. A total of 16 500 numerical simulations were conducted for 11
different conic pits. The results of this study showed that the BDZ generally contributes to
reduce the groundwater flow through backfilled tailings (by up to 3 orders of magnitude),
while it can contribute to increase it considering backfilled waste rocks (up to 250% more).
In practice, high power blasts which result in thick and heavily fractured BDZ would tend
to create strong perturbations of the flow in the surroundings of the backfilled pit, especially
when the pit is small. These perturbations can be desirable to achieve hydraulic insulation of
backfilled tailings (natural pervious envelope). But in the case of backfilled waste rocks, this
could contribute to significantly increase the flow in the backfilled wastes. In other words,
low energy blasts may be recommended if the plan is to backfill waste rocks at the end of

the operations.
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7.1 Introduction

Mining operations generate large quantities of solid wastes whose storage is a major challenge
for the industry (Aubertin et al., 2002, 2016). Tailings and waste rocks, which are the two
types of wastes, are usually disposed of in surface facilities in impoundments (for tailings)
or pile (for waste rocks). Surface disposal of mine wastes present high risks of geotechnical
instabilities and contaminant release in the environment (Aubertin et al., 2002; Plante et al.,
2008; Azam et Li, 2010; Roche et al., 2017). Pit backfilling constitutes an alternative disposal
approach to conventional waste storage facilities which benefits from many advantages, inclu-
ding the elimination of the risk of accidental release of mine wastes in the environment, the
reclamation of pit lake with a poor water quality, the reduction of long-term maintenance,
the stabilization of pit walls, an improved social acceptability and better site aesthetics at
closure (McCullough et al., 2013; MEND, 2015; Newman et al., 2020). Once backfilled and
covered by water (i.e. pit lake), mine wastes are in theory isolated from the atmosphere. Ho-
wever, interactions with the surrounding rock are expected to occur. For example, regional
groundwater could flow in the pit and through the wastes, and contribute to the dispersion
of potentially contaminated water in the environment with large concentrations of sulfate,
chloride and ammonia from process water (Allen, 2008), or from the solubilization of wastes
mineral containing heavy metal, metalloid or rare earth elements for example (Moldovan
et al., 2008; Othmani et al., 2013; Tomy et al., 2020; Yin et al., 2021). Also, the influx of
dissolved oxygen or ferric ions from regional groundwater could contribute to start or to
pursuit the generation of acid mine drainage (AMD) if the backfilled wastes contain sulfides
(Santofimia et al., 2013; Blowes et al., 2014; Barfoud et al., 2019).

Several previous studies quantitatively addressed the problem of flow and contaminant trans-
port between the backfilled wastes and the environment (Misfeldt et al., 1999; Salama et al.,
2002; West et al., 2003; Thériault, 2004; Moldovan et al., 2008; Rousseau et Pabst, 2018).
In particular, they showed that the addition of a containment structure within the pit (i.e.
a layer of material along the pit wall for example), or sometimes the surrounding rock if
permeable enough, can reduce the flowrate through the disposed wastes by more than 90%,
therefore reducing the overall solute release rate of contaminants contained in the wastes’
pore water. These studies usually considered the rock mass surrounding the pit as a homo-
geneous material with constant properties. However, if this hypothesis is often acceptable at
some distances of the pit, the modification of the rock properties near the excavation can
significantly influence water and solute transport (Stacey et al., 2003; Foster et al., 2018).
In particular, blasting operations usually result in the creation of new fractures and the ex-

tension of existing discontinuities in the rock by the penetration of explosive gases (Beale et
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Read, 2014). The extent of the disturbed rock is called the “blast damage zone” (BDZ), and
in the case of large uncontrolled blasts, this zone can extend to as much as 100 m beyond the
blasting hole (Hoek et Karzulovic, 2000). BDZ fractures can sometimes develop connected
networks as suggested by field observations (Morth et al., 1972; MEND, 2015), thus increa-
sing the rock permeability near the pit. The influence of this permeability increase on the
groundwater flow near the wastes was not yet studied, while it can provide the required

permeability increase to create a containment structure, for example.

The objective of this study was therefore to quantitatively assess the influence of the BDZ on
groundwater flow in backfilled open-pits. A conceptual model of the BDZ fractures network
was first developed and used to derive the equivalent conductivity of the BDZ based on the
equivalent porous medium model and the percolation theory. The influence of the permeabi-
lity increase in the BDZ was then assessed using 3D numerical simulations, and the flowrate
in the backfilled wastes was compared to the case neglecting the BDZ. A stochastic parame-
tric analysis was realized to assess the influence of the different BDZ parameters and of the
pit shape on the flowrate though the backfill, with a total of 16500 numerical simulations
carried out with 11 different pit geometries and in two different scenarios (pit backfilled with
tailings or waste rock). The link between the blast condition and the BDZ influence on the

flow was finally analyzed, and the limitations of the study were addressed at the end the

paper.

7.2 Methodology

7.2.1 Blast damage zone (BDZ) model
Conceptual model

Fracture networks are generally characterized by fractures density, size, aperture and orien-
tation distributions. In this study, fractures were defined as two parallel disks of constant
radius noted R [L] and separated by a constant aperture noted b [L] (the parallel plane mo-
del; (Snow, 1965)). Fracture orientations were considered anisotropic and locally sub-parallel
to the pit walls, with a random distribution around the wall tangent plane pole, described

using a Fisher distribution of parameter x (Mourzenko et al., 2012) :

Kk sin @
F(9) = K cosf 1
(9) ZSinhﬁe (7.1)

With 0 < 6 < 7 the angle between the fracture normal and the pit wall tangent pole. F'(6)d6

represents in practice the number of fractures whose normal lies in the range [60,60 + df].
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Isotropic orientation of fractures could also be considered using the above distribution by

assuming x — 0.

BDZ fracture density is usually heterogenous and decreases with the distance from the pit
wall (Poulsen et al., 2017). The density distance relation was thus expressed according to an

exponential distribution law as follow (adapted from Mourzenko et al., 2011b, 2012) :

4B21 72/10

PE) = g e ) (7.2)

With p(z) the fracture density [L3] at distance 2 from the pit wall [L], By the cumulative
trace length of blast fractures per unit surface [L '], which corresponds to the total length of
blast fractures divided by the pit wall surface area (Tuckey, 2012; Tuckey et Stead, 2016),
lyp the fracture attenuation length which characterizes the thickness of the damage zone [L]
and ¢, a function accounting for the fracture orientation anisotropy. The form of equation 1
was tested both experimentally (for example for excavated damaged zones around tunnels;;
Thovert et al., 2011; Mourzenko et al., 2012), and numerically (especially for blast energy
propagation ; Siamaki et al., 2018).

Equivalent permeability calculation

The flow in the rock and the BDZ was modeled using the equivalent porous medium model,
and the equivalent permeabilities ke, [L?] of the fractured pit wall were defined as the sum
of the permeability of the equivalent BDZ fracture network k; and of the rock k, (i.e. key =
kr+ k). The equivalent permeability of the BDZ was derived using the percolation theory
(Stauffer et Aharony, 1992), which statistically relates the macroscopic permeability and
connectivity of fracture networks to a density parameter of the global network (e.g. Davy
et al., 2006). Flow is possible when the fracture network is connected enough, i.e. when the
percolation parameter is above a certain threshold. Percolation theory was for example used to
estimate the equivalent conductivity of fractured rock formation at field scale (Malinouskaya
et al., 2014) or around excavations (Alkan, 2009). In the present study, the BDZ fracture

network equivalent permeability k., was calculated as follow (Mourzenko et al., 2012) :

Iy = 2 (7.3a)
p(z) = T RO (r, 1) p(2) (7.3b)
v,
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with p'(2) and £} the dimensionless density and permeability of the fractures network [-],
and ®(k, [j)) a correcting function accounting for anisotropic fracture orientation (see below).
The dimensionless equivalent permeability of the BDZ is given by the following relationship
(Mourzenko et al., 2005) :

/oo (Y 0 0

kr (o)
(k, 1) 8 wol 12” (74)

k}(’@ pl> ZE)) =

where k?f/(p’ ) is the dimensionless equivalent permeability of the same but isotropic frac-

ture network (i.e. when x — 0 which was approximated by the following heuristic model
(Mourzenko et al., 2011a) : )
kA/(p,) _ . a(pl _/ pf:) /

+ B(p" = pl)

With a = 0.0370, 8 = 0.155 (Mourzenko et al., 2011a) and p! the dimensionless fracture

density at percolation threshold [-]. Percolation threshold is defined statistically as the density

(7.5)

at which the probability that the fracture network is connected is at least of 50%. For circular
fracture pl, = 2.4 (Mourzenko et al., 2005).

Matrix components ¢, and v in equation (4) are given by the following relation (Mourzenko

et al., 2011b) :

3 1 — kcothk

=2y
(8 2< + pe )
3

Y = — (kcothk — 1) (7.6b)

2

(7.6a)

X

¥, and 1 account respectively for the tangential and radial permeability of the BDZ frac-
tures network (i.e. in the direction parallel and perpendicular to pit wall) but for homogeneous
(constant density) fracture network. In this study, they were also considered valid for hete-

rogenous networks such as for the BDZ model used (this hypothesis is discussed in detail
below).

Finally, the ®(k,[{) correcting function cannot be expressed analytically, but a good fit
for heterogenous anisotropic network (such as a BDZ with varying fracture density and

fractures preferentially oriented parallel to the pit wall) is provided by the following function
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(Mourzenko et al., 2011b, 2012) :

(k> 1,1)) ~ B(k, 00) (W)Q (7.7a)
Bk, 00) =~ [10 (2%) — i]l (2%) (7.7h)
elsy00) = 11 (1) (7.7
ety = g [0 (50 0 (555) + 0 (55 0 (550)] o

Where Iy and I; are the modified Bessel functions.

7.2.2 Stochastic sensitivity analysis

The stochastic sensitivity analysis carried out in this study aimed at evaluating the impact
of BDZ model parameters (i.e. the attenuation length Iy, the trace length per unit area Bo;
and the fracture aperture b, anisotropy ~ and radius R) on the flowrate through the pit wall
considering two backfill scenarios. In the first scenario, the pit was considered backfilled with
tailings and in the second scenario with waste rocks. Saturated hydraulic conductivity of
the tailings and waste rocks were considered lying between K,, = 1x107 and 1x10 m/s,
and between K,, = 1x10* and 1x10 m/s respectively (Table 7.1; Bussic¢re, 2007). Both
scenarios considered a low permeable surrounding rock with a hydraulic conductivity between
K, = 1x10® and 1x10° m/s.

A total of 11 different conic pits were considered, and were characterized by their top radius
R, (i.e. the radius of the pit at the surface), their top radius to pit depth ratio R,/d and by
their wall slope. Top radius ranged between 50 and 300 m, depth ratio between 0.3 and 0.8
(i.e. from 40 to approximately 205 m depth) and slope between 1 :1 and 3 :1 (i.e. a slope
angle between 45° and 72°; Wyllie et al., 2004). The properties were representative of real
pit geometries, yet small. In all cases, the pits were considered fully backfilled (i.e. to the

surface).

BDZ model parameters in the stochastic analysis were selected to consider a broad, yet
realistic, range of configurations (Table 1). In particular, BDZ trace length Bs; per unit area
was between 0.1 and 20 m™, which corresponded to an almost not fracture pit wall to a highly
fractured wall respectively, BDZ attenuation length [y varied from 1 to 10 m to simulate thin
to thick BDZ, fracture radius and aperture was comprised between 0.1 and 5 m and between
10 and 250 pm, respectively and the concentration parameter x was chosen between 0.1 and

100 to correspond to an anisotropy factor between 1 and 50 (i.e. an isotropic fracture network
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and an anisotropic fracture network with tangential permeability 50 times greater than radial
permeability) with nearly 50% of them having a anisotropy factor above 2. BDZ parameters
used in this parametric analysis were chosen based on the literature (Worsey, 1981; Hoek et
Karzulovic, 2000; Lupogo et al., 2014; Ishibashi et al., 2015; Tuckey et Stead, 2016) and their
representativeness is discussed below. BDZ properties were also considered homogeneous all

along the pit walls.

Model parameters for the stochastic sensitivity analysis (wastes and rock hydraulic conduc-
tivities and BDZ parameters) were sampled randomly in the selected interval (Table 1) using
the Latin Hypercube Sampling method. This approach had the advantage of capturing the
interactions between the different BDZ model parameters compared to a One-Factor-at-a-
Time (OFAT) approach where one parameter is changed at a time while others are kept
constant (Czitrom, 1999). Also, the entire parameter space is tested, therefore accounting
for all parameters and uncertainties at once. A total of 750 model parameters (BDZ and
hydraulic conductivities) per scenario were generated (Table 7.1) for each of the 11 conic

pits, leading to a total of 16500 cases to simulate (750 samples x 11 pits X 2 scenarios).

For each simulation, the Diverted Flow Index (DFI) was determined to quantify and compare
the volume of water entering the backfilled wastes in steady state conditions when considering

the BDZ compared to a reference simulation where the BDZ was neglected :

Qwith

DFI=1—
Qwithaut

(7.8)

Tableau 7.1 Parameters used and number of simulations carried out in the sensitivity analysis
for each of the 11 conic pits modeled.

Parameters Waste rock scenario Tailings scenario
Wastes hydraulic 4 B 7 5
conductivity K, (m/s) 1x10™ to 1x10 1x107" to I1x10
Rock hydraulic 8 6 8 6
conductivity K, (m/s) 1x10° to 1x10 1x10° to 1x10
Trace length pe_r1 unit area 0.1 to 20
B21 (m )
Attenuation length [, (m) 1 to 10
Fracture radius R (m) 0.1to5
Aperture b (nm) 50 to 250
Concentration parameter s 0.01 to 100 (in logarithm space)
Number of samples (per
. ) 750
scenario and pit)
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With Q.in the flowrate entering the pit considering the BDZ and Q) yithout the flowrate in the
hypothetical case without a BDZ. A positive DFI indicates that the BDZ diverts groundwater
from the backfilled materials, while a negative DFI indicates that the BDZ contributes to

increase the volume of water which enters the pit.

7.2.3 Numerical model

Calculation of the DFI required the flowrate in the different 3D pit geometries in the two
cases where the BDZ was considered and neglected and for which no analytical solutions
exist. Therefore, numerical models were used to simulate the groundwater flow and calcu-
late the different flowrates through the backfilled wastes to assess the DFI. Model geometry
and meshing were created using Salome open source software (Ribes et Caremoli, 2007) and
numerical simulations were carried out with the open-source subsurface flow modeling code
PFLOTRAN (Hammond et al., 2012). PFLOTRAN solves the groundwater flow using the
Richards equation (even if fully saturated condition were considered in this study) discretized
using the finite volume method and the Two Point Flux Approximation (TPFA). However,
accuracy of the TPFA method on anisotropic media depends on the quality of the mesh
which is required to be K-orthogonal (Heinemann et al., 1991). In other words, the permea-
bility tensor product with face normal should be aligned with the line defined by the two
cells’ centers. Therefore, mesh in the BDZ was composed of radially oriented 0.5 m width
hexahedron on a distance of 50 m in the direction normal to the pit wall (on which 99% of
the simulated BDZ had their permeability increase in) to respect the K-orthogonality condi-
tion. For such meshes, PFLOTRAN was proven to handle the permeability anisotropy and to
simulate correctly the groundwater flow (Rousseau et Pabst, 2021a). The rest of the domain
(pit and intact regional rock) was discretized using prisms and hexahedrons. Approximately
300 000 control volumes were generated for each of the 11 pit numerical models. Simulations
were carried in steady state mode and considering fully saturated conditions. Flow at infinity
(i.e. at the boundary of the simulated domain in practice) was considered undisturbed by
the backfilled pit and submitted to a uniform gradient of 0.01. Simulated domain included a
cylindrical volume around the pit of 1000 m radius and 750 m depth and selected so that the
boundary conditions applied did not have an influence on the simulation results. Permeability

in the BDZ was assigned on a cell-per-cell basis and was computed at the center of the cell.
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7.3 Results

7.3.1 General BDZ influence on flow in backfilled pits

The general BDZ influence on the flowrate through backfilled pits was first assessed by
comparing the relative increase or decrease of the flowrate (i.e. the DFI) in backfilled tailings
and waste rocks (Figure 7.1). Most of the time, the BDZ generally contributed to increase
the flowrate in the pit when backfilled with waste rock (DFI < 0), while it contributed to
decrease the flowrate in the pit when it was backfilled with tailings (DFI > 0).

In the tailings scenario (i.e. when the pit was backfilled with tailings; red histograms and
red dotted line in Figure 7.1), the lowest simulated DFI was approximately -0.6 (which
corresponded to an increase of the flowrate in the backfilled pit by 60%), while the maximum
simulated DFT exceeded 0.999 (which corresponded to a decrease of the flowrate by more
than 3 orders of magnitude). In particular, the BDZ contributed to increase the flow in the
backfilled tailings in approximately 10% of the simulated cases. However, in 80% of these
cases (corresponding to 8% of all simulations), the flowrate increase was less than 10% (i.e.
0.1 < DFI < 0) which was considered negligible. A significant increase of the flowrate (DFI <
-0.1) was observed in only 2% of the cases. To the contrary, the BDZ contributed to decrease
the flowrate in the backfilled wastes (DFI > 0) in nearly 90% of the simulated cases, whose
60% significantly (DFI > 0.1), and even contributed to reduce the flowrate by more than
70% in 20% of the cases. In other words, the BDZ influence on the flow can be significant
when the pit is backfilled with tailings, and in most of the simulated cases, it contributed to

decrease the groundwater flowrate in the pit.

In the waste rock scenario (i.e. when the pit is backfilled with waste rocks, which are typically
more permeable than the intact rock), the minimum and maximum DFI were respectively
-2.5 and 0.82, corresponding to an increase and a decrease of the flowrate in backfilled waste
rocks of 250% and 80%, respectively (blue histograms and blue dotted line in Figure 2).
In more than 96% of the simulated cases, the DFI was negative, indicating that the BDZ
generally contributed to increase the flowrate in the backfilled waste rocks. This increase was
often significant, with nearly 60% of the cases showing a DFI < -0.1, with 1% having a DFI <
-2. The BDZ contributed to decrease the flowrate in less than 4% of the cases, and in nearly
80% of these cases, the DFI was between 0 and 0.1, indicated that the reduction of flowrate
in the backfilled pit was in fact negligible. In conclusion, the BDZ almost always contributed

(often significantly) to increase the flowrate in pits backfilled with waste rock.
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The general influence of the BDZ on the groundwater flow depicted in this section was done
without consideration of the BDZ parameter and the pit size which can impact its influence.

Their influence was therefore analyzed in detail for each scenario in the sections below.
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Figure 7.1 Distribution of the simulated DFI in the tailings scenario (in red) and the waste
rock scenario (in blue). Histogram represents the frequency distribution and the dotted line

the cumulative distribution.

7.3.2 BDZ influence in the tailings scenario

Visualization approach

Influence of the pit radius and of the attenuation length, fracture radius, aperture and concen-
tration parameter (fracture anisotropy) of the BDZ on the DFI was first evaluated for the
tailings scenario. The influence of each parameter was assessed individually by considering
the modification of the DFI distribution caused by fixing the value of the studied parameter.

For example, let’s suppose that fixing a parameter X to a particular value X, leads to a gene-
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ral increase of the DFI (Figure 7.2a). This influence can be quantified using the density ratio,
which is defined as the ratio of the modified DFI distribution density considering X = X to
the original DFT distribution density (Figure 7.2b). A density ratio greater than 1 at a given
DFTI indicates that fixing the parameter X at a value X, tends to increase the probability
the BDZ have the given DFI compared to the original DFI distribution. On the contrary,
a density ratio lower than 1 shows lower probability of having the given DFI. Or, in other
words, fixing the parameter X at Xj shifts the DFI distribution from DFI with a density
ratio lower than 1 toward DFI with density ratio higher than 1. In the following, a color code
was applied to better visualize the value of the density ratio : red indicating a density ratio
greater than 1 and blue a density ratio smaller than 1 (Figure 7.2b). The darker the color,
the greater the density ratio. Pale colors indicate a somewhat unchanged DFI distribution

(density ratio around 1).

Density ratios are then calculated for several values of parameter X (in this example, X;,
X; and Xj; Figure 7.2c). For example, fixing X = X; induced an increase of the number
of simulations showing a DFI around -0.1 (as shown by the red color around this value)
and fewer simulations with a DFT around 0.5 (as shown by the blue color) compared to the
original DFT distribution (i.e. using all the possible values of X). As a consequence, fixing
the parameter X = X; preferentially contributed to increase the flow in the waste by 10%
(DFI = -0.1). Two more examples : fixing X = X; and X = X}, induced an increase of
the simulations resulting with a DFI around 0 and 0.3 respectively. In practice, this would
indicate that the BDZ have a greater probability to have a DFI near 0 and 0.3 considering
X = X; and X = X}, compared to the original DFI distribution respectively. In the first case,
it would mean that fixing X = X; tended to nullify the BDZ influence, while in the latter
case, fixing X = X} would contribute to decrease the flow in the backfilled wastes by 30%
on average. Also, considering these three examples together with X; < X; < X, it can be
seen that the DFI distribution was shifted toward higher and higher DFI as the parameter
X increase. Therefore, it means that increasing the parameter X would lead in general to an
increase of the DFI. Overall, presenting the density ratio as a function of parameter X and
DFI can be used to characterize the general influence of the parameter X of the BDZ on the

flow.

The advantage of this visualization approach coupled with the LHS sampling method is that
observed trends are general and valid independently of all the other parameters, while using
an classical OFAT approach provides trends which are valid only near the reference point.
Also, interactions between parameters are considered. For example, when using an OFAT
approach, increasing one parameter could have no influence on the DFI, which could wrongly

lead to conclude that it does not have an influence on the flow, while in reality, it could
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be caused by another fixed parameter which inhibits or compensates for the variation of the
DFI. The proposed stochastic approach considers this particular case, as well as many others,
therefore avoiding generalizing particular cases. In addition, reliable maximum and minimum

DFT could also be addressed using this method, since the whole parameter space is sampled.

This visualization approach was used for all parametric analyses in the following.

—— All simulation density —— Density ratio
- == X=X density
g 1.01 Distributiqn shifting
ag Distribution shifting toward higher DFI
S toward higher DFI o —
g E
S >
® a
()
E O 1.0 -
(%]
[ T 1 [ T T [ ]
DFI DFI
(a) DFI density distribution (b) Density ratio at X=X, and color code
1.0 I
—— Density ratio
0.8 1
0.6 - 'g
&
0.4 1 £ ‘E
L 021 N K4 @

Shift

0.01 'd;
&
~0.21 '

—0.4

—0.6 -

X=X, X=X; X=X
X

(c) Density ratio plot for parameter X
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Parametric analysis

The trace length per unit area Bs; had a significant impact on the simulated DFI. In general,
low trace length per unit area (By; < 5 m™) induced DFTI close to 0, and increasing the trace
length also increased the DFI (Figure 7.3a). For example, the density ratio was near 3 for a
trace length By; < 2 m™ and at a DFI between -0.1 and 0.1 (red area on Figure 7.3a). This
density ratio at this particular DFI means in fact that 75% of the simulation considering
By < 2m™ had a DFI between -0.1 and 0.1, compared to 25% considering all the simulation
in the tailings scenario (see Figure 7.1). Therefore, a low fractured BDZ (i.e. with small
values of Bs;) would not significantly affect the flow in the backfilled pit. Increasing the trace
length (By; > 5 m™) tended to increase the DFI as the high-density ratio zone (red area in
Figure 7.3a) tended to move towards DFI = 1. For example, the density ratio for By; = 10 m™
was near 1.3 for 0.3 < DFI < 0.7 (i.e. 33% of the simulation considering By; = 10 m™! had
a 0.3 < DFI < 0.7 vs 25% considering all the simulations), and around 1.5 for a DFI > 0.7
and for By > 15 m™ (50 vs 33%). In practice, these results indicate that the more fractured
the pit wall is, the more the BDZ would contribute to decrease the flow in backfilled tailings.

The density ratio was also calculated and used to quantify the influence of the other BDZ
parameters. Similar trends like those for the trace length were also observed for the fracture
aperture b (Figure 7.3e) and, to a lesser extent, for the attenuation length ly and the fracture
radius R (Figure 7.3b and c). For example, the density ratio for the attenuation length [y
was approximately 1.3 for 0 < DFI < 0.1 and for Iy < 4 m (i.e. 21% of simulation considering
lo < 4 m had a DFI in the range 0 and 0.1 compared to 16% considering all the simulations),
and remained mainly superior to 1 on a diagonal from DFI = 0 and [ = 0 m to DFI =1
and [y = 10 m (Figure 7.3b). Therefore, the greater the fracture aperture, the attenuation
length and the fracture radius, the most likely the BDZ would contribute to reduce the flo-
wrate through the backfilled tailings (Figure 7.3a, b, ¢ and e). All these parameters influence
the hydraulic conductivity near the pit wall, and contribute to favor preferential paths for
the groundwater around the backfilled pit when they increase. Fracture aperture and trace
length affected strongly the DFI (as shown by the high variation of the density ratio), which
showed they were the most important parameters that influence the flow in backfilled tai-
lings. This could be explained by the fact that fracture aperture directly cubes the BDZ
equivalent permeability (Equation (3c) and the trace length was linearly linked to fracture
density (Equation (2)). Small values of fracture radius R usually indicates that fractures were
disconnected from each other, therefore limiting the BDZ influence on the groundwater flow.
For example, 40% of the simulations with a fracture radius R = 0.5 m had a negligible DFI

compared to 25% considering all the simulation (density ratio of 1.7, Figure 7.3c).
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Negative DFT in the tailings scenario (i.e. BDZ contributing to increase the flow in backfilled
tailings ; 10% of the simulated cases) were aminly obtained when considering small fracture
apertures (b < 150 um ; Figure 7.3e) or BDZ fractures without significant preferential orienta-
tion (i.e. concentration parameter x < 40 ; Figure 7.3d). The smallest DFI value (DFI = -0.6)
was obtained for the smallest fracture apertures (b = 50 pm) and orientation (k= 0.2). In
addition, 40% of the BDZ with thin fractures (b < 80 pm) and an isotropic orientation (x < 1)
at the same time contributed to increase the flowrate in the pit, of which 10% significantly
(compared to 10% and 1% respectively for all the simulation). This showed the fracture aper-
ture and orientation seemed to control the increase of flowrate in the backfilled tailings. For

example, for Kk > 40 or b > 150 nm, an increase was most unlikely.

Finally, very small pit characterized by a small top radius R, < 100 m showed an increased
density ratio for extreme DFI values (density ratio above 1 for DFI > 0.7 and above 3 for
DFI < -0.2; Figure 7.3f). For larger radius (100 m < R, < 250 m), the density ratio was
around 1 everywhere, suggesting a limited effect of the pit radius in this range. However, large
pit radius with R, > 250 m tended to show density ratios near 1.2 between 0 < DFI < 0.5,
which suggests that a large pit tended to decrease the BDZ influence on the flow. Also,
the lower was the pit radius, the lower was the minimum DFI obtained. For example, for
R, < 100 m, the minimum DFI was below -0.5, while for R, > 250 m it was strictly above
-0.1. In other words, the smaller the pit radius the higher the influence (either positive or
negative) of the BDZ on the flow in the backfilled tailings.

In conclusion, a BDZ with a relatively low fractured pit wall (By; < 5 m™'), a thin BDZ
(o, < 4 m), and/or a BDZ with small and disconnected fractures (R < 1 m) would
more probably have a negligible influence on the flowrate through backfilled tailings (i.e.
-0.1 < DFI < 0.1). A BDZ with thin or clogged fractures (b < 100 pm) and no preferential
orientation (k < 5) would contribute to increase the flow in the backfilled tailings, espe-
cially in small pits (R, < 150 m). On the contrary, a BDZ with a heavily fractured wall
(By; > 15 m™!) and wide opened fractures (b > 200 pum) would contribute to significantly

increase the flow in the backfilled tailings.

7.3.3 BDZ influence in the waste rocks scenario

The influence of the BDZ parameters were also assessed in the case the pit is backfilled with
waste rock. The trace length per unit area B, the attenuation length [y and the fracture
radius R had a similar and strong influence on the DFI (Figure 7.4a to c¢). First, they all
constrained the DFI value between a maximum and a minimum. For example, the DFI

simulated for low trace lengths (By; < 4 m™), low attenuation lengths (ly < 4 m) and/or
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Figure 7.3 Influence of the BDZ parameters and pit radius on the DFT for the 3D simulated
conic pit in the tailings scenario. Scatter plots are colored according to the density ratio
(red : high density ratio, blue : low density ratio; see text for more details) using 32 discreti-
zation segments on each axis. Dashed curves represents the influence of increasing the given
parameter on the deviation.

small fracture radii (R < 0.5 m) were all comprised between -1 and 0, indicating an increase
of the flowrate in the backfilled waste rocks between 0 and 100%. Then, as these three
parameters increased, both the minimum and maximum DEFI increased. For example, the
minimum and the maximum DFT seemed linearly correlated to the attenuation length with
DFI,;, = —0.25 [ for the minimum DFI and DFI,,, = 0.08 [y for the maximum DFI. The
BDZ flow influence in the waste rock scenario seemed therefore to be constrained by either
its extent, the fracturing and/or the fractures size (which was not previously observed in
the tailings scenario). In addition, these three parameters also influenced the DFI as shown
by the variation of the density ratio (Figure 7.4a to ¢). A thin BDZ (lp < 4 m) and/or a
BDZ characterized by small (R < 1 m) or few fractures (By; < 4 m™), i.e. a BDZ with a
small equivalent hydraulic conductivity, would induce an increase of the flowrate through the
waste often negligible as shown by the density ratio of approximately 2 for -0.1 < DFI < 0
(i.e. 70% of the simulation vs 35% considering all ; Figure 7.4a to ¢). Also, increasing trace
length, attenuation length and fracture radius tended to shift the DFI toward more extreme
values (either positive or negative), indicating that, in general, the influence of the BDZ on

the flow (increasing or decreasing flowrate) would increase as the fracturing of the pit wall,
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the BDZ extent and the fracture radius increase. For example, as the attenuation length [
increased from 1 to 10 m, the density ratio near DFI = 0 continuously decreased from 2 to
0.5 (Figure 7.4b), which indicate that the percentage of simulation having a negligible DFI
decrease from 78% to 17%.

Concentration parameter also had a significant impact on the simulated DFI (Figure 7.4d).
The DFI was usually negative for small concentration parameter (k < 1), suggesting that a
BDZ with no preferential orientation of its fractures would contribute to increase the flowrate
in the pit. On the contrary, large concentration parameters (k > 40, indicating BDZ fractures
were subparallel to the pit wall) resulted in BDZ with either a low influence on the flow or
which contribute to decrease the flowrate in waste rocks by up to 60% (DFI > -0.1). The
lowest and highest DFI (-2.5 and 0.6) were respectively obtained for the lowest and highest
concentration parameter. Results therefore suggest that the more the BDZ fractures were
parallel to the wall, the higher the BDZ was prone to decrease the flow in the backfilled
waste rock. Indeed, fractures subparallel to the pit wall were characterized by a greater hy-
draulic conductivity parallel to the pit, therefore facilitating the diversion of the groundwater

streamlines along the pit wall and around the backfilled wastes.

Finally, low to medium pit radius (R, < 150 m) tended to increase the influence of the BDZ on
the flowrate (Figure 7.4e). The highest and lowest DFI simulated in the waste rock scenario
were also obtained in the case of the pit with the smallest radius (R, = 50 m). Then, as
the pit radius increased, the minimum and maximum DFT formed an envelope which tended
toward DFL,;, = -0.5 and DFI,,x = 0.2 at a pit radius R, = 300 m. Also, density ratios
tended to increase around DFI = 0 as the pit radius increased. This indicates that large pits
(R, > 150 m) tended to lower the BDZ influence on the flow.

In conclusion, results of the parametric study in the waste rock scenario showed that the
orientation of the fractures had a critical impact on the flowrate in the backfilled wastes :
fractures subparallel to the pit wall will contribute to decrease the flowrate in the backfilled
waste, while an isotropic orientation will contribute to increase it. Other characteristic such
as the pit radius, trace length per unit area, attenuation length or fracture radius do not
significantly change the behavior of the BDZ on the flow (concentrating or diverting the

flow), but rather participate to increase its influence.

7.3.4 Influence of pit geometry

The influence of the pit slope and depth ratio on the DFI were investigated using 11 conic
pit geometries (see above for more details) in both the tailings (Figure 7.5a and b) and waste

rock scenario (Figure 7.5¢ and d). In general, no trends were observed for both the pit depth
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Figure 7.4 Influence of the BDZ parameters and pit radius on the DFT for the 3D simulated
conic pit in the waste rock scenario. Scatter plots are colored according to the density ratio
(red : high density ratio, blue : low density ratio) using 25 discretization segments on each axis.
Dashed curves represents the influence of increasing the given parameter on the deviation.

ratio and the slope. Density ratio as well as minimum and maximum DFI did not show
continuous variation that would indicate a clear shift of the DFI distribution. For example,
the large minimum and maximum DFI simulated for a depth ratio of 0.8 (Figure 7.5¢) or a
slope of 2.2 (Figure 7.5d) was mostly caused by the small radius of the pit (also see Figure
7.4f). Therefore, these simulations suggested that the depth ratio or the pit slope did not

have a significant impact on the water flow in backfilled (conic) pits.

7.4 Results analysis

7.4.1 Permeability increase and BDZ influence

The parametric study presented above has shown the influence of the BDZ parameters on
the flow. However, these parameters also have a direct effect on the hydraulic conductivity
increase near the pit wall. The median hydraulic conductivity in the BDZ was approximately
1x10® m/s, which is at least one order of magnitude greater than the tailings hydraulic
conductivity considered in this study. Previous studies showed that a conductivity contrast

between the wastes disposed in pits and the surrounding rock greater than 10 can contribute
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Figure 7.5 Influence of the BDZ parameters and pit radius on the DFT for the 3D simulated
conic pit in the waste rock scenario. Scatter plots are colored according to the density ratio
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axis.

to create a pervious surround and reduce the groundwater flow in the wastes (Misfeldt et al.,
1999; Thériault, 2004; Rousseau et Pabst, 2018), which is what has been observed in this
study. To the contrary, in the waste rock scenario, the median BDZ hydraulic conductivity
near the pit wall was comprised between the hydraulic conductivity of the rock (1x107" m/s)
and of the waste rocks (1x102 m/s). Previous studies showed that a layer of intermediate
conductivity placed between backfilled wastes and the surrounding rock could increase the
flowrate in the waste by up to 40% (Thériault, 2004), in accordance with the presented results
where maximum increase considering the same pit radius (R, = 75 m) reached 150% in this
study. These results tend to indicate that the contrast of hydraulic conductivity between
the BDZ and the backfilled wastes also governs the BDZ influence. Actually, further analysis
of the influence of the BDZ hydraulic conductivity on the DFI showed that a decrease of
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the flowrate in either the waste rocks and the tailings scenarios was systematically achieved
when the hydraulic conductivity of the BDZ near the pit wall (defined as %KOJ, + %Ko,t +K,)
was at least 3 times above the wastes permeability. However, a complete description of the
influence of the hydraulic conductivity of the pit wall on the groundwater flow (and the DFI)
is beyond the scope of this study but will be addressed in a future paper.

7.4.2 Blast design and pit backfilling

The Latin Hypercube Sampling strategy used in the parametric analysis generated inde-
pendent sets of BDZ parameters. However, in practice, the BDZ size, fracturing and length
are correlated, and all depend on the blast energy. High power (uncontrolled) blast would
result in high damage to the rock mass that could extend far behind the pit wall (Hoek et
Karzulovic, 2000, up to 100 m;), therefore leading to a large BDZ, with a heavily fractured
pit wall with large fractures. In both simulated scenarios, a large trace length (wall frac-
turing), attenuation length (large BDZ size) and fracture radius associated with a low pit
radius (R, < 150 m) tended to increase significantly the influence of the BDZ on the flow, by
decreasing the flowrate in backfilled tailings by more than 90% or increasing the flowrate in
backfilled waste rock by 250%. Thus, large blast in small pit is susceptible to create a BDZ
with a high influence. On the contrary, small and controlled blasts would result in a thin
BDZ with a low fracture density and would not affect significantly the flow in the backfilled

wastes.

High power blast (relative to the lithology) could therefore be beneficial in the case it is
planned to backfill the pit with tailings. In this case, the BDZ would most probably contribute
to decrease the flow in the tailings. The significant decrease of the flowrate through backfilled
tailings obtained in some cases suggested that the BDZ itself could be used as a containment
structure, by acting similarly to the pervious surround technique (Matich et Tao, 1986).
However, fractures also constitute conduits for the penetration of atmospheric gases in the
rock (Dragila et al., 2015) and high power blasts could therefore also facilitate the access of
atmospheric oxygen to the backfilled wastes above the water table and contribute to initiate
AMD generation. High power blast can also be beneficial in the waste rock backfill scenario
if the objective is to contain a contaminant in their pore water, but at the condition the blast
fractures are parallel to the pit walls. However, controlling the blast fracture orientation may
be complex and highly uncertain, therefore increasing the risk to observe a significant increase

of the flowrate and of the dispersion of contaminants.
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7.4.3 BDZ parameters estimation

Some of the BDZ model parameters used in this study were arbitrarily chosen (see metho-
dology section) because they are difficult to measure in the field and rarely reported in the
literature. In practice, the only parameter which easy to assess is the blast fracture trace
length per unit area Bsy, which could be characterized by mapping the surface of the pit wall
in situ. Reported value of By, ranged between 1 to 10 m™ (Tuckey, 2012; Tuckey et Stead,
2016). Other parameters such as fracture radius R and aperture b, attenuation length Iy and

concentration parameters xk were estimated based on available data in the literature.

Fracture radius was estimated on value used in previous studies in similar context. For
example, Lupogo et al. (2014) used a 2 m fracture radius when studying open pit slope
stability. Also, similar fracture radius (1.5 m) was used to model the fracture network around
an underground mine excavation (Yin et Chen, 2020). Therefore, stochastic fracture radius
in this study was between 0.1 and 5 m. Attenuation length was estimated using two different
criteria. First, the empirical relationship of Worsey (1981) estimates the heavily damaged
rock size as half the main blasting holes spacing. Using a blasting hole spacing of 5 m (e.g.
Wryllie et al., 2004; Chen et al., 2020), a probable attenuation length was estimated to ap-
proximately 2.5 m. The second criterion used was the bench size and the blasting conditions
(Hoek et Karzulovic, 2000; Hoek, 2012). For a well-controlled blast, the BDZ size is usually
equal to half the bench size. Then, based on equation (7.2) and considering that a fracture
density increase below 5% was negligible with p(3ly) = 0.05, fracture attenuation length could
be estimated using bench size as [y = B/6. Therefore, for a typical bench size of 30 m (Diavik
mine ; Tuckey, 2012), the second criterion give a probable attenuation length of approximately
5 m. Attenuation lengths were thus chosen in the range 0 to 10 m in the stochastic analysis.
Estimation of the equivalent hydraulic fracture aperture in the BDZ model was derived from
laboratory measurements on real and simulated fractures and was between 10 and 250 pm
(Ishibashi et al., 2015). Finally, no available values of Fisher concentration parameter x for
blast damage zone near open-pit were found in the literature. The parameter was therefore
chosen between 0.1 (nearly isotropic fracture network) and 100 (giving a tangential to radial
conductivity ratio around 50). However, this parameter can significantly influence the flow
in the BDZ since it is linked to the tangential permeability. In the case this parameter can-
not be measured in practice, considering an isotropic BDZ fracture network (k — 0) could

contribute to underestimate the DFI.
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7.4.4 Discussion

In this study, the influence of the BDZ on the flowrate through backfilled mining wastes
(either waste rocks or tailings) was evaluated. However, some hypotheses were made in the
model development. For example, expressions of 1), and 1 (6a) are in theory strictly valid for
a homogeneous fracture network (i.e. with a constant density with [y — oo ; Mourzenko et al.,
2011b). Exact expressions for ¢, in heterogeneous fracture networks (finite attenuation length
ly) was available in Mourzenko et al. (2011b), however, no analytic expression was reported
for 1. Thus, the homogeneous expressions were chosen for both 1, and 1 for consistency.
An a-posteriori error estimation on v, was conducted, revealing this choice could lead to
an underestimation of ¢, for isotropic BDZ when the adimensional attenuation length lE) =
lo/R was below 1. This was particularly the case when the BDZ was thin and with large
fracture radius. In this study, the lowest adimensional attenuation length was lé = 0.2, which
give an underestimation of the tangential permeability by a factor of up to 5. The simulated
DFI could therefore have been underestimated in the particular cases of low attenuation
length, high fracture radius and low concentration parameter. However, this was just the
case in a few specific cases. Also, the curve fitting for ¢ (equation 7.7) was normally only
valid for anisotropic network with x > 1 (Mourzenko et al., 2011b), and ¢ could therefore be
underestimated by a factor up to 2 when ly/R < 1. However, non-respecting this hypothesis
did not induce a significant error in the estimation of the hydraulic conductivity of the BDZ,
which in most of the case, was below 5% range for 99.4% of the simulated cases. Also,
hydraulic conductivity near the open-pit was considered as the sum of both the intact rock
and the BDZ hydraulic conductivity. This method did not consider any coupling between the
two media, and could therefore have resulted in an underestimation of the in situ permeability
(Mourzenko et al., 2011a). Other coupling method between the fractures networks and the
rock matrix could be used to overcome this issue (Mourzenko et al., 2011a; Ebigbo et al.,
2016). Finally, the model considered in this study used the connectivity of the BDZ fracture
network to derive its equivalent permeability, which therefore does not work for BDZ with
disconnected fractures (i.e. for BDZ with p, < p,) and lowly connected (p, =~ p.). A discrete

fracture network (DFN) approach would be necessary in this case.

Another simplification used in this study was that the BDZ fractures network considered
fractures with constant radius and aperture, and homogeneous properties all along the pit.
In reality, fractures tend to have complex 3D shape, variable length, and a non-uniform
aperture which can result in preferential flow in the fracture plane (Berkowitz, 2002), with
properties varying possibly all along the pit wall. Thus, the results presented in this study and
in particular the influence of the different BDZ parameters on the flowrate through backfilled
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wastes should be seen statistically as general trends, which is also one of the reasons for the
stochastic approach used for the parametric analysis. Another hypothesis was to consider
a homogeneous rock and BDZ properties along the pit depth, while some studies showed
permeability of rock formation could be depth dependent because of increased mechanical
constraints with the depth, despite contested (Ranjram et al., 2015). This permeability depth
relation could also have an impact of the BDZ flow influence, especially considering the pit
depth (Figure 7.5).

7.5 Summary and conclusion

The present study explored the influence of the BDZ on groundwater flow around backfilled
open pits using 3D numerical simulations for various conic pit sizes. Two scenarios were consi-
dered depending of the backfill material : tailings or waste rocks. The BDZ fracture network
was modeled as circular fractures of constant radius and aperture, with a variable density
decreasing with the distance from the pit wall. Preferential orientations of the fractures were
also considered. The equivalent permeability of the BDZ was calculated using model para-
meters estimated from the literature, and flow simulations were carried out with and without
the BDZ to assess its influence on the flowrate through the backfilled wastes. A parametric
analysis was then realized to analyze the effect of the different BDZ parameters on the flow.
A novel stochastic approach was developed that permitted to capture general trends and

interactions between the different parameters using a total of 16 500 simulations.

Results showed that the BDZ could have a significant impact on the flow, for example by
reducing flowrate through the pit by more than two orders of magnitudes or increasing it
by 250%. When the pit is backfilled with tailings, the BDZ often contributes to decrease
significantly (i.e. > 10%) the flowrate through the pit, while, in the case of waste rocks,
the BDZ nearly always contribute to increase the flowrate. In general, a thick and heavily
fractured BDZ tended to have a significant impact on the flow, especially when the pit
radius is small ; while a thin or a lowly fractured BDZ would have a negligible one. Fracture
orientations was found to play a critical role in both scenarios, as fractures sub-parallel to
pit wall (with an anisotropy ratio above 20) nearly ensure the BDZ decreased the flowrate
through the pit, and despite it might be one of the hardiest properties to assess. In practice,
high power blasts which result in thick and heavily fractured BDZ would tend to create strong
perturbations of the flow in the surroundings of the backfilled pit. These perturbations can
be desirable to achieve hydraulic insulation of backfilled tailings (natural pervious envelope).

But in the case of backfilled waste rocks, this could contribute to significantly increase the
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flow in the backfilled wastes. In other words, low energy blasts may be recommended if the

plan is to backfill waste rocks at the end of the operations.

Future works should aim to explore the influence of the hydraulic conductivity of the BDZ
and of others derived parameters on groundwater flow in backfilled wastes and to develop
approach to estimate and predict the DFI using measurable properties. Also, in this study,
only conic shaped pits and homogeneous BDZ properties were considered, but analyzing
the effect of other pit geometries (including elliptic and more realistic geometries) on the
flow deviation would be of interest for practical application of these results. Several of these

aspects will be the addressed in future publications.
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Abstract

Groundwater flow reduction in backfilled open-pit to limit contaminant transport to the
environment often relies on the creation of preferential flow paths around the disposed wastes
in the form of a pervious surround. The blast damage zone (BDZ), which consist of an
enhanced permeability zone near the pit walls, could naturally contribute to create such
preferential flow and divert groundwater from backfilled wastes, thus maximizing the available
volumes for wastes deposition. However, prediction of the BDZ flow deviation is difficult, and
often requires advanced numerical simulations and properties not easily available. Therefore,
the objective of this research was to propose new parameters that could easily be used
in practice to predict the deviation and evaluate if the BDZ would be sufficient or if a
pervious surround is required to reduce solute transport. 40 500 numerical simulations of
15 pit geometries with random (but realistic) BDZ properties were carried out. They allowed
for deriving three abacus and one semi-analytical equation that could be used in practice to
bounds the flow deviation between a minimum and a maximum, and based only on the BDZ
size and pit wall permeability. Using both properties, deviation could be constrained in a
20% range without prior assumption on the waste or rock permeability. Several criteria were
also derived that ensure the BDZ would act as a natural pervious surround. The results of
these study should help mining operators and regulatory agencies to assess the BDZ effect

on groundwater flow.

8.1 Introduction

In-pit disposal is increasingly seen as a good practice by mining operators and governmental
agencies for mine wastes disposal (Puhalovich et Coghill, 2011; MEND, 2015). The approach
benefits from many advantages compared to conventional storage facilities (e.g. tailings im-

poundments and waste rock piles) such as the stabilization of pit walls, a better site aesthe-
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tics at closure and the elimination of potential accidental release of solids in the environment
(MEND, 2015). Pit backfilling also contributes to control exchanges between potentially
reactive wastes and the atmosphere or the hydrographic system, thus reducing the risk of
contamination of ecosystems (Puhalovich et Coghill, 2011). In-pit disposed wastes are, in ad-
dition, less susceptible to climate change effects compared to surface storage facilities which
may be (strongly) affected by the increase of the temperatures and precipitations (Pearce
et al., 2011; Booshehrian et al., 2020; Hotton et al., 2020; Labonté-Raymond et al., 2020).
Despite these numerous advantages, the application of the technique at field scale raises
concerns and uncertainties regarding the geochemical stability of the wastes disposed, and
particularly considering the interactions with the groundwater which are expected to occur.
For example, groundwater can flow in the pit and through the wastes, therefore contributing
to the dispersion of potentially contaminated water in the environment (McCullough et al.,
2013). Also, geochemical reaction of wastes mineral with the regional groundwater could
contribute to contaminated neutral drainage (CND, e.g. Othmani et al., 2013) or to acid
mine drainage (AMD) generation with the influx of dissolved oxygen or ferric ions (Barfoud
et al., 2019). Interactions between backfilled wastes and the environment must therefore be
controlled and minimized for the in-pit disposal technique to be an efficient and sustainable

mine wastes management approach.

Several technics have been proposed to isolate backfilled mine wastes. For example, the per-
vious surround method (Matich et Tao, 1986) consists of placing a more permeable material
between the wastes and the pit walls to create preferential flow paths and divert groundwa-
ter streamlines from the wastes. The pervious surround was shown to be effective when the
hydraulic conductivity of the permeable material was at least one order of magnitude greater
than that of the disposed waste, and can reduce the groundwater flux through the backfill
by up to 90% (Misfeldt et al., 1999; Salama et al., 2002; West et al., 2003; Thériault, 2004;
Rousseau et Pabst, 2018). This technique can, however, be difficult to implement, because of
the large quantities of permeable materials required to build the envelope (sometimes from

a borrow pit), while the envelope reduces the space available for the wastes.

The so-called natural pervious surround method is based on the same principle (i.e. creating
preferential flow paths for groundwater around the pit), but relies directly on the surrounding
rock (Misfeldt et al., 1999; MEND, 2015). The permeability contrast between the backfilled
wastes and the surrounding rock is again one of main factor governing the effectiveness
of the technique, which should be at least of one order of magnitude in the favor of the
rock to prevent contamination of the surrounding environment (Misfeldt et al., 1999). The
performance of the natural surround technique is therefore limited by the natural permeability

of the rock mass around the pit.
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In practice, however, pit excavation, and especially blasting, can create a more permeable
zone directly around the pit. The so-called BDZ is characterized by new fractures near the
excavation and an opening of existing cracks (Beale et Read, 2014), which both tend to
increase the rock permeability near the pit walls. Actually, core drilling and water injection
tests performed on pit walls revealed that the permeability in the BDZ can be two orders
of magnitude greater than that of the regional and undisturbed rock mass (Radian, 1997;
McCloskey et Bless, 2005), while several observations indicate that the BDZ can be 10 to
15 meters wide (Morth et al., 1972; Radian, 1997; McCloskey et Bless, 2005; MEND, 2015;
Poulsen et al., 2017). In the most favorable cases, the BDZ could therefore act a pervious
surround and contribute to significantly reduce the flowrate in the backfilled wastes. However,
the effect of the BDZ could also be the opposite as it could increase the flow in backfilled pit by
250% (Rousseau et Pabst, 2020, 2021b). Therefore, the influence of the BDZ must be carefully
assessed during the environmental evaluation of pit disposal, to realistically evaluate the risk
of contaminants transport from the backfilled wastes to the environment. However, such
assessment requires the characterization of the BDZ fractures network (such as the fracture
density, aperture and anisotropy) which can be difficult to measure in practice (Rousseau et
Pabst, 2021b). The objective of the present research was therefore to propose new parameters
to predict the influence of the BDZ using properties which are typically readily available in
the field, such as hydraulic conductivities of the backfilled wastes, pit wall and rock, the pit
shape, the regional gradient direction, and the BDZ length. Over 91 000 three-dimensional
numerical simulations of the flowrate through 15 backfilled pits of various geometries with
randomly generated BDZ properties were carried out in this study to create a large dataset
of BDZ influence for testing the prediction performance of new parameters proposed. Based
on these results, three abacus and a semi-analytical model were proposed to help predict the
BDZ flow deviation between a minimum and maximum bounds and to help mining operators
to design in-pit disposal using the surrounding rock as a natural pervious surround. The
following details the approach used to develop and test the new parameters, and present a

application example.

8.2 Methodology

8.2.1 General approach

Predicting the BDZ influence on the groundwater flow through backfilled pits first required a
metric which could represent the flow deviation in the BDZ. Flow deviation in the BDZ was
thus characterized using the Diverted Flow Index (DFI) which represented the relative change

of flowrate entering the backfilled wastes with the BDZ (Q i) compared to a reference case
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without (Quithout) (Rousseau et Pabst, 2021b) :

Qwith

DFI=1-—
Qwithout

(8.1)

A positive DFT (0 > DFI > 1) indicated that the BDZ diverted groundwater from the
backfilled materials by the given percentage, while a negative DFI indicated that the BDZ
contributed to increase the volume of water which entered the pit. In other words, the greater

the DFI, the smaller the risk the pit would contaminate the environment.

Then, several numerical models of backfilled pit (described below) were created to assess
the DFI considering various BDZ with randomly, yet realistic, generated properties. This
stochastic approach to model properties generation allowed for considering a large variability
of BDZ and on which the DFI would be predicted, thus prediction would be valid for most
of case encountered in the field. The objective of this study was thus to find a set of new
parameters, function of BDZ, rock, wastes and pit properties easy to assess, that could predict
the DFI within a minimum and a maximum bounds. In the following, every quantity named
properties refer to quantities that could be directly measured in the field (such as backfilled
waste hydraulic conductivity, hydraulic gradient and its orientation, BDZ length or pit shape
for example), while those named parameters refer to the new quantities introduced to predict

the maximum and minimum bounds of the DFI.

8.2.2 BDZ dataset generation
Case considered

Several pit geometries were considered in this study, including conic pits (11 models), elliptic
pits (3 models), and a more realistic geometry inspired from a real mine (1 model), giving a
total of 15 simulated pits (Figure 8.1).

Simulated conic pits were characterized by their top radius R, the top radius to pit depth
ratio d/ R, and their wall slope s (benches were not simulated). Simulated top radius R, were
between 50 and 300 m, depth ratio between 0.3 and 0.8 and slope between 1 :1 and 3 :1.
Elliptic pits were characterized by the half-top minor axis a, (between 50 and 150 m), the
ellipse ratio e, defined as the top major axis divided by the minor axis (between 1.5 and 2.4),
the depth to minor axis ratio d/a, (between 0.4 and 0.8) and the slope s (between 1 :1 and
2.4 :1). Finally, the real shaped pit (inspired from an existing mine) was asymmetric and had

a nearly elliptical shape with a half-minor axis of approximately 175 m, a half-major axis of
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500 m (i.e. an ellipse ratio around 2.5), a depth of 175 m (depth ratio of approximately 1),

and a variable slope of overall 1 :1.7 (Figure 8.1, also see Figure 8.2 below).

For the non-conic shaped pits (i.e. without revolution symmetry), the influence of the BDZ
on the flow could be, a priori, dependent of the gradient orientation. Therefore, 4 gradient
orientations were considered in each simulation. For elliptic pits, a 0° angle between the
gradient and pit major axis (i.e. the hydraulic gradient was parallel to the pit major axis), a
90° angle (i.e. gradient and major axis were perpendicular) and 2 intermediary angles of 30°
and 60° were considered. For the real shaped pit, simulated gradient angles were -35°, -5°, 25°
and 55°. Each pit was considered backfilled with homogeneous mine wastes characterized by
an isotropic hydraulic conductivity K,. The intact rock mass (i.e. not affected by blasting)
was also considered homogeneous and isotropic, and was modeled using the equivalent porous

medium approach (Berkowitz, 2002), with an equivalent hydraulic conductivity noted K.

BDZ conceptual model and permeability function

BDZ equivalent permeability followed an equivalent porous medium approach and was ba-
sed on previous works made by Mourzenko et al. (2012) and Rousseau et Pabst (2021b).
BDZ fractures network consisted of circular fractures of constant radius R and aperture b
and placed randomly in space following an inverse exponential density distribution with the
distance from the pit wall z. Fractures were also considered preferentially subparallel to pit
wall following a Fisher distribution of parameter x. The inverse exponential function was
characterized by an attenuation length [y and an initial density linked to the blast fractures
trace length per unit area By; (Tuckey et Stead, 2016). The equivalent permeability tensor of
the BDZ noted ky could be written as a function of the distance from the pit wall z and of the
five previous BDZ model properties R, b, k, lp, and By, (Mourzenko et al., 2012; Rousseau
et Pabst, 2021b) :

v, 0 0
bSAp,(Z)Z
kp(z) = ——o 0 . 0 (8.2)
12RD(1 + BAY
( p'(z)) 0 0 W
Ap(z) = TR (8.20)
b1 = ; <1 4 Lo rcoths ’:;Oth R) (8.2¢)
Y = %(/{ cothk — 1) (8.2d)

K
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Figure 8.1 Schematic representation of the three pit geometry considered. (a) Parametric
conic pits, (b) elliptic pits and (c) real case geometry.

where ® and v, are two functions accounting for the fracture orientation anisotropy (see
Mourzenko et al., 2011a; Rousseau et Pabst, 2021b, for more detail) and p/, the percolation
threshold (= 2.4 for circular fracture; Mourzenko et al., 2005)). The equivalent hydraulic
conductivity of the fractured rock mass near the pit wall K.,(z) considering the BDZ was
defined as the sum of the undisturbed rock hydraulic conductivity and of the BDZ equivalent

hydraulic conductivity :
d
K., (2) = KT + Egk #(2) (8.3)

With d the water density (997.16 kg/m?), g the gravity (9.8068 m?/s), and p the water
dynamic viscosity (8.90416x10 Pa/s).
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Model properties

The dataset of BDZ influence on the flowrate through backfilled pits was created according to
the BDZ model developed above. For each pit and gradient orientation considered (27 models
in total), 1500 different models with unique BDZ properties (ly, R, b, B and k), rock mass
K, and backfilled wastes K, hydraulic conductivities were generated, for a dataset totalizing
40 500 different models. Model properties were sampled randomly in a realistic range of value
using a Latin Hypercube sampling strategy and considering realistic intervals of variation
for each property (Table 8.1; Rousseau et Pabst, 2021b). BDZ properties and permeability
function were considered homogeneous over the pit perimeter and over its depth. The DFI
(equation 8.1) was then calculated for each of these models using a numerical approach

described below.

Tableau 8.1 Range of model properties considered in the stochastic flow deviation simulations.
Properties with an asterisk (*) were sampled in logarithm space.

Property Range
*Rock hydraulic conductivity K, (m/s) 1x10%; 1x10
*Backfilled wastes hydraulic conductivity K,, (m/s) | 1x107%; 1x102
Trace length per unit area By; (m™) 0.1; 20
Attenuation length Iy (m) 1;10
Fracture radius R (m) 0.1;5
Aperture b (um) 50; 250
*Concentration parameter x 0.01; 100

Numerical approach

Flowrates with and without the BDZ were assessed using numerical models. In total, 91000
numerical simulations were carried out, i.e. two per dataset points, one to calculate the flux
with the BDZ and second for the flux without the BDZ (see equation 8.1). Models’ geometry
and mesh were created using the Salome open source software (Ribes et Caremoli, 2007) and
numerical simulations were carried out with the open-source subsurface reactive transport
modeling code PFLOTRAN (Hammond et al., 2012). Mesh in the BDZ was composed of
radially oriented hexahedron 0.5 m thick on a distance of 50 m to respect the K-orthogonality
condition of the two-point flux approximation (TPFA) used by PFLOTRAN to discretize the
Richards equation (Rousseau et Pabst, 2021a). The rest of the domain (backfilled wastes and
intact regional rock mass) was discretized using prisms and hexahedrons for conic and elliptic
pit geometries, and tetrahedrons for real shaped pit. Between 300 000 to 900 000 control

volumes were generated for each numerical model. Domain size was selected so that it did
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not have an influence on the simulation results. Simulations were carried out in steady state
and fully saturated conditions and with a uniform head gradient applied at the boundaries
of the simulated domain. Permeability in the BDZ given by equation (8.3) was assigned on
a cell-per cell basis where the variable z represented the distance between the center of the

considered cell and the discretized pit interface.

8.2.3 Definition of the new parameters
Model properties considered to calculate new parameters

The new parameters derived in this study to predict the DFI bounds were based on 5 pro-
perties which are supposed to be known. These 5 properties were : (1) the backfilled wastes
hydraulic conductivity K, (2) the undisturbed rock hydraulic conductivity K., (3) the orien-
tation of the hydraulic gradient relative to the pit, which allows to calculate the projected
perimeter P, and projected area A, of the pit in the direction perpendicular to the flow
direction, (4) the hydraulic length of the BDZ Lj and (5) the pit wall permeability increase
because of the BDZ AK (Figure 8.2).

In particular, the BDZ hydraulic length L; represented the length over which the BDZ
fractures were connected and the permeability increased compared the undisturbed regional
rock permeability (Figure 8.2). Using the BDZ permeability model described by equation
(8.2), it was defined as :

Ap(z=1Ly)=0 (8.4)

Also, the pit wall permeability increase because of the BDZ AK was defined as the per-
meability of the BDZ taken aside (equation 8.3) :

AKy=K. . (z=0)—- K, I = Cligkf(z:O) (8.5)
The two components of the permeability increase were treated separately in this study. Howe-
ver, it was latter found that the hydraulic conductivity in the tangential direction gave better
prediction on the DFI bounds than using the hydraulic conductivity in the radial direction.
Therefore, only the BDZ tangential hydraulic conductivity AKy; = AK - t was considered
in the rest of this study (Figure 8.2).

The practical determination of these five properties is discussed more in detail in the "Result

analysis" section below.
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Regional
flow

Figure 8.2 BDZ and pit properties considered to derive the new parameters. The inner surface
in blue represents the pit walls (2 = 0) and outer volume the BDZ (up to z = L;,). BDZ radial
AKy, (7 direction) and tangential (£ direction) hydraulic conductivity function relative to
the pit wall orientation locally are represented on the K(z) plot in blue and red respectively.
Pit projected perimeter P, and area A, in the direction of the regional flow (shown by the
black arrow at the bottom left) figure in violet.

New parameters for DFI prediction

The previous model properties (AKy;, Ly, gradient orientation giving the pit projected per-
imeter P, and area A,, and the wastes K,, and rock hydraulic conductivity K,) were then
arranged to introduce 4 new parameters to characterize the deviation in the BDZ. These four

new parameters were :

1. The (projected) areas ratio defined as the projected BDZ area divided by the pit

projected area in the direction perpendicular to the flow P,L;/A,.

2. The pit wall permeability ratios which represented the (tangential) permeability
contrast between the pit wall and the undisturbed rock (AKy; + K,)/K, and
the permeability contrast between the pit wall and the wastes disposed in the pit
(AKo: + K;) /K.
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3. The transmissivity ratio defined as the transmissivity increase in the pit wall because
of the BDZ ATgp, divided by the equivalent transmissivity of the backfilled pit 7, :

ATgpz _ AKoy P, Ly,
Thit A, Ky

(8.6)

4. And finally, the 3D effectiveness index E; 3p which was derived heuristically from the
analytical expression of the two-dimensional flow reduction in a circular backfilled pit
surrounded by a layer of constant width and of isotropic hydraulic conductivity (see

Appendix A for derivation) :

2

1—
(1—22.) K
\/1 + 23y + g2 | + K+ AKo

Ez',3D = (87)

The following sections analyzed the minimum and maximum bounds of DFI predicted by

these 4 parameters.

8.3 Results

8.3.1 Generation BDZ properties and deviation dataset

The pit wall hydraulic conductivity increase and the hydraulic length of the BDZ introduced
in section "Model properties considered to calculate new parameters" were first characterized
in the dataset generated. Pit wall hydraulic conductivity increase was generally comprised
between 1x10® and 2x1073 m/s, which could represent a hydraulic conductivity increase of
the undisturbed rock of over 5 order of magnitude (based on the lowest hydraulic conductivity
considered for the rock). Hydraulic length simulated ranged between 0 and 60 m, i.e. a
practically inexistent BDZ to a very thick BDZ. The underlying conceptual model also created
a positive correlation between the two properties, as large hydraulic length tended to be
associated to a large pit wall hydraulic conductivity increase (Figure 8.3a). In other words,
heavily fractured BDZ was generally associated with a large extension, as it would be expected

on the field with large energy blast.

Numerical simulations of the DFI carried out for the 40 500 cases converged for 40496 models,
and the four unconverged simulations were therefore discarded and not considered in this
study. Minimum and maximum simulated DFI ranged between -2.15 and 0.9995, i.e. the
BDZ contributed to increase the flowrate in backfilled wastes by 215%, or to reduce it by
more than 3 orders of magnitude (Figure 8.3b). In over half of the simulated cases, the BDZ
did not significantly affect the flow near backfilled wastes, with nearly 65% of the simulation
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showing a DFI between -0.1 and 0.1, and in 40% of them, the BDZ did not have any effect on
the DFT at all (—0.01 < DFI < 0.01). In nearly 25% of the simulations, the BDZ contributed
to decrease the flowrate in backfilled wastes (DFI > 0.1), and for 20% of these cases (5% of all
the simulations), the decrease was significant and above 80%. To the contrary, approximately
10% of the simulations indicated an increase of the flowrate in the backfilled pit because of
the BDZ (DFI < —0.1), but the increase remained limited to 60% (i.e. DFI > —0.6) in more
than 90% of these cases.

The objective of this study was therefore to bound the flow deviation in the BDZ between
a minimum and a maximum for the 60% of the cases where the DFI was non-negligible (i.e.

—0.01 < DFI <£0.01) and using the 4 new parameters described above.
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Figure 8.3 Simulated DFI, pit wall permeability increase AKy; and hydraulic length L;. (a)
Correlation between the simulated pit wall permeability increase and the hydraulic length.
(b) Density distribution of the DFI simulated (blue histogram) and cumulative percentage
(dotted curve) for the 15 pit models and considering parameter given in Table 8.1.

8.3.2 Prediction of the minimum DFI using area ratio

Characterization of the minimum and maximum bounds of the DFI was first assessed with
the area ratio. Simulated DFI were thus expressed as a function of the area ratios (i.e.
DFI = f(P,Ly/A,)), and bounds were determined based on the minimum and maximum
DFI according to a given areas ratio. Simulations were somehow dispersed into the DFI and
areas ratio plane (Figure 8.4), but they were all limited to the space above the line defined
by the opposite of the areas ratio (i.e. DFI > —P,L;,/A,). Therefore, it appeared that the

DFI was always superior to the opposite of the areas ratio, defining thus a minimum bound
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for the DFI :
DFI™ > —P,L;, /A, (8.8)

Actually, more than 99.8% (40429 over 40496) of the total simulations respected the crite-
rion (8.8). In practice, this means that the maximum groundwater flow increase in the wastes
because of the BDZ could be assessed by a geometrical factor of the pit and the BDZ length.
Therefore, small pits, which are usually characterized by a relatively large projected perime-
ter over area ratio, could have a lower minimum DFT than large pit usually characterized by
a low area ratio. In other words, it means that deposition in small pit can be more hazardous
as the BDZ could contribute to increase the flowrate in backfilled wastes more than in large
pit. For example, considering a 15 m wide BDZ around a pit 150 m in diameter, 50 m depth
and with 45° slope angle, could increase the flowrate in backfilled wastes by up to 60%. To
the contrary, a pit 400 m in diameter, 150 m depth and with 45° slope angle, could increase
the flowrate in backfilled wastes by only up to 20%. Yet, there was still 67 simulations which
failed to respect criterion (8.8), and were especially obtained considering the real pit geometry
with various gradient orientation. This indicated that, despite this criterion was validated
for conic and elliptic pits, it might not be straightforwardly generalized to more complex

geometry.

The maximum DFI bound could not be assessed with the areas ratio, as maximum deviation
(DFI — 1) were obtained for low as well as high areas ratio. The lack of bound on the
maximum DFI thus showed the BDZ could still deviate groundwater flow from the wastes

by more than one order of magnitude (DFI™ > 0.9) either in small and in tall pits.

In practice, these results showed that the area ratio was effective to constrain the maximum
groundwater flow increase in backfilled wastes because of the BDZ, and by requiring only
the BDZ hydraulic length L, and the gradient orientation if the pit is non-symmetric by

rotation.

8.3.3 Prediction of minimum and maximum DFI using pit wall permeability

contrasts

Prediction of the minimum and maximum bounds on the DFI were then assessed using the
two pit wall permeability contrasts (AKy; + K,.)/K, and (AKoy,; + K,)/ K, simultancously.
Prediction was achieved by the means of a two-dimensional abacus on which the minimum
DFI bound (Figure 8.5a) and the maximum DFI bound (Figure 8.5b) were plotted as a
function of the permeability contrast between the pit wall and the wastes (AKy; + K,)/ K,
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Figure 8.4 Influence of area ratio P,L; over pit projected area A, ratio on the DFI. Each
gray circle represents a data point and the darker the color the higher the number of nearby
points. In total, 40429 over 40496 points (99.8% of the simulation results) are located above
the 1 :-1 line (indicated in red).

and of the permeability contrast between the pit wall and the undisturbed rock (AKy: +
K,)/K, (Figure 8.5).

In general, minimum and maximum DFI bounds expressed as function of these two contrasts
showed several zones where the bounds were piecewise-constant, and which can be used to
derive criteria to predict the BDZ flow influence. For example, the minimum DFI bound was,
in 97.5% of the case simulated, positive in the area defined by (AKy;+ K, )/ K, > 5 (Figure
8.5a). Thus, it implies that for most of the case simulated, a permeability contrast between
the pit wall and the wastes above 5 ensured the DFI was positive. In other words, a pit wall

five times more permeable than the wastes disposed in the pit would ensure the BDZ would
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decrease groundwater flow in the wastes and act as a pervious surround :

Ko, + K, >5K, = DFI™ >0 (8.9)

Another example can be given by identifying doublet of permeability contrasts for which the
BDZ contributed to significantly decrease groundwater flow in backfilled wastes by at least
80%, i.e. the area on the abacus where DFI™" > 0.8. From the abacus, this area was defined

by the doublet of permeability contrasts such as (Figure 8.5a) :

log

Koy + K,
(m) > 100 (8.10)

w

KO,t + Kr) X KO,t + Kr

> 61 (
=0T TR, K,

This means an increase of the pit wall hydraulic conductivity because of the BDZ AKj; above
one thousand times the geometric mean of the rock and the backfilled wastes conductivity

ensure a groundwater flow reduction of at least 80% by the BDZ :

Koy > 1000\ K, K, ; Ko; > 100K, = DFI™" > 0.8 (8.11)

Influence of the wastes hydraulic conductivity K, on the DFI could also be predicted using
the permeability contrasts. In fact, decreasing the wastes hydraulic conductivity decreased
both the minimum and maximum DFI bounds simulated, and thus contributes overall to
increase the deviation by the BDZ. For example, reducing by one order of magnitude waste
conductivity from a pit wall to waste permeability contrast of 10 ((AKy: + K,)/K,, = 10)
and a pit wall to rock contrast of 1000 ((AKy: + K,)/K, = 1000), increased the minimum
DFI bound from 0 to 0.4 and the maximum DFI bound from 0.4 to 1 (i.e. the mean DFI
jumped from 0.2 to 0.7; Figure 8.5).

The bounds were, however, sometimes lose on certain cases, for example when both the pit
wall to wastes and rock permeability contrasts were around 100, and for which the DFI was in
the 0.2-1 range (i.e. from a low flow reduction of 20% and up to several order of magnitude).
Also, prediction of the bounds was sometimes subject to some uncertainty, as clear condition
for defining a bound was sometimes difficult (for example, the 0.2 minimum DFI bound;
Figure 8.5a). However, despite its limited precision, this prediction is independent of the BDZ
hydraulic length L; and does not require the regional gradient orientation. It can therefore

be particularly useful when little information is available.
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Figure 8.5 Minimum and maximum DFT as a function of the intact rock to backfilled wastes
conductivity ratio and of the increase of BDZ to backfilled pit transmissivity ratio. Data
points are colored according to the simulated DFI. Gray color represents DFI between -0.01
and 0.01.

8.3.4 Prediction of minimum and maximum DFT using the transmissivity ratio

Prediction of the minimum and maximum DFI bounds was also assessed using the trans-
missivity ratio ATppz/T,i. As above, the prediction was achieved by the means of abacuses
where the minimum and the maximum DFI bounds were plotted as two functions depending

both on the transmissivity ratio and the rock to wastes permeability ratio (Figure 8.6) :
DFIt™nmaxt — £(ATppy /Ty Ky ) Koy) (8.12)

In general, minimum and maximum DFT varied smoothly according to the transmissivity ra-
tio ATgpz /T, and the wastes to rock permeability ratio K, /K, (Figure 8.6). This allowed
to determine range of transmissivity ratio and wastes to rock permeability ratio guaranteeing
that the minimum or the maximum DFI bounds were either above or below a given value.
Typically, this permitted to bound the simulated DFI in a +20% interval for most of the
doublet of transmissivity ratio and rock to wastes permeability ratio simulated. For example,
for a BDZ 100 times more transmissive than the pit (ATgpz /T, ~ 100) and a rock 10 times
more permeable than the wastes (K, /K, ~ 10), simulated DFI were all comprised between
0.2 (minimum bound ; Figure 8.6a) and 0.6 (maximum bound ; Figure 8.6b). However, boun-
ding the DFI using the transmissivity ratio and the rock to wastes permeability ratio was

less successful when the BDZ contributes to increase the flowrate in the wastes (DFI™ < 0
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area in Figure 8.6). For example, for a transmissivity ratio of 0.1 with wastes 4 order of
magnitudes more permeable than the rock (K, /K, ~ 0.0001), the minimum DFI simulated

was below -0.6 while the maximum was near 0, i.e. the bounds were above 0.6 distant.

Transmissivity and permeability ratios also allowed to derive conditions to ensure the BDZ
would act as a pervious surround. Actually, a BDZ transmissivity increase at least 2 times
higher than the transmissivity of the pit (ATgpz /T, > 2), or a rock more permeable than
the wastes (K, /K, > 1; Figure 8.6) gave for most of the simulation (99.6%) a positive DFI.
Thus, it can be conjectured that either one or the other previous conditions are needed to

ensure the BDZ contributed to decrease the groundwater flowrate in backfilled wastes :
AKo,P,Ly, > 2 AK,, or K,>K, = DFI™ >0 (8.13)

The latter condition (K, > K,) could be explained because the surrounding rock already

act as a natural pervious surround and the BDZ just contributed to increase its effect.

The abacuses also allowed to derive multiple conditions for the minimum or maximum DFI
bounds to be superior to a given value. Actually, positive minimum and maximum DFI
bounds seemed to be constant either for a conductivity ratio K, /K, below 0.2 and for a

transmissivity ratio linearly linked to the conductivity ratio, thus :

AT, T > i
{ BDZ/ pit a = DFImln’maX Z 7(0{) > 0 (814)

ATBDZ/sz‘t > 5(04) Kr/Kw

With «, f(a) and y(«) three interdependent constants. For example, simulations leading to
a DFI of at least 0.8 (DFI™™ > 0.8 ; Figure 8.6a) was obtained considering the transmissivity
increase of the BDZ was at least 2 orders of magnitude higher than the transmissivity of
the pit, and when the transmissivity ratio was approximately 200 times higher than the

conductivity ratio :

AT T, > 100 i
{ 8oz /Tyt > DFI™® > 0.8 (8.15)

AZTBDZ/T‘pit 2 200 Kr/Kw

Finally, the abacuses could also be used to assess the influence of changing several model
properties on the flow deviation. For example, decreasing backfilled wastes hydraulic conduc-
tivity K, had the effect to decrease the minimum and maximum DFI bound, especially when
the wastes were more permeable than the rock (i.e. K,./K,, < 1; Figure 8.6). In practice, this
indicates for example that backfilled wastes consolidation when K, < K, should be favored

since it resulted in a higher deviation of the flow in the BDZ (Figure 8.6). However, when the
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wastes conductivity became negligible compared to those of the intact rock (K, /K, > 10), the
DFI bounds became rather linearly linked to the transmissivity ratio (diagonal isocontours
in Figure 8.6). In this case, decreasing more the wastes conductivity would have no effect
of the natural pervious surround effect of the BDZ, indicating a maximum flow deviation in
the BDZ was reached. Another practical example using the transmissivity and conductivity
ratios was the prediction of the influence of the pit shape. Small pits (characterized by a re-
latively high projected perimeter versus projected area) would result in higher DFI bounds,
and therefore a BDZ with higher impact on the flow (either positive or negative) than large

pit with the same backfilled wastes, rock or BDZ properties.

Overall, the main advantage of the using the transmissivity ratio to characterize the minimum
and maximum DFI bounds was that it combined all the model properties to create a narrow

interval of possible DFI to predict the groundwater flowrate in backfilled wastes.
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Figure 8.6 Minimum and maximum DFT as a function of the intact rock to backfilled wastes
conductivity ratio and of the increase of BDZ to backfilled pit transmissivity ratio. Data
points are colored according to the simulated DFI. Gray color represents DFI between -0.01
and 0.01.

8.3.5 Semi-analytical equation for minimum and maximum DFI prediction

The effect of the effectiveness index parameter F;3p on the minimum and maximum DFI
bound was lastly investigated. This time, the minimum and maximum DFI bounds were
assessed by representing the DFI as a single variable function of the effectiveness index
(i.e. DFI = f(E;3p)), plotted either for conic pit geometries and non-conic pit geometries

(Figure 8.7a and b, respectively). Overall, the effectiveness index E;sp derived from the
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model properties measured on site could be used to predict the DFI in a 4+0.15 in conic or
+0.2 range in non-conic pits, and to derive condition guaranteeing the BDZ would act as a

natural pervious surround.

The effectiveness index E;3p calculated for all the models considered were all comprised
between -0.91 and 0.98, and the DFI as a function of the effectiveness index showed the same
trends for both conic and non-conic pits. In general, the higher was the effectiveness index
calculated from the model properties, the higher was the DFI simulated. The effectiveness
index also permitted to bounds the simulated DFI between a minimum and a maximum.
These two bounds were typically distant from +0.15 in conic pit and 0.2 in non-conic pits,
especially if the effectiveness index FE;3p calculated was higher than -0.5. As an example,
minimum and maximum deviation simulated for a calculated effectiveness index of 0.2 were
0.25 - 0.55 for conic pits, while they were 0.05 - 0.45 for non-conic pits. These minimum and
maximum DFI bounds were also strictly increasing with the effectiveness index. For example,
considering a 3D effectiveness index of 0 and 0.6, the simulated deviation for conic pits ranged
between 0.1 - 0.3 and 0.5 - 0.8 respectively. The effectiveness index, however, failed to bound
the maximum increase in the backfilled wastes in both pit geometry in a narrow interval,
as an effectiveness index of -0.8 gave simulated DFI between -1 and 0 (i.e. no increase or a
flowrate doubled).

The bounds imposed by the effectiveness index E;3p on the DFI also allowed to derive
condition for which the BDZ acted as a pervious surround. For example, a 3D effectiveness
index F; 3p > 0.1 for non-conic pits and E; 3p > —0.15 for conic pits ensured a positive DFI
(DFI™" > 0), and thus that the BDZ would deviate flow from the wastes. High flow deviation
by the BDZ (DFI™" > 0.8) was also obtained for an effectiveness index above 0.75 in conic
pits or 0.85 in non-conic pits. At the contrary, an effectiveness index E;3p below -0.5 would
indicate that the BDZ would contribute to increase the flowrate in the backfilled wastes for

both conic and non-conic pit.

One of the most important advantages of this new parameter was that it permitted, since the
minimum and maximum deviation by the BDZ were strictly increasing, to define an empiric
bijective function DFI™mmax — f (E;sp) that relates the effectiveness index calculated from
model properties to the DFI (red curves on Figure 8.7). The effectiveness index and the
empiric bijective function constituted thus a semi-analytic model to bound the DFI between
a minimum and a maximum. Control points used to fit the empirical function to the data
for conic and non-conic pits are given in Appendix B. Prediction using this method was,
however, subject to a small incertitude, as 2.5% of the simulation in dataset used were lying

outside the minimum and maximum DFI function.
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Overall, the effectiveness index E; 3p proposed in this section is a convenient and easy way to
assess the minimum and maximum deviation of the flow by the BDZ knowing its hydraulic
length Ly, the enhanced pit wall conductivity (AKy; + K,), the backfilled wastes and rock
hydraulic conductivity (K, and K,) and some geometrical quantities related to the pit shape

and gradient orientation.

Diverted Flow Index
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3D Effectiveness Index
(a) Conic pit (b) Non conic pit

Figure 8.7 Predicted DFI as a function of the 3D effectiveness index for (a) conic pits and (b)
non-conic pits. Red curves represent the empiric functions DFI = f(E; 3p) for the minimum
and the maximum DFI bounds (value in appendix). 97.5% of the data points are contained
between the bounds.

8.4 Result analysis

8.4.1 Assessing model properties for prediction

The model properties used to derive the new parameters and to predict the minimum and
maximum DFI bounds were selected based on their facility to be assessed on the field. In
practice, hydraulic conductivity of the wastes K, is routinely assessed by mining operators
or is supposed to be the variable being seek, while the rock hydraulic conductivity K, could
be derived from dewatering well tests. Gradient orientation (if the pit is non-symmetric by
rotation) could also be assessed using site’s hydrogeological studies, and the pit shape required
to calculate the projected parameter P, and area A, (Figure 8.2) is often already digitalized
or could be assessed with land survey. BDZ hydraulic length L; could be measured using

various approaches. It can be estimated first with empirical relations using bench size and
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blast conditions (Hoek et Karzulovic, 2000; Hoek, 2012) or using the distance between blasting
hole (Worsey, 1981) as described in Rousseau et Pabst (2021b). It can also be estimated using
pit wall excavation (Morth et al., 1972; MEND, 1995), or with pit wall drilling and water
infiltration tests (McCloskey et Bless, 2005). Typical hydraulic length of the BDZ was in
general comprised between 5 and 15 m (Morth et al., 1972; MEND, 1995; McCloskey et
Bless, 2005). Finally, the hydraulic conductivity increase of the pit wall because of the BDZ
could also be assessed using pit wall drilling and water injection tests as for the hydraulic
length L, (McCloskey et Bless, 2005). This method would, however, lead to an averaged
permeability between the radial and the tangential permeability of the BDZ, while only the
tangential permeability increase AKj, is required. Yet, the conceptual model of the BDZ
used in this study considered fracture oriented tangentially to the pit walls, thus leading to a
permeability in the tangential direction higher than those in the radial direction (1), > ¥ ;
equation 8.2). Without information on the BDZ fracture network directional anisotropy, the
measured hydraulic conductivity using water injection tests constitutes therefore a lower-
bound estimation of the real tangential hydraulic conductivity which could be used to assess

BDZ flow deviation, adding however higher uncertainty on the predicted bounds.

8.4.2 Assessing minimum and maximum DFI bounds using the new parameters

The present study presented the results of the characterization of the flow deviation from
backfilled pit by the BDZ using various new parameters (areas ratio, permeability contrasts,
transmissivity ratio and effectiveness index). These new parameters permitted to put bounds
on the minimum and maximum DFT simulated, or to determine criteria to ensure the BDZ
acted as a natural pervious surround (DFI™" > 0), deviated a significant part of the flow
from backfilled wastes (DFI™" > 0.8), or to determine the maximum flowrate increase (Table

8.2).

Some parameters also allowed to put narrower minimum and maximum DFI bounds than
others (Table 8.2). In general, parameters which use more information about the BDZ (i.e.
the transmissivity ratio and the effectiveness index) led to narrower bounds and were the-
refore more precise. For example, he BDZ flow deviation in every simulated model could be
predicted within 40% using effectiveness index and the transmissivity ratio, within 80% using
the permeability contrasts, while the area ratio only permitted to assess the minimum DFI
bound. Yet, all the prediction of the minimum and maximum DFI bounds by the different
parameter could be combined together to even better constrain the DFI bounds. In this case,
the minimum DFI predicted would be the maximum minimum DFI given by all the para-

meters, and the maximum DFI the minimum maximum given. For example, the inability of
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the effectiveness index to predict the maximum flowrate increase in backfilled waste because
of the BDZ could be corrected by using the areas ratio which better constrain the increase.
In particular, the effectiveness index coupled with the areas ratio was an effective way to
bound the BDZ flow influence in a narrow range. In practice, if all model properties are
known (gradient orientation and pit shape, wastes, rock and pit wall hydraulic conductivity
and BDZ hydraulic length), the two previous parameters are sufficient to predict the BDZ
flow deviation from backfilled pits.

Tableau 8.2 Comparison of the different parameters to predict the minimum and maximum
bounds of the simulated DFI.

Parameters Areas atio Permeablity Transml‘ss1v1ty Effe'ctlveness
contrast ratio index
: . Down to 20%
Typical variation (conic pit), 40%
interval NA 80% 40% i), =20
(DFImax o DFImln) (Other plt
shape)
E;sp > —0.15
Condition to . Equation (conic pit) ;
deviate flow NA Haquation (8.9) (8.13) E;3p > 0.1 (non
conic pit)
E;sp > 0.75
Condition for NA Equation Equation (conic pit) ;
deviation > 80% (8.11) (8.15) E;3p > 0.85
(non conic pit)
Maximum Equation
flowrate increase (8.8) 1 NA NA NA
2 .
Properties needed Lh.’ gra(.ilerét AKy,, K., K, All five All five
orientation ’

"Might only work for conic and elliptic pit geometries, *Typically 5 to 15 m (Morth et al.,

1972; McCloskey et Bless, 2005; Poulsen et al., 2017), 3Only for pits non-symmetric by
revolution.

8.4.3 Example application to predict BDZ flow influence

The findings of this study were applied to the prediction the BDZ flow influence in a example
case of a pit with a projected perimeter and area of 1000 m and 80 000 m? whose shape can
be approximated by a cone, embedded in geological formation of 1x107 m/s undisturbed
hydraulic conductivity and with BDZ 10 m thick and a pit wall 200 times more permeable

than the undisturbed formation. Mining operators would like to use this pit to dispose of
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reactive mine wastes, either waste rock and tailings, and would assess if the BDZ alone could

be sufficient to create a containment structure to limit groundwater flow in the backfilled pit.

The maximum disposed wastes hydraulic conductivity allowed to ensure the BDZ would act
a natural pervious surround could be derived from equation (8.9), and was approximately
4x10° m/s. Waste rock backfilling, usually with a permeability orders of magnitude higher
than 4x10° m/s, should thus be avoided in this case since the BDZ would not act as a
natural pervious surround and would increase groundwater flowrate in the pit. Despite, the

maximum increase was rather small and of maximum 12% (equation 8.8 ; Figure 8.8).

If the pit was intended to be backfilled with tailings, the groundwater flow reduction could
be assessed invoking the semi-analytical expression linking the DFI and the effectiveness
index DFI = f(E;3p) (Figure 8.8). In this case, the maximum deviation of groundwater
flow by the BDZ ranged between 50 and 80% for tailings hydraulic conductivity lower than
1x10% m/s. Thus, it was recommended to dispose of tailings with a hydraulic conductivity
below 1x10°% m/s to maximize the deviation of the flow by the BDZ.

8.4.4 Discussion

The minimum and maximum bounds proposed in this study to constrain the DFI were ob-
tained considering a broad range of wastes and rock hydraulic conductivities, thus embracing
many possible backfilling scenarios such as waste rock in low conductivity fractured rock,
or tailings in highly permeable formation, along with various BDZ permeability function
and pit shapes. The high variability of cases considered allowed therefore to derive reliable
criteria to ensure the BDZ would act as a natural pervious surround or to predict the DFI
within a minimum and a maximum bounds. These criteria and predictions could thus be
used in practice to assess the BDZ influence on groundwater flow near backfilled open-pit.
The validity of the prediction was, however, subjected to some hypothesis on the pit shape
and the BDZ properties. Actually, the prediction of the DFI bounds was extensively studied
for conic pits, elliptic pits with various gradient orientation, and in one real quasi-elliptic
pit geometry. Thus, for pit geometries significantly different from those tested, the BDZ in-
fluence might be different from the results presented here and the prediction might fail. In
particular, prediction of the maximum flowrate increase in backfilled pit also seemed to fail if
the pit differs even slightly from conic or elliptic pit. Conducting the same analysis in other

geometries could permit to generalize the present results to more other general pit shapes.

Prediction were also based on a unique BDZ model which created a correlation between two
of the model properties used in to derive the prediction (AKy,; and Lj ). This implies that
the deviation predicted using the hydraulic length and/or the pit wall permeability increase
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Figure 8.8 Predicted DFI and its uncertainty range using the semi-analytical equation with
the effectiveness index Fj; 3p and the projected pit and BDZ area ratio.

might only be valid for sampled doublets in the dataset (see Figure 8.3b), and that prediction
of the deviation for BDZ with a parameters doublet outside the range tested might not be
accurate. This also implies that predictions using only partial information on the BDZ (i.e.
using the areas ratio, or the permeability contrasts) must suppose the other BDZ parameters
lies in the validity range. However, the cases lying outside the validity range might not be
typical in practice, since high energy blasts in general tend also to create a positive correlation
between the thickness and the fracturation of the BDZ, as captured by the model considered.
Moreover, a unique BDZ permeability function was considered in this study, which linked the
permeability of the BDZ to the distance by a inverse-exponential like function. Despite such
decrease was observed for energy blast propagation (e.g. Siamaki et al., 2018), conducting
the same analysis using a different conceptual model and permeability function of the BDZ

would be beneficial to validate further the prediction emitted here.
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Bounds of the BDZ flow influence proposed in this study were also derived from simplified
3D flow models, such as fully saturated conditions under steady state, with no recharge,
and with pits located in flat terrain. However, in practice, the backfilled pit could not be
fully saturated on its whole depth, and projected perimeters P, and areas A, need thus
to be estimated according to the saturated depth of the backfill for example. Moreover,
only pits embedded in homogenous rock formation and submitted to a uniform gradient
were considered for simplicity. Other cases, such as pits located in mountainous regions,
or pits located in complex geological setting intersecting multiple formations with different
hydrogeologic properties could introduce complex far field conditions and hydraulic gradient
near the pit, and therefore, the results obtained in this study could not be representative of

these field conditions.

Finally, this study derived condition for which the BDZ could act a natural pervious surround.
However, when the BDZ alone is inadequate to provide a sufficient containment structure for
in-pit wastes disposal, alternative scenario that still rely on the BDZ could be still considered.
A new blasting of the surrounding rock could be for example considered after backfilling. This
would have the effect to create new fractures in the BDZ and thus increase connectivity and
conductivity of the network, therefore increasing its hydraulic conductivity. This technic was
already used in groundwater remediation where preferential flow paths were created in a crys-
talline rock to increase the conductivity by order of magnitude and to collect contaminated
groundwater up to a pumping well (Begor et al., 1989; Smerekanicz et al., 2001; Smerekanicz,
2004). Another scenario would be to include beforehand higher energy blasts during the last
wall pushbacks. This approach would be an example application of the Design for Closure
concept for mine life planning (Aubertin et al., 2016). A last scenario but no more relying
on the BDZ is to add a pervious surround in the pit (e.g. West et al., 2003; Thériault, 2004;
MEND, 2015; Hore et Luppnow, 2015). However, addition of a new highly permeable layer
next to the BDZ is likely to change the flow deviation. Actually, the equivalent conductivity
of the wastes in the pit will increase, which will result in a decrease of the DFI. Therefore, ad-
ding a pervious surround could be counterproductive if it does not balance the updated BDZ
deviation considering the new equivalent backfilled wastes hydraulic conductivity. In all the
cases, trying to lower tailings conductivity might worth double, because it first contributes
to decrease the raw flowrate in the pit without considering the BDZ, and second, because it

also contributed to increase the flow deviation by the BDZ.
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8.5 Summary and conclusion

Prediction of the BDZ flow deviation was carried out in this study by constraining the flow
deviation between a minimum and a maximum using various parameters derived from model
properties. Several pit geometries (conic, elliptic and a more realistic) and gradient orientation
were considered, along with many different BDZ properties and permeability functions, giving

a total of 40 500 cases on which the deviations were predicted.

Results showed the deviation of the flow by the BDZ could be bound using only two properties
relative to the BDZ which are its size and the pit wall hydraulic conductivity. In general,
the BDZ would start to act as a natural pervious surround when the pit walls are 5 times
more permeable than the wastes disposed in the pit. However, if the latter condition is not
fulfilled, the BDZ could contribute to increase flowrate in backfilled wastes up to a maximum
given by the pit geometry and the BDZ size. In this case, deposition in large pits should
be favored as the groundwater flow increase would be smaller than in small pits. Also, a
particular parameter (the effectiveness index) allowed to derive a semi-analytical model able
to predict the BDZ flow deviation within a 20 to 40% range depending of the pit geometry
(conic vs non-conic). Efficient deviation of the flow by the BDZ (> 80%) were especially
obtained for an effectiveness index higher than 0.75 in conic and than 0.85 in general pit
geometries. In all the cases, trying to lower wastes hydraulic conductivity (e.g. consolidation)
contributes to increase BDZ flow deviation. However, in the case the BDZ is not sufficient to
reduce groundwater flow in the waste, care should be taken when adding a pervious surround
in the pit, as the updated effect of the BDZ could contribute to increase the flow in the pit,

and therefore counterbalance the effect of the containment structure.

In practice, results of the present study could be used to support the analysis of the en-
vironmental impact of mine wastes disposal in open-pit, and to characterize the BDZ flow

influence.

8.6 Appendix A : Derivation of the analytical effectiveness

Following Rousseau et Pabst (2021b), the reduction Ryp of the flowrate through a 2D circular
backfilled pit of radius R2” and surrounded by a layer of width  and a hydraulic conductivity

K, can be analytically derived starting from

Qui = 240K, (8.16a)
4K K, R,1
Qwol = ———F

.16b
Ky + Ky (8.160)
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With Q.; and Q). the flowrate in the backfilled pit with and without the layer, I the regional
hydraulic gradient and Ag a coefficient given by :

A A1 =0
voo ol (8.17)
u1A0 + U1A1 = 2I<Rp + l)
with A; a instrumental coefficient and vg, wp, u; and vy given by :
v ::1<K@@Rl+ﬁy+ﬂf+2Rl+F> (8.18)
ST R (R, \NEK T p T '
wy = —2 (8.18b)
K (R, + )R,
= 2= 8.18
“ K, 2R+ 2 (8.18¢)
K QRZ + 2R, + 12
= —— 8.18d
U1 Kr 2Rpl T2 ( )
Solving the system leads to the following expression for the fowrate reduction Rsp :
le 2
Rop=1-— =1- — (8.19)

with zop =1 -1/ RZ%D representing the ratio of the radius of the wastes disposed in the pit
divided by the pit radius. By analogy, the three-dimensional ratio z3p was defined as the

ratio of the projected area of the pit to the projected area of the pit and the BDZ :

A
Tsp = ——L— (8.20)
A, + Ly P,

And similarly, the 3D effectiveness index E; 3p was defined as :

2

Eisp=1- T
—Z K Ky
\/1 +23p + Tl {K,»+AKO¢ + K+ AK‘H}

(8.21)

The squared root was added compared to the 2D case to allow for a more accurate visuali-

zation of the bounds when the index tend toward 1 (E;3p — 1).
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8.7 Appendix B : Effectiveness index as a function of the DFI

Tableau 8.3 Value of the effectiveness E; 3p required to obtain the given minimum (E; 3p / Mi-
nimum column) and maximum ( F; 3p / Maximum column) DFI for conic and non-conic pit.
For example, an effectiveness index E; 3p of 0.47 in conic pit give a minimum DFT of 0.4

Effectiveness index Ej; 3p

Conic pit Non-conic pit DFI
Minimum | Maximum | Minimum | Maximum
-0.70 -0.74 -0.7
-0.65 -0.70 -0.6
-0.60 -0.63 -0.5
-0.53 -0.55 -0.4
-0.45 -0.40 -0.3
-0.37 -0.20 -0.2
-0.25 -0.05 -0.1
-0.1 -0.55 0.12 -0.50 0.0
0.09 -0.30 0.28 -0.30 0.1
0.25 -0.10 0.42 -0.15 0.2
0.38 0.04 0.53 0.02 0.3
0.47 0.18 0.62 0.15 0.4
0.57 0.31 0.70 0.25 0.5
0.65 0.41 0.76 0.35 0.6
0.73 0.52 0.80 0.45 0.7
0.80 0.62 0.86 0.55 0.8
0.90 0.73 0.92 0.70 0.9
1 0.90 1 0.85 1
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CHAPITRE 9 ARTICLE 5 : TOPOLOGY OPTIMIZATION OF IN-PIT
CODISPOSAL OF WASTE ROCKS AND TAILINGS TO REDUCE
CONTAMINANT TRANSPORT TO THE ENVIRONMENT

Par Moise Rousseau et Thomas Pabst.

Article soumis dans la revue Computational Geosciences.

Abstract

The pervious surround method is an effective approach to reduce solute transport from conta-
minated mine wastes backfilled in open-pits to the environment. The technique consists in
placing a permeable material (typically waste rocks) along the pit walls to divert the ground-
water flow around the in-pit disposed tailings. However, the method suffers from a lack of
general guidelines for conception of its geometry, and an improper design of the permeable
surround could result in a reduction of the available space for the tailings, increased costs,
or even poor performance. In this study, a topology optimization approach was proposed
to assess the optimal pervious surround geometry to minimize the solute transport between
contaminated tailings and the environment. This approach was applied for the design of a
pervious surround in a conic, an elliptic and a real case pits, and for various gradient orienta-
tions. Results proved that a constant width pervious surround was close to optimality for pits
where major axis formed less than a 45° angle with the regional flow. In this case, optimized
surround geometries with variable widths only performed 5% better than conventional de-
sign. However, for a gradient oriented along the minor axis, the topology optimization results
indicated that several linear inclusions of waste rocks could be placed within the pit to reduce
advective solute transport by nearly 40%. This paper presents the formulation of the opti-
mization approach and its numerical implementation, details its application to five different
pit geometries, to finally discuss the optimal geometry, the performance of the approach and

its limitations.

9.1 Introduction

Surface mining operations typically generate two types of solid wastes : coarse grained waste
rocks excavated to access ore, and fine-grained tailings produced by ore milling and treatment
(Bussiere et Guittonny, 2020). These two solids waste are usually disposed of separately on the

surface, in either impoundments confined by retaining dikes or waste rock piles, respectively
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(Blight, 2010). Surface storage facilities raise various challenges and are particularly exposed
to geotechnical instabilities. In fact, the risk for tailings impoundments failure is around 100
times greater than that of water retention dams (Azam et Li, 2010), and can directly be the
cause of important environmental damages and even loss of life (Roche et al., 2017). Projected
climate changes may also modify the environmental conditions mine wastes storage facilities
were designed for, therefore adding further uncertainty to disposal site design and increasing
the risks for instabilities (Pearce et al., 2011; Parhizkar et al., 2016; Labonté-Raymond et al.,
2020).

Backfilling open pits with mine wastes is an alternative disposal method which has many
advantages over traditional surface storage facilities. In-pit backfilling contributes to physi-
cally isolate the wastes by placing them underground, therefore canceling the risk associated
with impoundment failure (MEND, 2015). In pit backfilling also improves reclamation perfor-
mance (mine wastes can be more easily maintained saturated), and increase social acceptance
of mining projects (Puhalovich et Coghill, 2011; MEND, 2015). However, despite the wastes
being isolated in the pit, interactions with the groundwater are expected through the frac-
tured rock. As a consequence, influx of dissolved ferric ion or oxygen could contribute to
initiate acid mine drainage (AMD) generation , and contaminants contained in the waste
pore water (either natural, such as radionuclides, or originating from ore processing treat-
ment, such as cyanides) or resulting from geochemical reactions (e.g. Moldovan et al., 2008;
Santofimia et al., 2013; Villain et al., 2015; Barfoud et al., 2019; Tomy et al., 2020) could
be dispersed into the environment (Salama et al., 2002; West et al., 2003; Thériault, 2004;
Lange et Van Geel, 2011; Ben Abdelghani et al., 2015). Interactions between in-pit backfilled

wastes and the groundwater must therefore be controlled.

Several methods were proposed to limit the groundwater flow through backfilled wastes
(MEND, 2015). For example, the pervious surround method consists in placing a more per-
meable layer of material around the wastes to create preferential flow paths for the ground-
water (Matich et Tao, 1986). The pervious surround can be built using gravel or reusing
materials immediately available on-site such as waste rocks if these are not reactive (Thé-
riault, 2004). The pervious surround technique can contribute to reduce the groundwater
flowrate in backfilled tailings by more than 90% (Thériault, 2004; Rousseau et Pabst, 2018),
therefore limiting the advective solute transport between the pit and the environment (Sa-
lama et al., 2002; West et al., 2003). The size of the pervious surround, and the permeability
contrast between the waste and the envelop are two of the main factors governing its effecti-
veness (Misfeldt et al., 1999; Salama et al., 2002; Thériault, 2004; Lange et Van Geel, 2011;
Rousseau et Pabst, 2018).
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Previous studies only considered a pervious surround with a constant width (Misfeldt et al.,
1999; Salama et al., 2002; West et al., 2003; Thériault, 2004; Lange et Van Geel, 2011; Rous-
seau et Pabst, 2018), and the influence of its shape was not assessed in detail. However,
Thériault (2004) and Rousseau et Pabst (2018) numerically observed that groundwater flow
velocities were varying within the envelope, thus indicating the pervious surround size could
be thinner in the areas with low-flow velocities and wider (to increase the pervious surround
transmissivity) where high flow velocities were simulated. Optimizing the geometry of the
pervious surround could therefore contribute to improve its effectiveness, maximize the vo-
lume of wastes disposed in the pit, reduce the use of borrowed materials, and reduce the
overall costs associated with the pervious surround construction. The objective of this re-
search was thus to determine the optimal geometry for pervious surrounds in backfilled open
pits. However, studying the optimal placement for various specific pit geometries may rapidly
become tedious. For examples, open pits often have elliptic or non-convex complex shapes.
In such cases, the optimal design of the pervious surround may depend on the pit geometry,
but also on the flow orientation (either aligned with the pit main axis, orthogonal to it, or in
any intermediate direction) and on the properties of geological formation the pit is embedded
in. The objective of this research was therefore to develop a rather methodology that could

be applied to all types of pit geometries, geological setups and flow orientations.

A topology optimization approach (Bendsge et Sigmund, 2004; Sigmund et Maute, 2013)
was chosen to carry out this study. This approach has the advantage of being flexible enough
to optimize the pervious surround geometry for any pit shapes, without prior assumptions
on the properties of the wastes nor the surrounding rock. Also, the topology optimization
approach produces optimized geometries that are not constrained by a predetermined design,
at the opposite of parametric optimization often used in hydrogeology (Kimmel et al., 2003;
Kiecak et al., 2017; Grajales-Mesa et al., 2020; Singh et al., 2020). In other words, all options
were considered using this approach, and were not limited to a continuous surround nor
placed only along the sides of the pit. Since topology optimization was introduced in 1988
(Bendsge et Kikuchi, 1988) for structural compliance problems, the method had been widely
applied in the industry to build lighter mechanical parts (Pang et Fard, 2020; Manca et
Pappalardo, 2020), develop more efficient heat exchangers (Haertel et al., 2018), and improve
geotechnical engineering foundation design (Pucker et Grabe, 2011; Seitz et Grabe, 2016;
Kammoun et al., 2019). However, this is the first time, to the authors’ knowledge, that the
topology optimization approach is applied to a hydrogeological problem.

This paper first presents the formulation of the topology optimization problem applied to the
co-disposal of non-reactive waste rocks (forming the pervious surround) and contaminated

tailings in a backfilled pit, followed by the numerical implementation of the solving approach.
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Then, the optimization approach was applied to two theoretical cases with a conic and an
elliptic pit geometries, and was extended to a (significantly) more complex real pit geometry.
It finally discusses some results of the optimization of the pervious surround geometry to

minimize groundwater flow in backfilled tailings for the selected pit geometries.

9.2 Methodology

9.2.1 Formulation of the optimization problem

The optimization problem consisted of co-disposing contaminated tailings and inert waste
rocks in open pits such as groundwater flow in the contaminated tailings was minimized. Seve-
ral constrains (inspired by real operational constraints on mine sites) were considered during
the optimization. For example, too thin (< 6 m wide) waste rocks inclusions in the tailings
were considered too difficult to build in practice and unrealistic for operational considera-
tions. Therefore a minimum length scale constraint to control the width of each geometrical
features including minimum width of the pervious surround was first considered. Another
constrain was also imposed to control the maximum volume of waste rocks disposed in the
pit, so that operators can adjust the available volume for tailings disposal in the pit (depen-
ding on the type of operations, the ratio between waste rocks and tailings can be different ;
e.g. Blight, 2010).

The optimization problem was solved using a density-based topology optimization approach.
It consists in searching the repartition of waste rocks and tailings respecting the two above
constrains using a meshed representation of the pit and on which each volumic cell was made
of either waste rocks, tailings, or a mix of both (Bendsge et Sigmund, 2004; Sigmund et Maute,
2013). The main advantage of the density-based approach (which allows such material mixing
in the cells) is purely computational, because optimization problems expressed in a continuous
form are significantly easier to solve than those using discrete variables (Bendsge et Sigmund,
2004). A continuous material density parameter 0 < p < 1 was therefore introduced for each
cell of the meshed pit. A cell with a density parameter p = 0 corresponded to tailings, while
p = 1 corresponded to waste rock. Hydraulic conductivity K; of each cell ¢ was derived from
the density parameter (K; = f(p;)). The objective of the optimization therefore equated
to finding the distribution of the continuous material parameter p in the pit respecting the
minimum length scale and maximum waste rock volume constrains, so the groundwater flow

in backfilled tailings was minimized.
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9.2.2 Mathematical formulation

The minimum pervious surround size constraint was first applied implicitly by using an
averaged version of the density parameter p instead of the raw density parameter p directly.
Averaged density parameter p was calculated as a weighted mean of the density parameter p

in a given volume (Bourdin, 2001) :

5 = RVipi + 301, (R — dij)Vip;
’ RV; + Y jepin (R — dij)V;

(9.1)

where R is the radius on which to search for the neighboring cell centers for averaging the

density parameter, and j € dig stands for cell j those center to center distance d;; < R.

The maximum amount of waste rocks disposed in the pit (noted a,.,) was expressed consi-

dering the averaged density parameter p as :
Vwr(ﬁ) - Z ‘/Zﬁl < Oémarv;n‘t (92)

with n the number of cells in the discretized optimization domain (the pit), V; the volume of
the cell i and V},;; the volume of the (discretized) pit.

Minimizing the groundwater flux through the backfilled tailings was achieved by minimizing
the mean head gradient in the tailings (parametrized by p = 0). As a consequence, the cost

function c(h, p) was defined as :

_ X Vil = pi)(Vh)

c(h, p) ST

(9.3)

with h; and (Vh); respectively the hydraulic head and the head gradient at the center of the
cell 7. The head gradient was calculated as a function of the former according the Green-Gauss

gradient scheme :

1 . — h.
Vhl - V Z Aij h] hl

v jEOI ij

(9.4)

where j € 0t is the immediate neighbors j of the cell < and A;; the area of the shared face

between cell ¢ and j.

Hydraulic head h in the equations (9.3) and (9.4) was solved based on the distribution of the

hydraulic conductivity K in the pit expressed as an equality constrain :

g(h,K) =0 (9.5)
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Where ¢ is an implicit function and represents the residual of a discretized linear system

solved during the numerical simulation of the head (see below).

Finally, the hydraulic conductivity K; at cell ¢ was linked to the density parameter according
to the Standard Isotropic Material with Penalization (SIMP) scheme (Bendsge et Sigmund,
1999) :

log K;(p;) = log K + [log K, — log K] pi" (9.6)

where K, and K, are the hydraulic conductivities of waste rocks and tailings, respectively,
and n a penalization power. A penalization power n = 3 was applied in the present study to
force the optimization to converge towards nearly discrete design where each cell is made of
either purely waste rocks or purely tailings (Sigmund et Maute, 2013), so no mixing (with

0 < p <1) was allowed in the final designs.

Minimizing the groundwater flux in backfilled tailings with a pervious surround made waste

rocks could therefore be written :

minimize ¢(p) = X Vil - pf)(Vh)i
P i (1 =p)V;
RVip; + EjEBiR(R — dij)V;p;
RV + Yjeoi,(R—di)V;
log K;(p;) = log K; + [log K — log K] pi" |
g(h,K) =0,

Vw’/‘ (ﬁ) < AOmagz ‘/pit

subject to p; =
(9.7)

9.2.3 Performing the optimization

The optimization problem (Equation 9.7) was solved using the globally convergent version of
the method of moving asymptote (GC-MMA) gradient descent algorithm (Svanberg, 2002).
For each iteration, the groundwater flow (i.e. solving g(h, K) = 0, equation 9.5) was simulated
numerically using the finite volume open-source code PFLOTRAN (Hammond et al., 2012)
with the RICHARDS mode. Density parameter distribution p was updated considering the
total derivative of the objective function dc/dp calculated using the chain rule and the adjoint
method (Errico, 1997) :

@Zafgdfﬁ—l—)\@ﬂ@ (9.8a)
dp Opdp OK dp dp

T T
997y & (9.8)
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where A is the adjoint vector, and dg/0h and 0g/0K the derivative of the residual of the
finite volume linear system solved by PFLOTRAN relative to the head and the hydraulic
conductivity (i.e. the sensitivities). Sensitivities were not available in the public version of
PFLOTRAN. The code was therefore modified by the authors to add a new process model
called SENSITIVITY__ANALYSIS, which calculated these sensitivities by finite difference
and saved them in HDF5 binary format. The modifications are available at the following
repository : https://bitbucket.org/pflotran/pflotran /branch /moise/make_ optimization_ v2.
Adjoint equation (9.8b) was solved using the BiICGSTAB algorithm (van der Vorst, 1992)

and with a point Jacobi preconditionner.

Cost function calculation, update of the density parameter p, derivation of the hydraulic
conductivity in the domain and PFLOTRAN simulation at each iteration were carried out
automatically using custom Python scripts. The Python libraries NumPy (Harris et al., 2020),
nlopt (Johnson, 2020) and SciPy (Jones et al., 2001) were used to manipulate the data array
during the optimization process, update the density parameter according to the GC-MMA
algorithm and solve the adjoint equation, respectively. The whole process was conducted in

eight steps :
1. Initialize the density parameter
2. Average the density parameter

3. Calculate the hydraulic conductivity of each cell according to the averaged density

parameter

Conduct numerical simulation

Calculate objective function and constrains
Solve adjoint equation and calculate derivatives

Improve the density parameter

o N s e

Repeat steps 2 to 7 until the number of iterations (400) was reached or when the
relative change in the cost function between two consecutive iterations was less than
1x10°,

At the end of the optimization process, the final geometry of the pervious surround was
derived from the averaged density parameter p. Cells with an averaged density parameter

p < 0.5 were considered as waste rocks, and cells with p > 0.5 were considered as tailings.

9.2.4 Optimization case studies

The above topology optimization approach (which was developed to be applicable to any

pit geometry and wastes properties) was used to assess the optimal shape of a pervious
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surround made of waste rocks to minimize the groundwater flow in backfilled tailings for two
idealistic pit geometries. The first example consisted of a conic pit with a top radius of 250
meters, a bottom radius of 50 meters and a depth of 250 meters with a global 1.2 :1 pit wall
slope, representing therefore a volume of nearly 10 million cubic meters. The second example
consisted of an elliptic pit characterized by a top-major and minor axis of 450 and 150 meters,
a bottom-major and minor axis of 350 and 50 meters, and a depth of 150 meters (pit wall
slope of 1.5 :1), for a volume of approximately 21 million of cubic meters. In the elliptic
case, the flow and the pervious surround geometry may depend on the gradient orientation.
Therefore, three gradient orientations were considered : perpendicular to the minor axis,
perpendicular to the major axis, and with a 45° orientation. A last example considered a real
pit geometry, which consisted of a roughly elliptical pit, 1000 meters long, 300 meters wide

3 (see

and 175 meters deep, with a mean wall slope of 1 :1.7 and a volume of 3.44x10” m
below for a illustration of the pit geometry). Regional groundwater flow in this case formed

an angle of 35° with the pit major axis.

Pit geometries were modeled and discretized using the open-source CAD software Salome
(Ribes et Caremoli, 2007) using built-in geometrical object for both the conic and the elliptic
pit, and from a topographic map in the real case. Pit walls were simplified and a unique
slope was considered (i.e. the benches were not modeled). Conic pit was discretized using an
axis-symmetric mesh composed of hexahedron and prisms with approximately 264 000 cells
(including 189 000 in the pit), and the elliptic and the real pits used a Centroidal Voronoi
Tesselation composed of 500 000 cells (418 000 in the pit) for the elliptic case, and 640 000
(500 000 in the pit) for the real one.

In all the cases tested, backfilled tailings were considered reactive and pre-oxidized, while the
pervious envelope was made of inert waste rocks. A maximum volume fraction of waste rocks
equal to 20% of the pit volume (o = 0.2 in equation 9.2) was considered (this value could be
adjusted depending on operational constraints). Tailings and waste rocks were considered to
have a hydraulic conductivity of 5x107 m/s and 5x 10 m/s, respectively (which are typical
values for in hard rock mines; Aubertin et al., 2002; Bussiere, 2007)). The rock surrounding
the pit was considered homogenous with a hydraulic conductivity of 1x107" m/s (e.g. Sykes
et al., 2009; Zharikov et al., 2014; Cahyadi et al., 2017). Topography around the pits was
considered planar and groundwater flow was submitted to a unitary regional head gradient.

Fully saturated conditions were considered at all times.

The gradient based algorithm used by the topology optimization problem only can find local
optimum, and the solution of the optimization process thus depends of the starting point.

Several starting points were therefore considered in this study to search for better optimized
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geometries and included (1) a homogeneous distribution of the density parameter p = 0.18
in the pit, (2) a discrete distribution approaching the theoretical pervious surround (i.e.
the density parameter p was set to 1 if the cell belonged to the pervious surround, and
p = 0 otherwise), (3) several continuous distributions of the raw density parameter in the
range p € [0.001,0.4] to respect the volume fraction ., of 0.2, and (4) several discrete
distributions of waste rocks and tailings in the domain (p was either 0 or 1 randomly).
Starting from the pervious surround (case 2) ensured that the optimized geometry would
have at least the same performance as the reference pervious, while random starting points
(cases 3 and 4) could initiate the emergence of non-conventional geometries. In the rest of
the paper, the geometry reducing the most the mean head gradient in the tailings was called
the optimal geometry, to clearly differentiate it from other geometries still optimized but less
efficient. It is reminded, however, that the optimal geometry determined in this study did

not necessarily correspond to the global optimum for the reasons explained above.

The difference between the optimal (best) geometry and the others optimized geometries was
evaluated by calculating the volume of waste rock lying outside the optimal geometry noted
P, (for percentage of dissimilarity). The smaller the percentage of dissimilarity P, the higher
the considered geometry is similar to the optimal one. The performances of the optimized
geometries were also compared to the case where the pit was backfilled with tailings only,
and with a homogeneous pervious surround of constant width (i.e. 15 and 12 meters in the

conic and the elliptic pit, respectively).

9.3 Results

9.3.1 Conic pit
Optimized geometry

Topology optimization of waste rocks and tailings codisposal was first assessed in the conic
pit. Among the various starting points, the optimal geometry was obtained starting from a
random continuous distribution (p € [0.001,0.4]) in the pit (Table 9.1). The optimization
process preferentially placed waste rocks all along the pit wall, therefore forming a pervious
surround (Figure 9.1a). The width of the pervious surround was, however, not constant,
and varied radially and with the pit depth. The optimal geometry was also quasi-symmetric
respective to the plane perpendicular to the flow direction and passing through the pit center.
The symmetry was, however, not exactly perfect, probably because of the non-symmetric
starting point. The waste rock width was varying significantly close to the top of the pit, and

was approximately 9 meters wide where the pit walls were perpendicular to the regional flow
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direction (i.e. 6 meters finer than the reference pervious surround of 15 meters), and up to
34 meters where they were parallel (i.e. 19 meters wider than the reference pervious surround).
Elsewhere (i.e. in the slopes and on the pit bottom), the optimal width of the pervious
surround was 9 meters in average and 6 meters thinner than the reference regular pervious
surround. A bulge was also observed between 200 and 220 meters depth (i.e. in the lower
1/5 of the pit) where the pit wall was parallel to the gradient direction (Figure 9.1a). With
this optimal geometry, the mean head gradient in the tailings was approximately 4.32x103,
i.e. 99 times lower compared to case without pervious surround (4.28x1071), and 1.9% lower

than the reference constant-width pervious surround (4.40x107; Table 9.1).

Groundwater streamlines entering the tailings were nearly linear, aligned with the simulated
regional flow direction, and had a constant velocity. The total flowrate of groundwater en-
tering the tailings was therefore estimated by multiplying the flow velocity by the projected
area of the tailings in the plane perpendicular to the flow. The total flowrate entering the
tailings was thus approximately 4240 m?/y, which corresponded to a 6% decrease compared
to the constant width pervious surround (4420 m?/y), and approximately 120 times lower

compared to the case without pervious surround (506 000 m?/y, Table 9.1).

This first example therefore showed that simple modifications in the pervious surround geo-
metry can contribute to reduce the mean head gradient and the groundwater flux in backfilled

tailings, and therefore slightly improve the performance of the technique.

Impact of starting point on optimized geometry

Similar mean head gradient and flowrate through the tailings were also obtained with the
optimized geometries emerging from other starting points considered. Indeed, mean head
gradient for the other optimized cases (i.e. originating from different starting points) were
all comprised between 4.35x 107 and 4.60x 107, which was approximately between 0.75 and
6.6% greater than considering the optimal geometry, while flowrate were between 4300 and
4540 m® (1.7 to 7.0% greater ; Table 9.1).

Starting from the pervious surround (Figure 9.1b), the optimization gave an optimized geo-
metry which was very close to the starting point and the constant width pervious surround.
The width of the pervious surround was essentially modified at the top of the pit and was wi-
der (respectively thinner) of 8 meters compared to reference pervious surround where the pit
walls were perpendicular (respectively parallel) to the regional flow direction. Also, starting
from a homogeneous distribution p = 0.18 everywhere in the pit (Figure 9.1c), the optimized
geometry was similar to the optimal case. The pervious surround was essentially larger at

the top of the pit where it was up to 10 meters larger where the pit walls were parallel to the
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(c) Homogeneous SP (d) Random discrete SP

Figure 9.1 Optimized pervious surround geometry. (a) Optimal geometry (starting from a
random continuous density parameter), (b) starting from the pervious surround, (c) starting
from a homogeneous density parameter p = 0.18, and (d) from a discrete distribution of
waste rocks and tailings in the pit. Only waste rocks are shown, the rest of the volume is
occupied by tailings. Black arrows show the regional flow direction, and Ah indicates the
head gradient in the tailings. SP : Starting Point.

regional flow, and slightly finer elsewhere. The same bulge as in the optimal geometry was
also obtained. Lastly, random discrete starting points (three runs) generally created conduit
of waste rocks through the tailings (Figure 9.1d). They approximately had the form of arches
which intercepted each other to form larger conduits in the center of the pit. These arches
represented between 30 and 35% of the total waste rocks volumes in the pit, and their shapes
and locations depended on the initial random distribution considered, but with some simila-
rity. For example, all the runs created a pervious surround with a conduit at nearly the same

location of the bulge than the optimal case.

Starting point sensitivity analysis showed that all the geometry included a pervious surround
which was larger where the pit walls were parallel to the regional flow direction, thinner when

perpendicular, and for most of them, the same increased width/conduits on the lower fifth of
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Tableau 9.1 Comparison of mean head gradient in the tailings, groundwater lowrate, dissimi-
larity P, (expressed in %) with the optimal pervious surround geometry, and the mean head
gradient reduction compared to the case without pervious surround. SP : Starting Point.

. . Mean Gradient Flowrate
sHatlotes gradient Fa (%) reduction (m3/y)
Tailings only 4.28x10! Ref. 506000
-3
Reference pervious surround 4(10?9}72) 14% 97 (J:l54 %9%)
Optimal geometry (Random — 4.32x1073 Rof 99 4240
Continuous SP) (Ref.) ' (Ref.)
. 4.35x107 4420
Pervious surround SP (40.75%) 13% 98 (+44.3%)
4.36x103 4300
H P
omogeneous S (+1.0%) 7% 98 (+1.7%)
Random Continuous SP, run 4.50x1073 199 05 4410
2 (+4.2%) ’ (+4.1%)
. 4.50x107 4450
Random Discrete SP, run 1 (+4.2%) 30% 95 (+5.0%)
. 4.46x1073 4440
Random Discrete SP, run 2 (+3.3%) 28% 96 (+4.7%)
. 4.60x103 4540
Random Discrete SP, run 3 (+6.6%) 32% 92 (+7.0%)

the pit. These similarities between optimized and optimal geometries showed both features
(pervious surround of a variable width and the bulge) were robust local optimum and contri-
buted to reduce the mean head gradient in the tailings compared to the reference constant
width pervious surround. The similar mean head gradient in each optimized case also showed
that significant changes in the pervious surround design did not drastically modify its hydrau-
lic performance (the relative changes of mean head gradient and flowrate were lower than 2%
and 5%, respectively) In practice, this allows for some flexibility in pervious surround design
and construction. The three optimized geometries starting from random discrete distribution
of the density parameter p constitute also example of how topology optimization can create
non-conventional designs. However, in conic pits, performance of such non-conventional de-
signs were between 3.3% to 6.6% lower than the optimal pervious surround in terms of mean
head gradient. This therefore indicates that the addition of conduits through the tailings was

a-priori not necessary and less efficient than a pervious surround only.
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9.3.2 Elliptic pit
Flow parallel to the main axis (0° gradient orientation)

Optimization of the waste rock placement was then carried out for the elliptic pit geometry
and considering first a regional gradient parallel to the pit major axis (0° gradient). The opti-
mal geometry consisted of a pervious surround and was obtained with the pervious surround
starting point (Figure 9.2), but other starting points also converged to a similar geometry.
The surround width somewhat varied radially, but less than with the conic pit, and was up to
14 meters wide (42 meters compared to the constant width pervious surround) where the pit
wall was parallel to the regional flow direction and 9 meters close to walls perpendicular to
the regional flow direction (-3 meters compared to the constant width pervious surround). On
the pit floor, the waste rock width was constant and around 12 meters (like in the reference
case). This optimal geometry was therefore very close to the reference case with a constant

width pervious surround, (< 4% dissimilarity with the reference case; Table 9.2).

These small dissimilarities were, however, sufficient to reduce the mean head gradient in
the tailings by 3.9% compared to the reference case (Table 9.2), and by a 60 times factor
compared to the case with tailings only. The optimal geometry also contributed to effectively
divert the groundwater streamlines towards the sides and the bottom of the pit, and flowrate
entering the tailings was also significantly decreased to approximately 4800 m?3/y, i.e. 71 times
lower than in the case with tailings only and 5.5% lower than in the constant width pervious
surround case (Table 9.2). Small modifications of the pervious surround width along the wall
could therefore lead to a significant reduction of the flowrate through the tailings (and thus

of the risk of contamination).

Figure 9.2 Optimal pervious surround for the elliptic pit with a 0° gradient orientation.
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Tableau 9.2 Comparison of mean head gradient in the tailings, groundwater flowrate, dissi-
milarity P, (expressed in %) with the optimal pervious surround geometry, and the mean
head gradient reduction compared to the case without pervious surround for the elliptic pit
with the regional gradient oriented along its major axis. SP : Starting Point.

. . Mean Gradient Flowrate
Simulation eradient Py (%) reduction (m?/y)
Tailings only 7.10x10! Ref. 346000
1.24x102 5060
f i 4.
Reference pervious surround (+3.9%) 3% o7 (+5.5%)
Optimal geometry (pervious 1.19x1072 Ref 60 4800
surround SP) (Ref.) ' (Ref.)
1.20x 1072 4880
H P 11
omogeneous S (40.7% )2 % 29 (+1.7%)
1.22x10° 4880
i P 1 12
Random Continuous SP (run 1) (+2.O%)2 % 58 (+1.8%)
. 1.20x10 4870
Random Continuous SP (run 2) (+1‘5%)2 12% 59 (+1.5%)
1.21x10 4830
d ti P 1
Random Continuous SP (run 3) (+1‘2%)2 5% 59 (+0.7%)
1.22x10° 5000
Di P 1 1
Random Discrete SP (run 1) (+2.6%)2 5% 58 (+4.2%)
1.25x10 4950
dom Di te SP 2 1
Random Discrete SP (run 2) (+4.6%)2 8% 57 (+3.3%)
. 1.23x10 4960
Random Discrete SP (run 3) (+43.2%) 16% 58 (+3.4%)

45° oriented flow

The optimal geometry of the pervious surround in an elliptic pit with a regional gradient
oriented 45° with the pit major axis consisted of an axis-symmetric pervious surround and a
rectilinear inclusion located in the middle of the pit and on the top of the tailings (Figure 9.3).
The width of the pervious surround was mainly constant in the slopes (9 meters in average,
-3 meters compared to the reference constant width pervious surround), but varied radially
at the top of the pit. The pervious surround width was maximal (up to 27 meters) where the
groundwater in the rock flowed tangentially to the pit walls, and minimal (9 meters) where
groundwater flowed radially to them (Figure 9.3). The planes tangential to the pit walls at
these locations respectively formed an angle of -26° and 78° with the gradient orientation
(in the trigonometric direction ; Figure 9.3). The rectilinear inclusion, located on the top of
the tailings and in the pit center was approximately 60 meters wide, 12 meters high, and

oriented in the regional flow direction. The pervious surround on the pit bottom showed an
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alternation of eyes-shaped holes letting tailings directly in contact with the surrounding rock,
and of pseudo-inclusion up to 22 meters high. These inclusions and holes were preferentially
aligned with the vertical plane joining the two sides of the pit where the pervious surround

width was maximal.

The mean head gradient in the tailings with the optimal waste rocks and tailings geometry
was approximately 9.21x 1073, which was 60 times lower than in the case with tailings only and
4% better than considering the constant width pervious surround (Table 9.3). The optimized
geometry also contributed to divert the groundwater streamlines towards the bottom of the
pit. The few groundwater streamlines still entering the tailings flowed with an angle of -26°
with the regional gradient direction, and were also parallel to the plane tangential to the pit

walls at the maximum pervious surround width.

Sensitivity analyses performed using other starting points showed that some of the other
optimized geometries had very similar performances to the optimal one, with a mean head
gradient less than 0.6% greater than the optimal case (Table 9.3). These geometries were,
however, significantly different from the optimal one, with a percentage of dissimilarity of
around 15%. The main difference between these geometries and the optimal one described
above was the absence of the linear waste rocks inclusion at the surface of the tailings in the
middle of the pit, thus indicating that in practice, this only marginally contributed to reduce
the mean head gradient in the tailings. However, minimum and maximum pervious surround

width location were still at the same place than in the optimal geometry described above.

90° gradient orientation optimization

Considering a gradient orientation parallel to the pit minor axis (90° gradient orientation),
the optimal geometry was obtained starting from a random discrete distribution of waste
rocks within the tailings. The optimal geometry consisted of a pervious surround, with various
waste rocks conduits through the tailings or lying on the pit bottom (Figure 9.4). In this case,
the pervious surround width along the pit walls was approximately constant and 8 meters
wide (-4 meters compared to the reference case). There were a total of 5 conduits through
the tailings located at variable depth but usually in the top half of the pit (between 0 and
75 meters depth). They were also quasi-linear for most of them, usually 25 meters wide in
diameter, and distant from each other by approximately 50 meters. Conduits lying on the
pit bottom were approximately 20 meters high and separated by several elliptic holes with
a variable width along the pit major (12 to 30 meters) and a nearly constant size along the
minor axis (30 meters). The pit wall parallel to regional flow direction also showed a bulge

between 50 and 70 meters depth and nearly 20 meters high (Figure 9.4).
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Figure 9.3 Optimal pervious surround for the elliptic pit with a 45° gradient orientation
showing minimum and maximum width at non-trivial location, a linear waste rocks inclusion
aligned with the regional flow direction and with various holes on pit bottom.

This optimal geometry gave a mean head gradient in the tailings of 4.14x 1073, which corres-
ponded to a decrease of 38% compared to the reference pervious surround case (5.7x10%),
and a decrease by a factor 83 compared to the case with tailings only (Table 9.4). The in-
creased gradient reduction compared to the other elliptic cases considered above (below 5%
in general) could be explained by the relatively short flow distance in the pervious surround
and by the different flow path taken by the groundwater, which tended to enter the pervious
surround and then continue towards the pit bottom. Streamlines in the tailings were mainly
rectilinear and aligned with the regional gradient direction, and the simulated flowrate was
approximately 5340 (m?/y), i.e. 38% lower than those in the reference pervious surround case

and 100 times lower than the case with tailings only.

The sensitivity analysis conducted for the 90° gradient orientation case showed that all the

optimized geometries consisted of a pervious surround, either with a constant or variable
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Tableau 9.3 Comparison of mean head gradient in the tailings, groundwater flowrate, dissi-
milarity P, (expressed in %) with the optimal pervious surround geometry, and the mean
head gradient reduction compared to the case without pervious surround for the 45° gradient
orientation elliptic pit. SP : Starting Point.

: : Mean Gradient
S e gradient Fa (%) reduction
Tailings only 5.55x 10" Ref.
-3
Reference pervious surround 9{_?_(352%;) 15% 58
. 0
. 0.74x10°3
45° canal (+5‘7%)3 19% 57
Optimal geometry 9.21x10
(homogeneous SP) (Ref.) Ref. 60
-3
Pervious surround SP 9<'i20><1%70) 13% 60
. 0
3
Random Continuous SP (run 1) 9('_?_%2};) 15% 60
. 0
-3
Random Continuous SP (run 2) 9{_?_22%/(,)) 15% 60
. 0
‘3
Random Continuous SP (run 3) 9<'12X9$) 14% 59
. 0
3
Random Discrete SP (run 1) 9(.—?—51X5%70) 19% 59
. 0
‘3
Random Discrete SP (run 2) 9<'_?_81X8%70) 18% 59
. 0
"3
Random Discrete SP (run 3) 9('18;9;0) 20% 58
9%

width (larger where the pit wall was parallel to regional flow, thinner elsewhere). Nearly all
the optimized geometries (except those starting from the pervious surround) showed waste
rock conduits at the surface or through the tailings, and performed better than the reference
pervious surround; Table 9.4). Therefore, these results showed that the width-optimized
pervious surround was not the most efficient geometry, even if it contributed to significantly
reduce the mean head in the tailings (-17% compared to the reference case) and waste rocks
conduits were necessary to increase the efficiency of the pervious surround. In practice, this
implied a pervious surround along with multiple linear inclusion of waste rock through or at
the surface of the tailings should be considered in elliptic pit when the regional gradient is

parallel to the pit minor axis.
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Waste rocks
conduits

Figure 9.4 Optimal pervious surround for the elliptic pit with a 90° gradient orientation.
Black arrows show the gradient orientation (along ¥ direction).

9.3.3 Real case geometry

Finally, the topology optimization approach was applied to the pervious surround design in
the real pit geometry described above. The optimal geometry was obtained considering the
random continuous starting point (p € [0,0.4]), and consisted of a pervious surround with
a variable width (Figure 9.5). Three other starting points (homogeneous, pervious surround
and another random continuous) also gave very similar performance (i.e. less than 0.01%
difference) and similar optimized geometry (between 7 and 9% dissimilarity ; Table 9.5). The
essential feature of these four optimized geometries was the variable width of the pervious
surround, which was 8 meters wide alongside the east and west walls of the pit (where the

groundwater was entering or leaving the pervious surround), and up to 20 meters wide on the
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Tableau 9.4 Comparison of mean head gradient in the tailings, groundwater flowrate, dissi-
milarity P, (expressed in %) with the optimal pervious surround geometry, and the mean
head gradient reduction compared to the case without pervious surround for the 90° elliptic
pit. SP : Starting Point.

Sitmulation R et Floyte

Tailings only 3.44 % 10:; Ref. 5§§g80

90° canal ?%2%)_3 28% 68 ( J;?))i?)

Reference pervious surround ( +3>;% ) 27% 60 (+38%)
Optimal geometry (Random 4.14x103 Rof. 33 5340
Discrete SP) (Ref.) (Ref.)

Homogeneous SP 4(3_5;;(173 ): 27% 72 (f[ﬁ%)

Pervious surround SP i(z_zlé%g )_3 25% 71 (_Eié%))

Canal SP 4{;51??()] ) 28% 73 ( 2;? )

Random Continuous SP (run 1) 4(;‘7;5(1%6 )_3 26% 76 ( 298 g(()% )

Random Continuous SP (run 2) 4&3()13%)_3 28% 75 (Eég?)

Random Continuous SP (run 3) 4("2"88%8;7('; _)3 29% 76 ( t'i) fff’ )

Random Discrete SP (run 2) 4('35)%63; _)3 31% 80 ( +5?;) g(?) )

Random Discrete SP (run 3) (.+1?<9%) 33% 82 (40.8%)

north and south walls and on the pit floor (where groundwater was flowing mainly tangentially
to the pit wall). Pervious surround width was approximately constant and 16 meters thick
on pit bottom. Groundwater in the optimal geometry flowed nearly linearly in the tailings,
but with an angle of approximately 20° with the regional flow direction, i.e. an angle of -15°
with the pit major axis (Figure 9.5). Mean head gradient in the tailings was approximately
9.52x 107 for all the four optimized geometry, which was 64 lower than the case with tailings
only, and 5% lower than with a constant width pervious surround (Table 9.5). The very
similar mean head gradients considering the four starting point indicated that the optimal
geometry found in this study was a robust optimum. This also indicates that the little changes
between the different geometry did not impact so much their performance, or, in other words,

that construction of the pervious surround would be relatively flexible.
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Tableau 9.5 Comparison of mean head gradient in the tailings and of the percentage of
dissimilarity P, considering the different starting points (SP) for the real case pit.

. . Mean Gradient re-
Stmulation gradient Fa (%) duction
Tailings only 6.07x103 Ref.
. 1.00x 10
Reference pervious surround (+5.1% )4 11% 61
1.11x10
° 1 1
90° cana (416.3%) 7% 55
Optimal geometry (Random 9.52x1073 Ref 64
Continuous SP) (Ref.) '
. 9.52x107°
Pervious surround SP (_1_0'039%5) 9.1% 64
9.52x 10
Homogeneous SP (0.020%) % 64
Random Continuous SP (run  9.53x107®
%) (+0.005%) o 64
-3
Random Discrete SP (run 1) 9('_?_?12%70) 14% 63
. 0
3
Random Discrete SP (run 2) 9('—?—2x8%70) 17% 61
. 0
5
Random Discrete SP (run 3) 9(’_7_7;7%70) 13% 62
/0

9.4 Results analysis

9.4.1 Optimal waste rocks and tailings codiposal geometry

The results of the optimization showed that for all the cases simulated, the optimal geometry
for reducing groundwater flow in backfilled tailings consisted of a pervious surround with
a variable width, and in few cases with waste rocks conduits through the tailings (i.e. in
elliptic pit with gradient along the minor axis). The optimal pervious surround was in general
thinner where the groundwater flow entered or exited the pit, and wider where the flow in
the pervious surround was tangential to the pit wall. These locations corresponded to the
direction perpendicular and parallel to the regional flow direction, respectively, in the cases of
conic and elliptic pits when the gradient was aligned with its major or minor axis. However,
this was no more the case considering the other gradient orientation for elliptic pits (i.e. the
45° gradient orientation ; Figure 9.3) and for the real case inspired pit, as these locations were

no more linked trivially to the pit geometry or to the gradient orientation.
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Vv

Figure 9.5 Optimal pervious surround geometry for the real case. Black arrows (lower left)
shows the regional flow direction.

Gradient reduction using the optimized pervious surround was rather small (between 2 and
5%) compared to the constant width reference case in four of the five cases simulated (i.e.
conic, elliptic pit with a gradient orientation of less than 45°, and the real pit). This showed,
along with the sensitivity analysis regarding the optimization starting point, that different
geometries could perform similarly. In other words, construction rules for building a pervious
surround should be relatively flexible in practice, providing the essential feature of the optimal
are built (for example as long as the pervious surround is thinner where the flow enters the
pit, and wider where the flow is parallel to the pit walls). In these cases, the added value of
the topology optimization was to prove that such a pervious surround was actually a robust

optimum and which might be close the global optimum of the optimization problem.

Conduits of waste rock running through the tailings were often obtained for several geometries
(conic, 45 and 90° elliptic pit and the real case), especially when using random discrete
starting points. In most cases, these waste rocks conduits were oriented along the regional
flow direction independently of the pit shape, which could give the impression that such design
would contribute to reduce the contaminant transport in general. However, such structures

contributed to reduce the mean head gradient in the tailings only in the elliptic pit case and
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when the regional gradient was orientated along the pit minor axis (90° angle). In this case,
gradient reduction was reduced by nearly 17% compared to only a variable width pervious
surround, to reach a total reduction compared to the reference case by 38% (Table 9.4).
In practice, the use of linear inclusions of waste rock therefore appears useful only when
the gradient is oriented with the minor axis, and of negligible significance otherwise (while

causing some additional challenges in terms of construction ; also see discussion below).

9.4.2 Test of the optimized geometries with transport simulations

The final purpose of adding a pervious surround structure in the pit was to reduce the solute
transport from the backfilled tailings to the environment. In the previous section, optimiza-
tion was carried out based on the minimization of hydraulic head in the tailings to reduce
advective solute transport (see methodology), so optimal geometry was here validated using
simplified transport simulations considering advection and dispersion. Transport simulation
modeled the dispersion of a non-reactive contaminant contained in the backfilled tailings to
the environment. Geochemical reactions such as mineral dissolution or precipitation were
neglected. Only the transport results for the optimal pervious surround in the elliptic pit
with a gradient oriented along its minor axis (90° case, see above) are presented here, but

other cases gave similar trends (results not shown).

To evaluate the performance of the optimized geometry, total contaminants remaining in
the pit and contaminant flux exiting the pit were assessed. Transport simulation considering
the optimal pervious surround was compared to the case with tailings only, with a constant
width pervious surround, and with the optimized width pervious surround (pervious surround
starting point). For the purpose of the demonstration, tailings in the pit were considered to
initially have an arbitrary contaminant concentration of 1.0 mol/L, while the background
concentration in the rest of the domain and in the waste rocks was considered negligible
and set to 1.0x10 mol/L (at time ¢ = 0). The diffusion coefficient of the contaminant in
the water was 1x10 m?/s. Isotropic dispersivity coefficients of 0.5 m in the tailings and
the waste rocks, and of 50 m in the surrounding rock were considered. These values were
based on the scale of the transport simulation (Schulze-Makuch, 2005), while the choice of
an isotropic coefficient was made because use Voronoi cells with PFLOTRAN did not allow

for an accurate modeling of anisotropic phenomenon (Rousseau et Pabst, 2021a).

Transport simulations carried out considering the case with tailings only showed half the
contaminant initially in the tailings was dispersed in the environment in approximately
500 years, and that all the contaminant was dispersed after 2 000 years. Maximum ins-

tantaneous percentage release rate occurred at the start of the transport simulation and was
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0.17%/year (dark curve in Figure 9.6a and b). Then, the addition of the pervious surrounds
resulted in significant extension of the contaminant retention in the pit and decrease of the
solute release rate. Considering the reference (constant width) pervious surround (blue curve
in Figure 9.6), it took approximately 21 000 years to disperse half of the contaminant ini-
tially in the pit to the environment, i.e. 42 times higher than the case with tailings only. Peak
percentage release rate with the reference pervious surround reached 0.0071% /year (25 times
less than the case with tailings only) at the start of the simulation, and quickly decreased
to less than 0.0025%/year after 4000 years, and then slowly towards less than 0.0001% /year
after 80 000 years. Optimization of the width permitted to increase further the retention of
half the contaminant by 23% to 26 000 years (red curves in Figure 9.6), but also to decrease
the instantaneous percentage release rate by up to 20% between 0 and 38 000 years. After
that time, the optimized-width pervious surround released more contaminant, which could be
explained because the pit considering the width-optimized contained 35% more contaminants
than the constant-width pervious surround at this time (Figure 9.6a). Overall, these results
showed the reference and especially the optimized width pervious surround were effective to

limit contaminant transport between the pit and the environment.

The optimal pervious surround with conduits did not, however, significantly increase the
retention of contaminant in the pit compared to the reference pervious surround (green
curve in Figure 9.6a), despite a lower contaminant release rate during 90% of the simulation
time (i.e. after 9 000 years Figure 9.6b). This could be explained by the fact that limiting the
mean head gradient in tailings might effectively reduce the advective solute transport, but
not necessarily the diffusive transport mechanism which can be predominant at early times
because of the large concentration gradient at the interface between the tailings and the waste
rock (West et al., 2003; Lange et Van Geel, 2011). Actually, waste rocks conduits through the
tailings increased the interface area between the waste rocks and the tailings, which allowed
more contaminant to migrate from the tailings to the waste rocks and to the environment.
This results in a significant increase of the simulated instantaneous solute release rate by up
to 35% before 9 000 years compared to the reference case (up to 0.0096 vs. 0.0071%/year ;
Figure 9.6b). Consequently, even if the waste rocks conduits contributed to reduce by 40%
the mean head gradient in the tailings, it was not effective to limit the overall contaminants

transport from the pit to the environment in this case.

9.4.3 Limits of the approach and discussion

Topology optimization results illustrate how different starting points can sometimes result in

significantly different optimized geometry. This is caused by the choice of the gradient descent
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Figure 9.6 (a) Percentage of solute remaining in the pit and (b) solute release rate from the
tailings to the environment considering no pervious surround (back curves), the constant
width reference pervious surround (blue curves), the optimized width pervious surround (red
curve) and the addition of conduits (green curves). PS : Pervious Surround

algorithm to solve the optimization problem which cannot find global, but only local, optima.
Starting from a constant-width pervious surround only slightly altered the starting geometry
but guarantee to decrease the mean head gradient compared to the reference pervious sur-
round, while starting from a random placement of waste rock and tailings in the pit could
create unconventional features such as conduits of waste rocks connecting the two sides of
the pit. These conduits, however, often did not contribute to decrease significantly the mean
head gradient in the tailings, except for some specific cases such as an elliptic pit with a
gradient orientation along the minor axis (Figure 9.4). In practice, these results show that it
is necessary to carry more than one optimization and to use various starting points to obtain
the most optimal geometries. Such behavior is often encountered when using the topology
optimization approach, and other authors also recommend to vary starting points (Haer-

tel et al., 2018) or the material property parameterization technique (Bendsge et Sigmund,
1999).

However, the waste rocks conduits geometric feature also illustrates the limitations of the
topology optimization approach, as no operational constrain was considered until explicitly
specified. For example, such conduits could be difficult to construct when the tailings are
disposed as a slurry : tailings may not be passable and waste rocks may sink and be mixed
with tailings. Constructability and manufacturing limitations are, in fact, a recurring topic

in topology optimization, which is typically solved (at least partially) by introducing addi-
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tional manufacturability constrains to the optimization (e.g. Harzheim et Graf, 2005, 2006;
Vatanabe et al., 2016; Li et al., 2016; Zhou et al., 2016). In the present case, the vertical
gradient of the density parameter could be constrained to be only negative, which would
result in preventing the apparition of waste rock conduits in the middle of tailings (in other
words, waste rocks could appear only above already existing waste rocks). Such constrain was,
however, not implemented in the optimization problem. Other operational constrains could
also be added to address the long-term performance of the pervious surround by limiting the
risk for tailings erosion and migration through the waste rocks and potential clogging of the

preferential paths (Kassimov et Obnosov, 2018).

Also, for some of the cases considered in this study (and especially the elliptic pit case
with a gradient orientation along the major axis), the relative change of the width near the
pit walls was similar to the mean size of the elements used to discretize the pit. This may
indicate that the optimization mesh was not refined enough near the pit wall to precisely
capture the optimal size of the pervious surround along the walls. The relatively coarse
mesh near the pit wall could also introduce numerical errors on the flow and transport
simulations carried out in this study. Actually, Salama et al. (2002) and Rousseau et Pabst
(2018) highlighted the influence of the discretization to accurately simulate flow and transport
in backfilled pit, which requires at least 16 elements. In this study, the optimized pervious
surround was sometimes represented using only 4 elements, and the solute flux exiting the
pit in transport simulation could therefore have been overestimated (Salama et al., 2002).
Unfortunately, further refinement in this case was not possible because of computational
limitations. Recommendation for future optimization of codisposal in conic or elliptic pits

would thus be to increase the mesh density near the pit walls.

Finally, the objective function and constrains used in this study were simplification of the
real objective. As discussed above, reducing the mean head gradient in the tailings effectively
reduced the advective solute transport from backfilled tailings to the environment, but not
necessarily the diffusive transport. Reducing the diffusive mechanisms could be integrated in
the optimization process by adding a penalizing term in the objective function to minimize the
contact area between the tailings and the waste rocks, for example. A more powerful approach
would be to carry the optimization directly on the contaminant release rate from the pit to
the environment. This would, however, require to further modify the flow solver to output
the transport process model sensitivity, and to adapt the adjoint method to handle coupled
processes and time-dependent solution (e.g. Haertel et al., 2018), which was outside the scope
of this study. Nevertheless, one of the strenghs of the proposed optimization approach was

that it is applicable to any pit shape, hydrogeological setup (heterogeneous surrounding rock
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for example), and boundary conditions to consider further the effect of groundwater recharge

on the pervious surround effectiveness.

9.5 Conclusion and final remarks

Building a pervious surround with inert waste rocks is an efficient approach to divert wa-
ter flow around potentially contaminating backfilled tailings and thus reduce contaminant
transport. This study proposed a new application of the topology optimization approach to
improve the design of the pervious surround for various pit geometries and hydrogeological
setups. The optimization approach was applied to two idealistic pit geometries, and a more

realistic geometry inspired from a real case.

Results proved that a constant width pervious surround constitutes a nearly optimal geometry
for conic and elliptic pits when the gradient formed an angle of maximum 45° with the pit
minor axis. A variable width pervious surround (wider when parallel to the flow, thinner when
orthogonal to the flow) could contribute to further improve the performance of the technique,
but it only resulted in a 5% reduction of the mean head gradient in the tailings. The pervious
surround geometry thus appeared to not strongly affect its performance, indicating there
would be some flexibility during its conception and construction in practice. In the case the
regional flow direction is aligned with the elliptic pit minor axis, the optimized pervious
surround could reduce by up to 17% the mean head gradient, and the addition of conduits of
waste rocks through the tailings could even increase the performance of the system by 38%

compared to the constant width reference case.

Overall, these results showed the good applicability of the topology optimization approach
in hydrogeology at the early stage of conception. The optimized geometries and their non-
conventional features (and especially waste rocks conduits) were automatically obtained and
without previous assumptions on the pit shape, material properties nor hydrogeological condi-
tions in the surrounding rock. However, some of the optimized geometries obtained with this
approach could be difficult to construct in practice, as it did not consider constructability
constrain (except from those explicitly formulated). In addition, such conduits could increase
the diffusive solute transport. However, the topology optimization approach is a powerful tool
widely applicable which could easily be improved by integrating more operational constrains

and more specific objective functions to address these challenges.
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CHAPITRE 10 RESULTATS COMPLEMENTAIRES

10.1 Analyse de efficacité de la technique de 1’enveloppe perméable

Dans les chapitres précédents, la géométrie de chemins préférentiels placés dans la fosse
sous la forme initiale d’'une enveloppe perméable a été optimisée. Bien que la technique
d’optimisation soit valide pour n’importe quelles propriétés de rejets, de roc ou du matériau
de I'enveloppe, ils n’étudient pas 'influence de ces différents parametres sur son efficacité.
Ainsi, la présente section s’intéresse a 1’étude de l'efficacité de I’enveloppe perméable et son
optimisation au moyen dune étude paramétrique conduite en deux dimensions avec une

géométrie de fosse simplifiée.

10.1.1 Modele analytique

Le modele analytique reprend la méme géométrie que celle considérée dans le chapitre 6, afin
que les solutions analytiques développées dans ce dernier s’appliquent dans cette section. Il se
compose d’une fosse circulaire de rayon R, centré sur l'origine d’un repere cylindrique (r,6),
vu en plan, et dont une enveloppe perméable de largeur e est apposée a la périphérie (Figure
10.1). La fosse est considérée remblayée avec des rejets d’une conductivité K, et les matériaux
de I'’enveloppe perméable ont une conductivité K,. Le roc environnant a ’extérieur de la fosse
(r > R,) est considéré homogene avec une conductivité hydraulique K. L’écoulement de I'cau
souterraine est régi par la loi de Darcy, s’effectue en condition saturée et soumis a un gradient

hydraulique uniforme a I’infini.

10.1.2 Définition de D’efficacité

L’efficacité de I'enveloppe perméable E, peut étre définie comme pour la ZES (chapitres 7
et 8) par la réduction du flux dans les rejets en présence de 'enveloppe @, face au cas sans
enveloppe @ (voir aussi (Thériault, 2004; Rousseau et Pabst, 2018)) :

E.=1—-— (10.1)

‘ Qs
Néanmoins, cette définition n’est pas satisfaisante, car ce ratio ne permet pas de rendre
compte parfaitement de la diversion des lignes de courant. En effet, une enveloppe perméable
de la méme conductivité que celle des rejets par exemple n’a pas d’effet sur I’écoulement, mais

permet de réduire le flux a travers les rejets parce qu’ils occupent une plus petite section de
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Figure 10.1 Schéma du modele analytique d'une fosse de rayon R, remblayée avec des rejets
d’une conductivité hydraulique K, et en présence d’une enveloppe perméable d’épaisseur e
et de conductivité K., et située dans un roc fracturé homogene et de conductivité K,

la fosse. Ainsi, 'efficacité de 'enveloppe perméable E, a alors été définie comme la réduction
du flux volumique dans les rejets remblayés (en considérant une épaisseur unitaire au modele
bidimensionnel) :

. I
E.=1- Q_—PQ
Qs (R, —e)

Le ratio (R, — e)/R,, est noté x par la suite, avec x € [0, 1]. Cette définition de efficacité

(10.2)

permet de prendre en considération la variation de volume de rejet entreposé. De cette ma-
niere, un petit flux dans un petit volume entreposé et qui aurait tendance a disperser dans
I’environnement rapidement les contaminants contenus dans les rejets par exemple, se traduit
par un grand flux volumique. D’un autre coté, un grand flux, mais dans un tres grand volume
de rejet, et dont le temps nécessaire pour disperser 1’ensemble des contaminants serait grand,
se traduit par un petit flux volumique. Cette définition est donc adaptée pour réduire le

transport advectif de contaminants depuis les rejets vers I'environnement et a été adoptée.

10.1.3 Dérivation de I’expression analytique de ’efficacité

Les expressions analytiques du débit a travers les différentes interfaces déterminées dans le

chapitre 6 pour des fosses circulaires en deux dimensions permettent de dériver le flux a
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travers les rejets remblayés avec @, et sans enveloppe perméable Q)5 (section 8.6) :

4K, K, RI 2z
Qu= = TR o (10.3a)
" w 1422+ (1 —a?) [(KTHQU)KE - Kr+Kw}
4K, K, ,RI
L 10.3b
“= R TK, (10.3b)
L’efficacité E. s’écrit alors :
2
E.=1- TR (10.4)
vt ot + R [ K

En général, 'expression analytique ci-dessus ne peut pas étre factorisée et exprimée unique-
ment a 'aide de sa transmissivité réduite 7)., définie comme le produit K.e/R,. En effet,
pour un rayon de fosse R, constant, différentes valeurs de conductivité hydraulique K, et
d’épaisseur e de I'enveloppe a une méme transmissivité réduite donnent des efficacités diffé-
rentes. Ceci implique, par exemple, qu'une augmentation de la conductivité hydraulique de
I’enveloppe d’un facteur deux n’a pas le méme effet d’'une augmentation de son épaisseur par
deux en général. Ces deux parametres (conductivité hydraulique et épaisseur) de I’enveloppe

doivent donc étre étudiés séparément.

Dans la suite de cette section, les conditions nécessaires pour garantir une efficacité positive
a l'enveloppe perméable sont analysées pour différents cas généraux et pour le cas d'une
enveloppe d’une faible épaisseur x — 1, puis 'influence sur lefficacité de la conductivité
de son épaisseur, de sa conductivité, ainsi que celles des rejets et du roc a été étudiée. Une
derniere sous-section présente un cas pratique d’utilisation des développements analytiques

présentés ci-bas.

10.1.4 Conditions requises pour garantir une enveloppe perméable efficace E, >
0

Conditions générales sans hypothéses préalables

L’expression analytique de lefficacité de I'enveloppe perméable (équation 10.4) permet de
dériver 'intervalle de conductivité hydraulique et d’épaisseur pour lesquels I’enveloppe a une
efficacité au minimum positive £, > 0. Dans ce cas, la conductivité hydraulique minimale

que doit avoir ’enveloppe perméable est une solution du polynéome du second degré fonction
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de I’épaisseur suivant :

K? K. K
_ e K, 4w
Kotk TR R,
(10.5)
fla) = T
r)=——7"7——
—IS +
Le discriminant de 1’équation 10.5 peut se réduire a :
f(x)? 2 2 4
A= -——"——= |K+ K, + KK, |2—- 10.6
&+ K. Fop 100

La fonction f(x) (equation 10.5) pour = € [0, 1] est croissante et a valeur strictement négative
comprise dans [—00, —2], ce qui implique A > 0. Les deux racines du polynéme de degré deux
(10.5) sont donc :

<&%_4m+mMMiw?+mme—Mm¢ 10

Ainsi, comme le coefficient du terme quadratique de ’équation 10.5 est positif, les conduc-
tivités admissibles sont K, < (K,); et K, > (K.)7. La racine (K,); donne néanmoins une
conductivité hydraulique inférieure a celle des rejets entreposés dans la fosse, alors que, par
définition, une enveloppe perméable a une conductivité hydraulique supérieure a celles des
rejets ou du roc. La condition sur la conductivité hydraulique de I’enveloppe perméable pour

assurer une efficacité positive est donc :

—(Ku + K) f (@) + (K, + Ku)2f(2)? — 4K, K,

E.>0 < K. > (K.} = 5

(10.8)

Cette condition permet de créer, en pratique, un abaque reliant la conductivité et la taille
minimale que doit avoir une enveloppe perméable en fonction de la conductivité des rejets
dans la fosse (considérée circulaire et vue en plan) et pour une conductivité hydraulique du
roc fixe (Figure 10.2).

De maniére générale, comme f(z) est une fonction strictement croissante, la conductivité
hydraulique minimale requise pour assurer une efficacité positive E, > 0 diminue avec le
taux de rejets remblayés x, et augmente donc avec la taille de 1’enveloppe e (Figure 10.2). En
d’autres mots, plus la taille de I’enveloppe perméable est grande, plus sa conductivité doit
étre grande pour garantir une efficacité positive. Ces observations indiquent que diminuer
I'épaisseur d'une enveloppe perméable ayant une faible efficacité (c’est-a-dire positive, mais
proche de 0) permet d’augmenter son efficacité, alors qu’augmenter son épaisseur contribue-

rait, contre-intuitivement, a diminuer son efficacité.
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Figure 10.2 Conductivité hydraulique minimum requise pour l’enveloppe perméable pour
assurer une efficacité positive £, > 0 en fonction de son épaisseur et de la conductivité hy-
draulique des rejets entreposés. La conductivité du roc est considérée constante K, = 1x 10
m/s. Une conductivité plus haute que celle requise engendre une efficacité positive.

Cas d’une enveloppe perméable de faible épaisseur = — 1

En pratique, lorsque 1’épaisseur de ’enveloppe perméable est faible devant le rayon de la
fosse remblayée (par exemple West et al., 2003; Thériault, 2004; Rousseau et Pabst, 2018),
le ratio = tend vers 1, et la fonction f(x = 1) tend vers -2. Dans ce cas, la conductivité
hydraulique minimale de ’enveloppe perméable permettant d’assurer une efficacité positive

peut étre simplifiée et s’écrire :

(KOp™ = (K, + Ku) + K2 + K2+ K, K, (10.9)

En particulier, pour des rejets beaucoup plus perméables que le roc (K, > K,) ; par exemple
des roches stériles déposées dans une formation peu perméable), ou un roc beaucoup plus
perméable que les rejets (K, > K, ; c’est-a-dire des résidus dans un roc tres fracturé), la
conductivité hydraulique d’une fine enveloppe perméable doit étre au minimum 2K, ou 2K,

respectivement (Figure 10.2).
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Extension a des cas réels

Il peut étre conjecturé que la condition sur la conductivité minimum de I’enveloppe perméable
pour assurer une réduction du flux volumique dans les rejets E. > 0 s’applique aussi pour le
cas des fosses réelles en trois dimensions. Cette conjecture est notamment supportée par la
prédiction de la déviation de I’écoulement par la ZES (chapitre 8). En effet, il a été observé
dans la section 8.3.5 qu’un indice d’efficacité inférieur a -0.5, qui pour rappel, est fondé sur
la solution analytique modifiée d’une enveloppe perméable autour d’'une fosse circulaire en
deux dimensions, entrainait pour la plupart des cas simulés une augmentation du flux dans les
rejets remblayés. Sans la modification apportée, ce seuil passe de -0.5 a 0, ce qui montre que
lorsque l'efficacité en deux dimensions est négative, l'efficacité en trois dimensions I’est aussi,
ce qui est cohérent avec la conjecture émise. En outre, le critére (10.9) permet de prédire
analytiquement le ratio de conductivité hydraulique du massif fracturé sur celui du matériau
de I’enveloppe pour lequel ’enveloppe perméable est efficace dans le cas étudié par Thériault
(2004) avec une fosse bidimensionnelle. Numériquement, Thériault (2004) avait obtenu un
ratio de 60, valeur comparable a la prédiction donnée par le critére (10.9) donnant un ratio de
50. La légere différence peut provenir du fait que Thériault (2004) considérait une définition
semblable, mais différente de Defficacité (réduction du flux non volumique) et une géométrie

carrée plutot que circulaire.

10.1.5 Influence de la conductivité de ’enveloppe

L’influence de la conductivité hydraulique de I’enveloppe a été étudiée avec au moyen du signe
de la dérivée de lefficacité OE/OK,.. Apres calcul, il est montré que le signe de la dérivée est

donné par la condition suivante :

OF
g 20 = Kz VELK, (10.10)

En pratique, ceci implique qu’une augmentation de la conductivité de I’enveloppe K. lorsque
K. > /K,K, se traduit toujours par une augmentation de l'efficacité et donc une réduction
du flux volumique des les rejets, peu importe son épaisseur. Cela implique aussi qu’il existe
un minimum d’efficacité atteint lorsque la conductivité de ’enveloppe est égale a la moyenne
harmonique de celles des rejets et du roc (K, = /K,K,). Ce minimum est par ailleurs
négatif ('enveloppe perméable augmente le flux volumique dans les rejets), car la conductivité
hydraulique donnée par 1’équation 10.10 ne respecte pas la condition (10.8). En pratique, il

faut a tout prix éviter de construire une enveloppe perméable dont la conductivité est égale



220

a la conductivité donnée par I’équation 10.10, car il s’agit de la conductivité pour laquelle le

flux volumique dans les rejets remblayés est maximum.

10.1.6 Influence de I’épaisseur

De maniére similaire a I'influence de la conductivité de ’enveloppe précédente, 'influence
de I'épaisseur a été étudiée avec le signe de la dérivée de lefficacité OE/Ox. En particu-
lier, I’épaisseur optimale e,,; dune enveloppe perméable avec une conductivité hydraulique
constante pour réduire au maximum le flux volumique dans les rejets respecte ’équation
suivante :

O (e =0 (10.11)

L’épaisseur optimale e, s’écrit donc :

e {1-5E5)
B (10.12)
KK

1
A= Y+ K,
K, + K, < K. * e)

Cette épaisseur d’enveloppe perméable minimise le flux volumique dans les rejets, et donc les

flux de contaminants sortants par unité de rejets entreposés. Une enveloppe d’'une épaisseur
plus petite ou plus grande celle donnée par ’équation 10.12 diminue la performance de la
technique. En particulier, lorsque ’enveloppe est tres perméable par rapport au rejet et au
roc environnant (d’un facteur 100 en pratique), la constante A tend vers I'infini et 1’épaisseur
optimale vaut e, = R,(1 — \/§) /3. Dans ce cas, l'enveloppe occupe environ les deux tiers
de l'espace disponible dans la fosse. Néanmoins, les variations de l'efficacité sont faibles
autour de cet optimum, et une enveloppe de taille (beaucoup) plus petite peut alors étre
utilisée en pratique, sans pour autant sacrifier ses performances. Par exemple, pour une
conductivité du roc de K, = 1x10° m/s, des rejets de K, = 5x10°% m/s et de I'enveloppe
de K, = 5x10™ m/s, lefficacité maximum est de 94% environ pour une enveloppe occupant
66% de la fosse, mais 'efficacité d’une enveloppe occupant moins de 25% de son espace est de
90% (équation 10.4). En pratique, 'épaisseur optimale est d’intérét lorsque la conductivité
de l'enveloppe est proche la conductivité minimale (équation 10.8) requise pour déterminer

Pefficacité maximale.
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10.1.7 Influence de la conductivité hydraulique des rejets et du roc

L’influence de la conductivité hydraulique des rejets K, entreposés dans la fosse sur I'efficacité
de 'enveloppe perméable a été étudiée encore une fois en considérant la dérivée analytique

de Vefficacité :

dE,
> 10.1
w20 (10.13)

L’équation 10.13 revient a vérifier la condition suivante :
K, > K, (10.14)

Ou K, et K. pour rappel sont les conductivités hydrauliques du roc environnant et de
I’enveloppe. L’enveloppe perméable est par définition toujours plus perméable que le roc
environnant, et donc, une diminution de la conductivité des rejets engendre toujours une
augmentation de l'efficacité de 'enveloppe perméable, quelle que soit son épaisseur e ou la
conductivité hydraulique des rejets dans la fosse. Ce résultat est en accord les pratiques ac-
tuelles (Misfeldt et al., 1999; Hore et Luppnow, 2015; MEND, 2015), ou il est conseillé de
réduire la conductivité hydraulique des rejets pour limiter le flux d’eau souterraine en leur

sein et augmenter le contraste de perméabilité avec I’enveloppe perméable.

Lorsque les rejets sont beaucoup moins perméables que I'enveloppe (K, < K. ; par exemple,
une fosse remblayée de résidus avec une enveloppe perméable faite de stérile), I'expression de

I'efficacité de I'enveloppe perméable peut étre réécrite de la maniére suivante :

2
K.
423+ (x —2%) 2=

r

E(K, < K,)~1- (10.15)

Dans ce cas, l'efficacité atteint un seuil fonction de 1’épaisseur de I'enveloppe et du ratio de
conductivité entre I'enveloppe et le roc et de son épaisseur. Ce comportement asymptotique
valide les résultats d’autres études pour lesquelles une efficacité maximale de la technique de

I'enveloppe perméable avait été atteinte (Thériault, 2004; Rousseau et Pabst, 2018).

Le méme raisonnement et résultat s’applique aussi pour l'influence de la conductivité hy-
draulique du roc, car I'expression analytique de Uefficacité E, (équation 10.4) est symétrique

pour la conductivité du roc et des rejets K, et K,,.
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10.1.8 Exemple d’application pour la détermination des propriétés d’une enve-

loppe perméable

Dans cet exemple, supposons que ’on cherche a remblayer une fosse conique de 146 metres de
diametre, profonde de 78 metres et avec des murs inclinés a 45 degrés (pente de 1 :1) avec des
résidus miniers caractérisés par une conductivité hydraulique en place K, de 1 x 107° m/s.
Les résidus sont supposés contenir un contaminant dans leur eau interstitielle. Supposons
aussi qu’une étude d’impact préliminaire a montré que la dispersion de ce contaminant a
cause de I’écoulement de l'eau souterraine dans la fosse est susceptible de représenter un
risque pour ’environnement, et qu’une diminution du flux volumique d’eau souterraine d’au
moins 85% est requise. Une enveloppe perméable composée de stérile miniers inertes, d’une
perméabilité comprise entre 1 x 107> et 1 x 1072 m/s est en mesure d’étre apposée a la
périphérie de la fosse, mais qui, pour différentes raisons opérationnelles, ne doit pas dépasser
20% du volume total de la fosse. Le but est de déterminer les propriétés de 'enveloppe

perméable de sorte que le projet de remblayage ne soit plus un risque pour I’environnement.

Dans un premier temps, il est émis I’hypotheése que l'expression analytique de 'efficacité
(équation 10.4) déterminée pour une fosse circulaire en deux dimensions est valide pour
estimer l'efficacité de la technique de I'enveloppe perméable dans une fosse conique. Ainsi,
lefficacité maximale, estimée au moyen de 1’équation (10.4) compte tenu des contraintes, est
d’environ 99%, ce qui signifie que le flux volumique dans les rejets peut étre réduit d’environ
deux ordres de grandeur. Un abaque peut aussi étre dérivé a partir de la précédente équation,
et relie la conductivité hydraulique de I’enveloppe perméable et sa fraction du volume occupé
dans la fosse a la réduction du flux volumique dans les rejets (Figure 10.3). L’abaque ainsi
que 'équation (10.9) montrent que la conductivité hydraulique de I’enveloppe doit étre d’au
moins 2 x 107 m/s afin de diminuer le flux volumique, le cas échéant, une augmentation
du flux volumique est anticipée. Considérant la réduction visée, une enveloppe occupant
environ seulement 1.5% de la fosse powrrait étre adaptée (Figure 10.3). Cependant, cela
correspondrait a une épaisseur de l’enveloppe de seulement 1 metre, impossible a mettre
en place en pratique. Ajoutant donc une contrainte d’une épaisseur minimale de 5.6 meétres
(fraction volumique minimale de 14%), la conductivité de I'enveloppe doit d’étre d’environ
1 x 1073 m/s. Ces différents exemples montrent comment les développements analytiques

présentés ici peuvent étre utilisés en pratique pour la conception d’une enveloppe perméable.

Le cas d’une fosse conique de 146 metres de diametre, avec enveloppe perméable de conduc-
tivité hydraulique K, = 1 x 107> m/s et épaisseur ¢ = 5.6 metres, a notamment déja été
simulé numériquement dans la littérature en considérant un roc avec un réseau de fracture

orthogonale, mais dont la perméabilité équivalente est approximativement celle considérée
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Figure 10.3 Réduction du débit d’eau volumique dans les rejets par I'ajout d’une enveloppe
perméable dans une fosse circulaire considérant un roc et des rejets d’une conductivité hy-
draulique K, = 1 x 1077 et K,, = 5 x 107% m/s, respectivement. Les lignes pleines et en
tiretés représentent les iso contours de l'efficacité (respectivement positive ou négative) avec
un incrément de 8%.

ici (Rousseau et Pabst, 2018). Le résultat des simulations donne une réduction du flux (non
volumique) de 90%, ce qui correspond, avec la prise en considération de la variation du
volume des rejets entreposés, a une réduction volumique de 88%, soit 2% plus grande que
celle obtenue ici avec le modele analytique simplifié en deux dimensions. En regle générale,
la comparaison d’autres efficacités simulées numériquement (Rousseau et Pabst, 2018) et
calculées analytiquement en utilisant 1’équation (10.4) donne des efficacités estimées jusqu’a
+20% différentes. Cette comparaison indique que ’équation analytique permet d’estimer

grossierement l'efficacité d’'une enveloppe perméable dans des fosses tridimensionnelles.
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10.2 Prédiction du flux d’eau souterraine a travers les fosses remblayées

10.2.1 Contextualisation

L’étude et de la prédiction de I'influence de la ZES sur I’écoulement et la déviation de 'eau
souterraine des rejets ont nécessité la conduction d’un important nombre de simulations
numériques ou les flux sans la ZES étaient aussi calculés (chapitres 7 et 8). Ces flux étaient
de plus calculés pour des géométries de fosses diverses (conique, elliptique ou réelle) et des
conductivités de rejets remblayés et du roc environnant variées. Ce large jeu de données de
flux a été mis a profit afin d’étudier I'influence de la conductivité des rejets, du roc et de la
forme de la fosse sur les flux entrants dans les fosses remblayées. La connaissance dans cette
these du flux sans la considération de la ZES ni d’une enveloppe perméable est importante,
car toutes les définitions d’efficacité ou de déviations utilisées dans les chapitres précédents
s’exprimaient par rapport a ce flux. Dans le cas des fosses coniques, ou beaucoup de modeles
et de simulations ont été réalisés, un modele semi-analytique a été proposé permettant de

prédire le flux dans les rejets remblayés avec une précision d’environ 40%.

10.2.2 Correction et normalisation des flux

Comme énoncé plus haut, les simulations réalisées lors de I'étude de l'influence de la ZES
considéraient des conductivités hydrauliques variées pour le roc et les rejets. Cela permettait
d’étudier I'influence de la conductivité hydraulique et de celle du roc, mais posait a priori
un défi, car les flux calculés dépendaient directement des deux variables, rendant chaotique
la visualisation du flux en fonction de ces celles-ci. Ainsi, dans un premier temps, il a été né-
cessaire d’éliminer ou de réduire 'influence des conductivités sur les flux simulés. La solution
analytique du flux dans une fosse circulaire déterminée dans le chapitre 6 et appliquée dans
la section 10.1 ci-dessus a, ici encore, été utilisée pour déterminer un facteur de correction
heuristique avec succes. En effet, il s’avérait que le flux dans les rejets F' était toujours pro-
portionnel au ratio 2K, K, /(K, + K,) vu dans les équations 10.3 pour toutes les simulations
en trois dimensions. En conséquence, pour éliminer I'influence des conductivités sur les flux

dans les fosses, les flux ont été corrigés en les divisant par le précédent ratio.

Ces flux corrigés étaient cependant encore disparates et rendaient difficiles toutes comparai-
sons entre les différentes formes de fosse. Ainsi, pour permettre cette comparaison, les flux
nouvellement corrigés ont aussi été normalisés en les divisant par la valeur du gradient hy-
draulique I auquel les simulations ont été soumises ainsi que par ’aire projetée de la fosse
dans la direction parallele a I’écoulement A,. Ainsi, pour chaque valeur de flux F' simulée

dans les chapitres 7 et 8 sans la ZES, le FCN correspondant a été calculé de la maniere
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suivante :
1 K,+ K,

T 2IA, KK,

FCN F (10.16)

Le FCN permet ainsi la comparaison de l'influence des différentes formes de fosse et de la

conductivité des rejets et du roc sur le flux dans les fosses remblayées.

10.2.3 Courbe de flux

Le FCN défini précédemment s’avérait étre lié de maniere unique au ratio de conductivité
K, /K, pour une géométrie de fosse donnée (Figure 10.4), c’est-a-dire que pour chaque ratio
de conductivité correspondait une unique valeur du FCN avec des variations douces et conti-
nues a ses environs. En conséquence, le FCN a pu étre assimilé a une fonction bijective du
ratio de conductivité et qui caractérise I'influence de la forme de la fosse remblayée et des

différentes conductivités des matériaux sur 'écoulement et le flux.

De maniere générale, le FCN est une fonction croissance du ratio de conductivité K, /K, et
possede une courbe caractéristique en S (Figure 10.4). Le FCN est constant pour de grands
ou de faibles ratios de conductivité (c’est-a-dire K,,/K, > 1 ou K,,/K, < 1). Ceci suggere
que respectivement, le flux dans les fosses remblayées est uniquement proportionnel a la
conductivité du roc environnant (grands ratios de conductivité) ou a celle des rejets (petits
ratios). Lorsque les conductivités hydrauliques des rejets et du roc sont similaires, le FCN
n’est plus constant et le flux dans les rejets dépend alors de la conductivité des deux matériaux
a la fois. Parfois, certaines courbes présentent des variations non monotoniques de FCN en
fonction du ratio de conductivité, particulierement lorsque le ratio de conductivité est proche,
mais inférieur a 1, et pour lequel le FCN diminue légerement. L’analyse de cette diminution
montre que la pente des murs influe sur la présence ou non de cette derniére, et aussi a son
Iampleur. Par exemple, les trois fosses coniques et les deux elliptiques ayant les murs les
plus pentus présentent cette diminution du FCN, diminution d’autant plus importante que

les murs sont pentus (Figure 10.4)

En général, le FCN est compris entre 0.6 et 5 dans toutes les fosses testées, et dépend de la
forme de la fosse (conique, elliptique ou autres; Figure 10.4), de ses caractéristiques géomé-
triques (comme son rayon ou sa profondeur; Figure 10.4a et b), mais aussi de l'orientation
du gradient hydraulique pour les fosses non symétriques (Figure 10.4b et ¢). Le FCN dans les
fosses coniques montre toutefois moins de variabilité, et est compris entre 0.75 et 2.7, avec
un écart maximum de 40% entre les différentes fosses coniques. Ce relativement faible écart

permet de dériver un modele heuristique pour approximer le FCN dans les fosses coniques



226

avec £ 20% d’erreur :

0.92 B <08
(FCN)com'que = 0.76 log % 0.8 < % < 30 (1017)
2.12 30 < B

Ce modele est notamment valide pour des fosses coniques avec un rayon a la surface entre 50
et 300 metres, un ratio de profondeur sur rayon entre 0.3 et 0.8, et une pente moyenne entre
1 :1 et 3 :1. Pour les autres formes de fosses (conique et réelle), trop peu de géométries ont

été considérées pour pouvoir proposer un modele.

10.2.4 Applications

Les courbes de FCN peuvent en pratique étre utilisées pour prédire le flux dans les fosses

remblayées F' en réécrivant I’équation (10.16) :

K, K,
=2 T,

K.
FCN ( w) 10.18
i (10.15)
En conséquence, la connaissance du gradient hydraulique et de son orientation par rapport a
la fosse, des conductivités hydrauliques du roc et des rejets remblayés ainsi que la valeur du
FCN est suffisante pour estimer le flux dans les fosses remblayées. Pour des fosses similaires
a celles testées, le FCN peut étre dérivé a partir des courbes précédentes (Figure 10.4). Pour

des fosses coniques, il peut aussi étre estimé a partir modele heuristique (équation 10.17).

Pour illustrer le propos, une fosse conique de 550 metres de diametre, 200 metres de pro-
fondeur environ et une inclinaison des murs de 50° (aire projetée A, d’approximativement
7.6 x 10* m?), remblayée avec des rejets d’une conductivité de 5 x 107° m/s 10 fois plus per-
méables que le roc environnant et soumise a un gradient hydraulique régional de 0.01 a été
considérée. Dans un tel cas, le FCN a été estimé a partir du modele (10.17) d’ott une valeur
de 1.8 en a été retirée. Ainsi, le flux estimé d’eau souterraine d’apres 1’équation (10.18) dans

la fosse vaut environ 8.8 x 10* m?/an.
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Figure 10.4 Flux Corrigé Normalisé (FCN) dans différentes formes de fosses (a) coniques
(légende : rayon au sommet, profondeur, pente des murs), (b) elliptiques (légende : ratio
axe majeur sur axe mineur, axe mineur, profondeur, pente des murs) et (c) réelle, et pour
différents gradients (angle par rapport a l’axe majeur) simulées dans le chapitre 6. A noter
que le flux a été corrigé d’une partie des erreurs des modeles numériques en ramenant le FCN
a 1 pour un ratio unitaire.
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CHAPITRE 11 SYNTHESE ET DISCUSSION

11.1 Approche numérique

11.1.1 Développement de ’approche numérique

Au cours de ce projet de recherche, de nombreux outils ont été développés afin de supporter
la création de modeles numériques, et ainsi créer une approche personnalisée répondant aux
objectifs spécifiques du projet. D’une part, une interface entre le logiciel de CAO Salomé et
le code de simulation PFLOTRAN a été développée afin de pouvoir utiliser Salomé comme
préprocesseur et faciliter la création de modeles numériques sous PFLOTRAN (section 4.1).
Une attention particuliere a notamment été portée a la prise en main des différents greffons
créés, et ce, dans le but de rendre le lien entre Salomé et PFLOTRAN plus transparent
et facile a manipuler. Par exemple, I'exportation d’un maillage, ou la création d’un jeu de
donnée de face pour calculer les flux de matieres les traversant peut se faire tres rapidement

et permet de produire des fichiers directement importables dans PFLOTRAN.

L’interface entre Salomé et PFLOTRAN a été complétée par I'intégration du mailleur Vor-
palite dans Salomé pour la création de Pavage de Voronoi Centré (PVC) en trois dimensions.
En effet, Salomé ne possédait a l'origine que des mailleurs tétraédriques, pouvant entrai-
ner de nombreuses erreurs de non-orthogonalité et de biais dans PFLOTRAN. L’utilisation
de PVC permet de discrétiser des géométries complexes (comme des fosses par exemple) et
d’éviter les erreurs de discrétisation (section 4.2). Ces développements pourraient par ailleurs
étre utilisés pour d’autres applications, notamment avec les codes TOUGH (Pruess, 2004),
PorePy (Keilegavlen et al., 2021) ou DuMux (Koch et al., 2021) dans le domaine de I’hy-
drogéologie ou de la géothermie, mais aussi plus largement dans le domaine de la mécanique
des fluides avec OpenFOAM (www.openfoam.com). En outre, la création de PVC au moyen
du mailleur Vorpalite avait 'avantage d’étre parallélisée, permettant ainsi de tirer parti des
nombreux coeurs de calcul des stations de travail modernes. En revanche, le couplage entre
les deux logiciels utilisait des entrées-sorties enregistrées dans différents formats, entrainant
parfois des temps de conversion et de réimportation du maillage dans Salomé supérieurs
au temps nécessaire au calcul du PVC. Un meilleur couplage, par exemple en utilisant un
wrapper C++/Python permettrait de réduire le cotit associé au transfert de donnée entre les
deux logiciels. De telles modifications dépassaient cependant les objectifs de cette recherche,
mais seraient relativement aisées a implémenter grace a la flexibilité offerte par ’approche

numérique développée dans ce projet.
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11.1.2 Application de I’approche numérique aux objectifs du projet

Salomé et les greffons développés ont été utilisés tout au long du projet pour la création des
modeles numériques présentés aux chapitres 5 a 9. L’approche était d’ailleurs particulierement
adaptée a la simulation du modeéle physique de laboratoire (chapitre 5) et seules quelques
heures ont suffi a la création du modele numérique et son exportation. La création de modeles
de fosses, dont les géométries sont plus complexes, demande cependant plus de temps et de
connaissances des capacités du module SHAPER. Néanmoins, un tel niveau de détails dans
la modélisation des géométries des fosses n’était pas nécessaire dans ce projet, car seules
les tendances générales lors de I'étude de 'influence de la Zone Endommagée par Sautage
(ZES), et certains exemples d’application lors optimisation des chemins préférentiels étaient
étudiés. Le module SMESH pour la manipulation des maillages a aussi rempli les besoins du
projet. Il a par exemple permis de générer des couches limites pour les modeles numériques
destinés a I’étude de la ZES (chapitre 7 et 8) sans nécessiter d’outils supplémentaires, de
créer automatiquement diverses zones dans les maillages a partir des modeles analytiques
de Conception Assistée par Ordinateur (CAQO) de fosses, ou d’interagir avec les maillages au
moyen du langage de programmation Python pour automatiser le traitement et la sortie de

données.

Les PVC se sont révélés particulierement utiles durant le procédé d’optimisation pour des géo-
métries de fosses réelles (voir section 9). Les cellules des PVC, généralement plus compactes
que des tétraedres et pouvant s’apparenter a des spheres (voir Figure 4.7), tendaient & former
des géométries optimisées moins anguleuses, plus facilement interprétables, et possédant de
meilleures performances optimisées que les maillages tétraédriques. Cela pouvait notamment
s’expliquer par le plus grand nombre de voisins pour chaque cellule des PVC (plus d'une di-
zaine parfois, 1a ou les tétraeédres n’en ont que maximum quatre), réduisant ainsi les erreurs
de biais (voir Figure 4.7) et conduisant & une meilleure approximation du gradient (Spiegel
et al., 2011; Sosnowski et al., 2018). De maniére générale, les simulations sous PFLOTRAN
avec des modeles numériques a base de PVC convergeaient aussi plus rapidement (c’est-a-
dire, en moins d’itérations) que des maillages tétraédriques de méme taille. Ces résultats
venaient confirmer certains résultats de la littérature utilisant d’autres solveurs (Sosnowski
et al., 2018). En général, I'utilisation du logiciel Salomé couplé avec la librairie Vorpalite
pour la génération des modeles numériques et comme préprocesseur du code de simulation
PFLOTRAN s’est donc avérée tres utile et parfaitement adaptée aux objectifs de I’étude. Ils
ont permis a la fois de rendre la création de modeles numériques plus simple, plus intuitive,

mais aussi mieux controlée, qu’avec les outils intégrés nativement dans PFLOTRAN.
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Les modifications apportées au code PFLOTRAN ont aussi été effectuées de maniere a fa-
ciliter 'entrée des données de simulations numériques, de les résoudre et d’enregistrer les
résultats. Ces modifications répondaient aussi a plusieurs objectifs secondaires du projet
de recherche, allant de la création des modeles numériques a l'optimisation de la géomé-
trie des chemins préférentiels, en passant par I'utilisation judicieuse des outils informatiques
modernes. D’une part, 'entrée de données entre Salomé et PFLTORAN a été facilitée par
I’ajout de nouvelles options aux fichiers d’entrées de PFLOTRAN. Ceci avait pour avantage
de simplifier I'entrée de données pour 'utilisateur et de réduire la taille du code a dévelop-
per. Les nouvelles fonctionnalités ajoutées ont permis d’étendre les capacités du code afin
de répondre aux objectifs de recherche, par exemple I'intégration des simulations avec un
tenseur de conductivité hydraulique anisotrope non diagonal, la sortie de nouvelles variables
pour la résolution de systémes adjoints ou la validation des résultats, et ce, de maniere per-
formante au moyen d’une parallélisation via le protocole Message Passing Interface (MPI).
De plus, avec ces nouveaux ajouts au code, PFLOTRAN devient I'un des premiers logiciels
d’écoulement souterrain a proposer la sortie des sensibilités pour la résolution des systemes

adjoints.

11.1.3 Limites de Papproche numérique

L’approche numérique développée dans ce projet de recherche et utilisant les logiciels, codes et
librairies Salomé, Vorpalite et PFLOTRAN possédait cependant, malgré les avantages décrits
plus haut, quelques inconvénients et limitations identifiés ci-dessous. Le premier concerne la
prise en main du logiciel Salomé, qui pourrait limiter I'accessibilité de 'approche numérique
développée. En effet, la création de modeles de CAO complexes ainsi que leur discrétisation
spatiale pour PFLOTRAN requiert une connaissance avancée des capacités de modélisation
de SHAPER et des algorithmes de maillage. De plus, Salomé ne permet que la création de
modeles de CAO analytiques avec son module SHAPER. Bien que de tels modeles soient
adaptés pour la modélisation d’objets ou de structures avec des géométries bien définies,
la modélisation de surfaces naturelles, comme des horizons de couches géologiques ou des
topographies, peut étre difficile. En effet, I'interpolation d’une surface analytique a partir
de points mesurés peut étre cotiteuse en calcul et en représentation analytique, de sorte que
Salomé pourrait ne pas étre adapté a la modélisation de modeles géologiques complexes. Pour
ces besoins spécifiques, le logiciel GemPy (www.gempy.org) qui utilise une paramétrisation

implicite des surfaces pourrait étre plus adapté.

Aussi, les PVC ne permettent pas de créer des maillages conformes, c¢’est a dire qui discrétisent

aussi la forme des frontieres internes des objets maillées, comme l'interface entre le roc et la
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fosse. En effet, le mailleur Vorpalite ne considérait pas de frontieres internes, ce qui impliquait
par exemple que l'interface entre le roc et la fosse était définie comme les faces internes du
PVC pour lesquelles le centre des deux cellules les partageants se trouvaient respectivement
dans le roc et dans la fosse. L’interface était alors fortement irréguliere, car bien souvent les
polyedres des PVC s’imbriquaient les uns dans les autres. Cette spécificité expliquait entre
autres qu’il n’était pas possible de calculer le flux entrant dans les fosses. Pour cette raison, les
PVC n’ont pas été utilisés dans les chapitres 7 et 8, ou la simulation précise des flux dans les
fosses était nécessaire. Une amélioration possible consisterait a ajouter un terme pénalisant la
non-conformité lors de la génération des germes du PVC (Merland et al., 2014). Cependant,
une implémentation publique de cette méthode n’était pas disponible et nécessitait la révision

d’une grande partie du code, ce qui dépassait largement les objectifs de cette these.

Enfin, une derniere limitation de 'approche numérique résidait dans 'incapacité de PFLO-
TRAN a simuler correctement le transport de contaminants avec un tenseur de dispersion
anisotropique. En effet, la discrétisation de l'opérateur de diffusion (relatif a la dispersion
mécanique) utilisait la méthode Two Point Flux Approxzimation (TPFA), impliquant que le
maillage devait étre localement parallele aux directions principales de dispersion (c’est-a-
dire, & 'écoulement). Lorsque cette condition n’était pas vérifiée, la dispersion anisotrope
pouvait ne pas étre adéquatement prise en compte, comme observée lors des simulations de
transport dans le chapitre 5. Les seuls types de maillages adaptés étaient donc ceux formés
majoritairement par des hexaedres orientés parallelement a 1’écoulement. De tels maillages
pourraient étre créés soit a partir des lignes d’écoulement et des iso-valeurs de la charge dans
le domaine (Cirpka et al., 1999b), ou a partir d’algorithmes de maillage a dominante hexa-
édrique et prenant en charge un tenseur d’orientation (Lévy et Liu, 2010). Cependant, ce
type de maillage, en plus d’étre difficile a générer, nécessite d’étre recalculé a chaque pas de
temps si I’écoulement est en régime transitoire. Pour ces raisons, les simulations de transport

présentées dans la section 9.4.2 ont été réalisées avec un tenseur de dispersion isotrope.

11.2 Optimisation topologique appliquée a I’hydrogéologie

D’apres la revue de littérature, les travaux présentés dans cette these sont les premiers a
appliquer I'approche d’optimisation topologique au domaine de I’hydrogéologie. L’implémen-
tation numérique de l'approche d’optimisation topologique représentait un défi, car ni les
travaux de la littérature ni les logiciels ne permettaient ni ne s’intéressaient a I’optimisation
topologique appliquée a ’hydrogéologie. L'implémentation numérique du probleme d’optimi-
sation a donc été réalisée au moyen d’une multitude de scripts Python indépendants (sous la

forme d’une proto librairie). Cette approche modulaire permettait notamment de modifier les
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opérations réalisées a chaque étape de 'optimisation (section 4.3). En pratique, cela a permis
le développement et le prototypage de nombreuses approches différentes pour I'optimisation
de la géométrie des roches stériles dans les fosses remblayées. La fonction objectif utilisée
pour ce probléme (section 9.2.2) est le résultat de nombreux autres essais préliminaires. La
proto librairie développée doit donc étre vue comme une plateforme de base personnalisable

selon les besoins des utilisateurs et pour de futures optimisations (voir chapitre 12.4).

Les sections 3.4.2 et 4.3 ainsi que le chapitre 9 ont présenté plus en détail le développement de
I’approche d’optimisation et décrivent plusieurs exemples d’application. Ces exemples trai-
taient en particulier de l'optimisation de la géométrie des roches stériles déposées dans les
fosses afin de créer des chemins d’écoulements préférentiels et réduire les interactions entre
des résidus remblayés et 1’eau souterraine. Les résultats de ces exemples d’application illus-
trent tout le potentiel de I'approche topologique pour 'optimisation de géométrie ainsi que
ses nombreux avantages face aux approches paramétriques plus couramment utilisées en hy-
drogéologie (Kimmel et al., 2003; Courcelles, 2015; Kiecak et al., 2017; Grajales-Mesa et al.,
2020; Singh et al., 2020). La principale différence entre les deux approches est que la premieére
permet la création de géométries non conventionnelles et libres de toutes contraintes, donc
potentiellement plus performantes, alors que les secondes sont contraintes par une géométrie
prédéterminée. Par exemple, la section 9.3.2 a montré comment 1’approche d’optimisation
topologique permettait I’émergence de caractéristiques géométriques non prédéfinies, comme
des canaux de roches stériles au sein des résidus, permettant d’améliorer jusqu’a 17% la per-
formance du systeme par rapport a une géométrie faite uniquement de roches stériles placées
le long des murs de la fosse. En outre, dans les cas ou ’approche topologique converge vers
des géométries conventionnelles, cela implique qu’il n’existe probablement pas de géométrie
plus performance que celle couramment utilisée, et valide donc les pratiques en vigueur.
C’est notamment le cas dans ces travaux lorsque 'optimisation de la géométrie des chemins
préférentiels dans les fosses coniques donnait justement une enveloppe perméable (section
9.3.1). En ce sens, 'approche d’optimisation topologique pour déterminer la géométrie opti-
male de chemins d’écoulements préférentiels dans des fosses remblayées s’avere supérieure a

I’approche paramétrique.

Cependant, il existe un point particulier sur lequel ’approche paramétrique reste supérieure
a ’approche topologique et concerne la faisabilité technique des géométries optimisées. En
effet, ’approche topologique n’est pas contrainte par défaut, alors que dans 'approche pa-
ramétrique, les formes prédéfinies et les intervalles de variation des parameétres incluent
implicitement les contraintes de construction. Par conséquent, les géométries obtenues par
I’approche topologique peuvent s’avérer irréalisables ou trop cotiteuses a construire en pra-

tique. Certaines contraintes peuvent cependant étre ajoutées a 'optimisation sous la forme de
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contraintes mathématiques, ou prises en compte implicitement dans la fonction objectif avec
un terme de pénalisation pour les géométries non constructibles. Par exemple, dans le cas de
la codisposition de roches stériles et de résidus dans les fosses, les roches stériles devraient
reposer sur d’autres roches stériles (afin de permettre la circulation des véhicules les trans-
portant). Une tentative a été réalisée en ce sens en contraignant le gradient du parametre de
densité (calculé au moyen du théoréme de Green-Gauss) selon la direction verticale a étre
strictement négatif, afin de favoriser le positionnement de roches stériles sur d’autres roches
stériles. Cependant, cette approche s’est avérée infructueuse, car 'utilisation de PVC, méme
avec de faibles erreurs de biais, pouvait engendrer des gradients faiblement biaisés, entrai-
nant malgré tout ’émergence de roches stériles sur des résidus. L’utilisation d'un maillage
cartésien (exempt d’erreurs de biais), le calcul du gradient a I'aide d’autres schémas numé-
riques (comme les moindres carrés) ou l'utilisation des corrections reportées (Jasak, 1996;
Moukalled et al., 2016) pourraient permettre d’améliorer la définition de la contrainte, et
ainsi permettre de développer des géométries constructibles. En I’état, les géométries obte-
nues par 'approche topologique doivent étre réinterprétées et validées avant de pouvoir étre

appliquées a grande échelle.

11.3 Reéduction du flux d’eau souterraine dans les fosses remblayées

Les précédentes sections revenaient sur les approches numériques développées pour répondre
aux objectifs de ce projet. La présente section discute du coeur du projet de recherche, a
savoir les performances des chemins d’écoulements préférentiels dans et autour des fosses,
formés soit par I'ajout d’'un matériau plus perméable que les rejets entreposés et que le roc,

soit par l'utilisation de la ZES comme enveloppe perméable.

11.3.1 Utilisation de la ZES

Les présents travaux ont d’abord proposé un modele conceptuel de la ZES avec une dériva-
tion de sa conductivité hydraulique équivalente. Des parametres représentatifs ont ensuite été
estimés a partir des données disponibles dans la littérature. Le modeéle proposé ainsi que les
parametres estimés ont permis de reproduire la taille de la ZES (Morth et al., 1972; MEND,
1995; McCloskey et Bless, 2005; Poulsen et al., 2017) et les augmentations de perméabilité
mesurées sur le terrain (McCloskey et Bless, 2005). Les simulations numériques réalisées a
partir de ce modele ont montré que la ZES pouvait influencer significativement 1’écoulement
autour des rejets remblayés, indiquant ainsi qu’elle pourrait étre utilisée comme une enve-
loppe perméable (chapitre 7). Les criteres permettant a la ZES d’agir comme une enveloppe

perméable incluent que celle-ci soit fracturée et large, et que la fosse soit remblayée avec des
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rejets de faible conductivité hydraulique. De cette maniere, 'augmentation de perméabilité
dans la ZES est susceptible d’étre importante, créant alors les chemins préférentiels d’écoule-
ment désirés. En revanche, si les rejets entreposés ont une conductivité hydraulique élevée, la
ZES pourrait contribuer a augmenter le flux d’eau souterraine dans la fosse remblayée. Dans
les deux cas, une ZES peu fracturée et/ou fine est susceptible de ne pas avoir d’influence

marquée sur I’écoulement (chapitre 7).

Cependant, ces premiers résultats n’étaient que qualitatifs, et ne permettaient donc pas de
caractériser totalement 1’écoulement dans la ZES comme cela aurait été nécessaire pour des
applications pratiques. D’autres approches ont alors été proposées. En particulier, le calcul
de lindice d’efficacité (dérivé des solutions analytiques décrites dans le chapitre 6) et du
ratio de l'aire de la ZES et de la fosse projetées dans la direction de 1'écoulement (Figure 8.2)
permettait de déterminer la déviation minimale et maximale attendue de ’eau souterraine
autour des rejets remblayés (chapitre 8) . Ces parametres ne requéraient que la détermination
de la conductivité hydraulique du mur de la fosse et la longueur de la ZES (mesurable avec
des essais d’infiltration d’eau sur les murs de fosse, (McCloskey et Bless, 2005)), et dont
cette derniére est typiquement comprise entre 6 et 15 meétres (Morth et al., 1972; McCloskey
et Bless, 2005; Poulsen et al., 2017). Ces mesures supplémentaires permettaient en outre
de dériver des critéres plus précis que ceux de la littérature (Misfeldt et al., 1999) pour
assurer que la ZES et le roc environnant agissaient bien comme une enveloppe perméable.
Par exemple, une ZES avec une perméabilité 5 fois supérieure a celle des rejets contribuerait a
garantir une déviation de ’eau souterraine des rejets ; alors qu’un indice d’efficacité supérieur
a 0.85 permet d’assurer la déviation d’au moins 90% de l’eau souterraine autour de ces
derniers. La réduction désirée, ainsi que le flux d’eau souterraine sans la considération de la
ZES autour des fosses peut étre estimé grace a la méta-analyse sur les flux présentée dans la
section 10.2. Toutes les prédictions précédentes se sont basées sur une approche stochastique
permettant de prendre en considération la grande variabilité des propriétés de la ZES et
des fonctions de perméabilité, permettant ainsi une étude de sensibilité plus réaliste que les
approches usuelles en environnement minier de type One Factor A Time (OFAT) (Czitrom,
1999).

De maniere générale, les résultats présentés dans les chapitres 6, 7 et 8 confirment les pré-
cédents travaux publiés dans la littérature (Stacey et al., 2003; Villain et al., 2015; Dragila
et al., 2015; Foster et al., 2018) quant a la présence d’écoulements préférentiels dans les frac-
tures autour des fosses. La présente étude a ainsi permis de confirmer le réle de ces chemins
d’écoulements préférentiel au moyen d’une approche numérique en trois dimensions (chapitres
7 et 8) et validée par une solution analytique (chapitre 6). Néanmoins, bien que ces travaux

aient contribué a confirmer le role de la ZES comme enveloppe perméable, ils n’ont pas été
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confrontés a des résultats de terrain. Des essais de terrain, comme des essais de traceur dans
le mur de fosse pouvant a la fois mettre en évidence la présence de chemins préférentiels
continus ainsi que leurs propriétés quant au transport de soluté, sont donc recommandés a
I’avenir. De plus, en pratique, 'utilisation de la ZES comme enveloppe perméable nécessite
des murs de fosse hautement fracturés sur une grande profondeur, ce qui garantie une grande
transmissivité et potentiellement une grande déviation (Figure 8.6). Ce constat est cependant
en opposition directe avec les objectifs de stabilité géotechnique des murs de fosses pendant
les opérations, ou les opérateurs miniers ont tendance a réduire I’énergie des sautages pour
conserver les murs intacts. L’atteinte des objectifs géochimiques (minimisation des interac-
tions entre les rejets remblayés en fosses et 'environnement) et géotechnique (stabilité des
murs) sont donc en opposition. Ainsi, les considérations de stabilité des murs doivent étre

prises en compte dans les recommandations sur le développement de la ZES.

11.3.2 Enveloppe perméable

L’efficacité de la technique de l’enveloppe perméable a été étudiée au moyen d’un modele
analytique (section 10.1), puis sa géométrie a été optimisée via l'approche définie dans le
chapitre 9 et discutée plus haut. L’efficacité de ’enveloppe perméable a été définie comme la
réduction du flux dans les rejets relativement a leur volume, qui permettait de considérer la va-
riation de volume des rejets comparativement aux définitions utilisées dans (Thériault, 2004;
Rousseau et Pabst, 2018). L’étude analytique a pu démontrer 'existence d’une conductivité
hydraulique et d’une épaisseur remarquables pour I'enveloppe. D’une part, la conductivité
remarquable est donnée par 1’équation (10.8) et permet d’assurer que l’enveloppe contribue
a diminuer le flux dans les rejets. Lorsque 'enveloppe perméable est de faible épaisseur et
que les rejets et le roc ont des conductivités tres différentes (K, > K, ou K,, < K,), la
conductivité hydraulique minimale de I’enveloppe doit étre égale a deux fois le maximum
entre la conductivité hydraulique du roc et des rejets (c’est-a-dire, K. = 2 max(K,, K,)).
Ces expressions semblent, de plus, applicables a des fosses réelles en trois dimensions comme
discuté dans la section 10.1.4. En pratique, cette valeur de conductivité peut étre utilisée lors
de la conception de ’enveloppe, car elle détermine la conductivité minimale que doit avoir
cette derniére pour étre efficace (c’est-a-dire pour qu’elle engendre une réduction du flux
volumique dans les rejets). D’autre part, ’épaisseur remarquable est donnée par 1’équation
(10.12), et représente I’épaisseur pour laquelle la réduction du flux volumique par ’enveloppe
perméable est maximale (pour une conductivité donnée). Cette valeur peut en pratique étre
utilisée pour dériver l'efficacité maximale de la technique de I'enveloppe perméable pour un

scénario et une conductivité de ’enveloppe donnée.
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L’étude analytique a aussi montré qu’une diminution de la conductivité hydraulique des rejets
se traduisait toujours par une augmentation de I'efficacité de ’enveloppe. Cet effet se produit
jusqu’a un seuil & partir duquel la conductivité des rejets n’a plus d’effet sur efficacité de
I’enveloppe, laquelle dépend alors uniquement du ratio entre la conductivité du roc et de
I’enveloppe. En d’autres termes, il est recommandé de toujours minimiser la conductivité
hydraulique des rejets entreposés, par exemple, en favorisant leur consolidation. Ce résultat
valide les pratiques déja en application dans l'industrie (Misfeldt et al., 1999; MEND, 2015).

En pratique, tous les résultats obtenus dans cette étude tendent a indiquer qu’une enveloppe
perméable faite de stériles miniers (K, > 1x10™ m/s; Aubertin et al., 2002) est une approche
performante pour réduire le flux volumique dans des résidus miniers de faible conductivité,
et remblayés dans un environnement ou le roc est faiblement ou moyennement perméable
(K, < 1x10° m/s). Néanmoins, la pérennité d’une telle configuration devrait étre étudiée.
En effet, il possible que les résidus avec une fine granulométrie migrent dans les roches
stériles plus grossieres et obstruent les chemins d’écoulements préférentiels. Le risque est
cependant considéré relativement limité puisque de récentes études dans des configurations
similaire ont montrées que la migration des particules fines ne réduisait pas significativement
la perméabilité des roches stériles (Essayad et al., 2018). En revanche, la réduction du flux
volumique d’eau souterraine s’écoulant dans des stériles miniers remblayés peut étre difficile
a atteindre, car elle nécessite des matériaux au minimum deux fois plus perméables que les
rejets afin de contribuer a dévier I'eau des rejets, et plus encore pour que cette déviation
soit véritablement utile. Une attention particuliere doit aussi étre apportée a 'influence de
la ZES lors de I'ajout d’une enveloppe perméable. En effet, 'ajout d’'une couche de haute
conductivité a proximité de la ZES est susceptible de modifier son impact sur 1’écoulement,
en engendrant notamment le non-respect de la condition 8.9 qui garantit une déviation de
I'écoulement par la ZES (section 8.3.3). Dans tous les cas, il est nécessaire que I’enveloppe
perméable soit en mesure de gérer un apport d’eau supplémentaire provenant de la ZES lors

de sa conception.

11.3.3 Enveloppe perméable optimisée

Une grande partie du projet de recherche était aussi dédiée a 'optimisation de la géométrie
des chemins préférentiels d’écoulement dans les fosses. En effet, les précédentes études s’in-
téressaient uniquement a des chemins préférentiels sous la forme d’une enveloppe perméable,
mais sans qu’aucune preuve n’ait été avancée quant a son optimalité. Les résultats des op-
timisations réalisées dans le chapitre 9 ont confirmé qu'une enveloppe perméable constituait

une caractéristique importante des géométries optimisée, et un optimum robuste, car présente
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dans tous les cas simulés. L’optimisation a aussi prouvé qu'une augmentation de l'efficacité
de l'enveloppe perméable (et donc une réduction du gradient moyen dans les résidus) était
possible en lui conférant une épaisseur variable, en général plus large la ou ’eau souterraine
dans ’enveloppe s’écoulait parallelement aux murs de fosse, plus fine lorsque perpendiculai-
rement, et parfois plus épaisse sur le fond. Une telle géométrie optimisée avait pour effet de
réduire de 2 & 17% le gradient moyen dans les résidus dépendamment de la géométrie de la
fosse et de l'orientation du gradient. Néanmoins, dans quatre cas considérés sur cing (c’est-
a-dire, hormis la fosse elliptique avec un gradient orienté selon son axe mineur), la réduction
du gradient moyen n’atteignait qu’entre 2 et 5%. En pratique, cela implique que, d’une part,
I’enveloppe perméable constitue une géométrie de chemins préférentiels probablement opti-
male, et d’autre part, que des variations de I’épaisseur de ’enveloppe n’a que peu d’effet
sur sa performance, ajoutant donc de la flexibilité pour sa conception et sa construction. Ce
résultat a cependant seulement été obtenu en considérant la conductivité des chemins pré-
férentiels beaucoup plus grande que celle des rejets entreposés, et ces conclusions sont donc
susceptibles de changer en considérant d’autres contrastes de perméabilité entre les deux
matériaux. Ainsi, une étude de I'influence du ratio de perméabilité devrait étre conduite afin

de compléter les présentes avancées.

Concernant le dernier cas représentant des fosses elliptiques avec un écoulement régional
parallele a leur axe mineur (section 9.3.2), la performance de 1’enveloppe perméable peut
encore étre améliorée en considérant des inclusions de roches stériles sous la forme de tubes
a travers les rejets et paralleles a 1’écoulement régional. De cette maniere, la réduction du
gradient par rapport a une enveloppe perméable de taille constante peut atteindre jusqu’a
environ 40%. En pratique, ces résultats montrent que des inclusions linéaires doivent étre
considérées pour maximiser 'efficacité de chemins préférentiels dans ce type de fosses. Néan-
moins, cette géométrie optimisée montre la limite de 'approche d’optimisation topologique
utilisée ici, puisqu’elle ne prend pas en compte de contraintes opérationnelles autres que celles
explicitement définies. En effet, opérationnellement, les roches stériles doivent étre déposées
sur d’autres roches stériles afin de permettre, par exemple, la circulation des camions les
transportant, ou pour éviter qu’elles ne s’enfoncent et se mélangent avec les résidus dépo-
sés hydrauliquement. De nouvelles contraintes devraient donc étre ajoutées a I'optimisation
afin de se rapprocher de géométries de codisposition de roches et de résidus immédiatement

constructibles en pratique.

L’optimisation de la géométrie des chemins préférentiels montre finalement tout son intérét
lorsque des chemins préférentiels doivent étre apposés dans des fosses ayant des géométries
complexes ne pouvant se rapporter trivialement a un cone ou a une ellipse, ou lorsque des

conditions hydrogéologiques complexes sont en places sur le site d’étude (fracture régionale
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hautement perméable, multiples couches géologiques de différentes perméabilités ou prise en
compte d'une zone de recharge, par exemple). Cette approche d’optimisation permettrait
aussi, par exemple, de prendre en considération la ZES pour coupler les effets des deux
techniques étudiées ici. Elle constitue globalement un outil puissant a la fois pour ’émission
de lignes directrices pour la construction, mais aussi pour la conception et la validation de

plan de codisposition.

11.3.4 Comparaison, avantages et inconvénients des différentes approches

Chacune des deux techniques étudiées dans ce projet de recherche (a savoir la ZES et 'enve-
loppe perméable optimisée) a prouvé qu’elle était capable de dévier une partie importante de
I’eau souterraine des rejets entreposés dans les fosses. D'un coté, la ZES a I'avantage de ne
pas nécessiter la construction d’une structure a 'intérieur de la fosse, simplifiant grandement
les opérations et permettant de se concentrer sur la déposition des rejets dans la fosse. Elle
permet alors de maximiser le volume de rejets entreposés, tout en limitant les surcofits liés
a la conception et a la construction d’'une structure de confinement. De 'autre, la création
d’une enveloppe perméable (possiblement optimisée) a 1’avantage de proposer un contrdle de
la déviation souhaitée par le choix de son épaisseur ou de la conductivité hydraulique du
matériau la composant. Ainsi, la déviation obtenue est sujette a moins d’incertitudes d’une
part par I'utilisation de matériau ayant des propriétés facilement caractérisables, et d’autre
part grace a un contrdle accru lors de sa mise en place. La création de chemins préférentiels
dans les fosses a aussi déja été utilisée dans des applications a grande échelle (MEND, 2015;
Hore et Luppnow, 2015) ou les retours d’expérience démontrent son efficacité, en plus de
bénéficier d'une plus vaste littérature sur laquelle sa conception peut s’appuyer en plus des
développements présentés dans cette these (Misfeldt et al., 1999; Salama et al., 2002; West
et al., 2003; Thériault, 2004; Rousseau et Pabst, 2018).

11.4 Retour sur les hypothéses et discussion

Les travaux présentés dans cette these ont permis d’obtenir de plus amples connaissances
quant a l'utilisation de chemins préférentiels pour réduire les interactions entre les rejets rem-
blayés et I’environnement. Ils sont néanmoins soumis aux hypotheses simplificatrices émises
des le début de la theése dans la section 3.1 et dont les implications sur les résultats des

précédents chapitres sont discutées ici.

Tout d’abord, ces travaux ont pour la plupart été réalisés en considérant un roc autour de la
)

fosse doté de propriétés équivalentes homogenes et isotropes a 1’échelle d’étude, et avec une
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Tableau 11.1 Avantages et inconvénients comparés de l'utilisation de la ZES comme enve-
loppe perméable naturelle ou de 'ajout de chemins d’écoulements préférentiels (enveloppe
perméable) dans la fosse.

Méthode

Enveloppe perméable par
ZES

Enveloppe perméable dans
la fosse (optimisée)

Controle de la déviation

Aucun (hormis sautages ad-
ditionnels en amont)

Fort, via les propriétés hy-
drogéologiques de l’enve-
loppe et sa géométrie

Incertitude sur la déviation

Forte sans une connaissance
détaillée des propriétés du
roc

Moyenne, peut étre réduite
en considérant des facteurs
de sécurité

Volume de rejets entreposés

Maximum

Dépend de la taille de 'en-

veloppe (sauf si faite de re-

jets)
Mise en place Facile (pas d’action néces- | Complexe
saire autre que la caractéri-
sation)
Surcofit Faible (seulement caractéri- | Elevé

sation du roc)
Aucun

Quelques applications sur
divers site minier 2

I'(MEND, 2015), % (Hore et Luppnow, 2015)

Retour d’expérience

topographie plane. Ces hypotheses ne sont en général pas vérifiées, car la fosse peut intercepter
plusieurs formations géologiques avec des conductivités tres différentes (par exemple Cahyadi
et al., 2017), étre située dans une région montagneuse, ou des fractures régionales peuvent
influencer 1’écoulement et engendrer un écoulement non uniforme, au contraire de ce qui a
été supposé ici. De méme, il est possible que la conductivité hydraulique du roc diminue
avec la profondeur sous 'effet des contraintes (Ranjram et al., 2015). Ainsi, ’environnement
hydrogéologique de la fosse est susceptible de biaiser la prédiction de la déviation dans la ZES
ou dans une enveloppe perméable, ou de changer les géométries optimisées de codisposition
de roches stériles et de résidus dans les fosses déterminées dans les chapitres 8 et 9. Dans les
deux cas, un moyen de prendre en compte les incertitudes sur les performances des techniques
étudiées pourrait étre d’une part ’ajout d’un facteur de sécurité pendant 1’étude de la ZES ou
la conception d’une enveloppe perméable afin de tenir compte du non-respect de certaines de
ces hypotheses. Aussi, des études spécifiques pourraient étre entreprises pour s’assurer d’une
part de 'influence de la ZES, et, d’autre part, de la position optimale des chemins préférentiels
d’écoulement avec 'approche développée pour ces cas particuliers. Dans tous les cas (c’est-

a~dire, roc homogene ou non) il est conseillé, lors d'une étude d’impact environnemental,
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de plutot s’attarder sur les flux a long terme sortants des fosses pendant la conception et
I’étude des techniques de déviation, car ceux-ci semblent découplés des propriétés du roc.
La prédiction des concentrations en aval de la fosse peut en effet étre soumise a de larges
incertitudes (chapitre 5; West et al., 2003; Lange et Van Geel, 2011).

Une autre hypothese cruciale dans ces travaux a été de considérer que le transport dispersif
était négligeable face au transport advectif, ce qui a donc concentré les recherches vers la
création de chemins préférentiels visant a dévier ’eau souterraine des rejets. Cette hypothese
pourrait ne pas toujours étre vérifiée, notamment lorsque le gradient hydraulique est faible, ou
lorsqu’il n’existe pas d’écoulement régional. Ce cas peut par exemple étre rencontré pour des
fosses situées dans des lacs, comme a la mine Diavik située dans les Territoires du Nord-Ouest
(Canada). Ainsi, pour ces cas spécifiques, 'utilisation de chemins d’écoulements préférentiels
et I'approche d’optimisation proposée ne sont pas applicables. Aussi, les rejets considérés
dans les présents travaux ont été considérés essentiellement non-réactifs, afin de concentrer
I’étude sur la dispersion dans ’environnement d’un contaminant initialement contenu dans
les rejets. En pratique, les rejets peuvent par exemple étre générateurs de Drainage Minier
Acide (DMA), et continuer d’interagir avec l’eau souterraine méme une fois déposés dans
les fosses et en condition saturée (Santofimia et al., 2013; Barfoud et al., 2019). Bien que
dans ce cas, les chemins préférentiels d’écoulement restent d’intéréts pour réduire le transport
advectif, le transport dispersif devrait aussi étre pris en considération et minimisé. En effet, les
rejets situés a l'interface avec la ZES ou les chemins préférentiels sont, d'une part, susceptibles
de s’oxyder a cause de 'apport de composé oxydant dissous dans 1’eau souterraine, et d’autre
part, le DMA produit pourrait se retrouver rapidement dans I’environnement par les mémes
chemins préférentiels. Un des moyens de controler et de réduire les flux dispersif consisterait
a apposer une couche intermédiaire de sable entre les chemins préférentiels et les rejets pour
limiter la diffusion (Salama et al., 2002). Une autre approche consisterait a minimiser la
surface de l'interface entre les rejets et les chemins préférentiels. Cette derniere solution
pourrait notamment étre intégrée dans I’approche d’optimisation proposée dans le chapitre
9, soit sous la forme d’une contrainte a respecter, soit la forme d’un terme pénalisant dans
la fonction objectif, soit en s’intéressant directement au transport de réactifs entrants ou de

contaminants sortants dans 'optimisation.

Finalement, tous les travaux présentés dans cette these ont considéré que la fosse était entie-
rement remblayée, soit un modele totalement saturé (formation environnante et fosse), et sans
recharge. En pratique, ces hypotheses ne sont pas toujours vérifies, et la performance des
chemins d’écoulements préférentiels pour dévier I’eau souterraine des rejets pourrait varier.
Par exemple, une fosse partiellement remblayée ou les rejets seraient ennoyés sous un lac de

fosse pourrait entrainer une modification du régime hydraulique du systeme, et la fosse pour-
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rait agir comme un piege hydraulique (Castendyk et Eary, 2009; McCullough et al., 2013).
Dans ce cas, la fosse ne serait pas isolé de la surface, et les des phénomenes de recharges
ou d’évaporations devraient étre considérés. Le role des chemins d’écoulements préférentiels
tels qu’étudiés dans ce projet devrait étre analysé plus en détail pour ces cas. De méme, les
travaux présentés ne s’appliquent pas a la zone non saturée, notamment car les conductivités
hydrauliques non saturées des matériaux (rejets, chemins préférentiels et ZES) pourraient
étre significativement différentes de celles considérées ici. En pratique, d’autres techniques de
contrdle devraient étre mises en place dans la zone non saturée afin de prévenir les interac-
tions entres les rejets et 'environnement, notamment en lien avec 1'oxydation de minéraux
en présence d’oxygene et d’eau provenant de la surface ou du roc fracturé et menant a la
formation de DMA ou de Drainage Neutre Contaminé (DNC) (Villain et al., 2015; Dragila
et al., 2015; Bussiere et Guittonny, 2020).
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CHAPITRE 12 CONCLUSION

12.1 Rappel de la problématique

Ces travaux s’inscrivaient dans un effort de recherche pour proposer une gestion plus avanta-
geuse des rejets miniers. De cette maniere, l'acceptabilité sociale des nouveaux projets serait
accrue, et I'industrie miniere serait en mesure de subvenir aux besoins mondiaux en minerai
et en métaux tout en garantissant une empreinte environnementale réduite. La déposition
des rejets miniers dans les fosses, bien qu’avantageuse sur de nombreux points, pourrait
cependant provoquer des réactions chimiques indésirable ou la dispersion de contaminants
dans I'environnement si les interactions entre 1’eau souterraine et les rejets ne sont pas cor-
rectement prises en considération. La création de chemins d’écoulements préférentiels pour
I'eau souterraine afin de dévier celle-ci des rejets problématiques est une méthode de per-
mettant de limiter les contacts entre les rejets et I'environnement. L’objectif du projet de
recherche constituait alors d’analyser, d’une part, si de tels chemins d’écoulements préféren-
tiels pouvaient se former dans la Zone Endommagée par Sautage (ZES), qui est une zone
de perméabilité augmentée localisée a la périphérie de la fosse et crée par 'excavation de
la fosse; et d’autre part, si il était possible d’augmenter 'efficacité de chemins préférentiels
d’écoulements situé dans la fosse par 'optimisation de leur géométrie. Plus en détail, le but
était de développer de nouveaux outils afin de quantifier la déviation de ’eau souterraine par
la ZES puis d’appliquer une approche d’optimisation topologique pour maximiser la perfor-
mance de chemins préférentiels en vue réduire le transport advectif de réactifs entrants ou

de contaminants sortants des rejets vers ’environnement

12.2 Avancées dans la caractérisation et ’optimisation des chemins préférentiels

Les présents travaux ont permis de mettre en évidence la présence de chemins d’écoulements
préférentiels dans la ZES qui puissent étre utilisés pour limiter les interaction entre les rejets
remblayées dans les fosses et I'environnement. Cette mise en évidence a été supportée par
un modele conceptuel de la ZES construit dans les présents travaux et dont les parametres
ont été estimés au moyen de données disponibles dans la littérature ou mesurées sur le
terrain. Ainsi, des déviations importantes pouvant atteindre plus de 90% ont été simulées
en considérant des parametres représentatif de la ZES. En plus de la caractérisation, ces
travaux ont permis de contraindre de maniere systématique la déviation du flux par la ZES

entre un minimum et un maximum a partir de la connaissance de seulement deux propriétés
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qui lui sont reliées : son épaisseur et sa perméabilité mesurée au mur de fosse. Ces deux
propriétés, entrées dans un modele semi-analytique et une relation empirique représentant
des caractéristiques géométriques de la fosse et la ZES, se sont révélées suffisantes pour estimer
la déviation dans un intervalle compris entre plus ou moins 20%, et de maniére beaucoup
plus précise que dans la littérature. Ces travaux montrent donc que la ZES autour des fosses
peut étre utilisée comme enveloppe perméable naturelle pour réduire les interactions entre les
rejets remblayés et I’environnement, et fournissent des indicateurs fiables pour la prédiction

de sa performance.

Ces travaux ont aussi été les premiers a appliquer une approche d’optimisation topologique
destinée a des problématiques hydrogéologiques et au domaine de I’environnement minier.
Elle a notamment constitué un outil puissant dans la recherche de géométries de chemins
préférentiels optimisés pour la réduction des flux d’eau souterraine s’écoulant dans les rejets
remblayés. Ce volet de la theése ayant trait a l'optimisation a tout d’abord prouvé que la
technique de I'enveloppe perméable était une géométrie de chemins préférentiels suboptimale
dans de nombreux cas, notamment pour des fosses coniques et elliptiques dont le gradient
est incliné a maximum 45° avec I’axe majeur. Il a, de plus, permis de montrer que des chan-
gements parfois significatifs dans 1’épaisseur de I’enveloppe n’avaient que peu d’effet sur ses
performances, engendrant alors une certaine flexibilité pour sa conception et sa construction.
Cependant, I'approche topologique a aussi montré que pour certaines géométries de fosses,
une diminution supplémentaire du flux d’eau souterraine pouvait étre obtenue avec des géo-
métries non conventionnelles composées d’une enveloppe perméable et de multiples conduits
a travers les rejets, notamment pour des fosses elliptiques dont le gradient régional est orienté

selon I’axe mineur ou pour des fosses ayant des géométries complexes.

Toutes les précédentes réponses ont finalement été supportées par I'utilisation d’une approche
numérique tridimensionnelle spécialement développée pour les besoins du projet. La totalité
des outils utilisés dans ce projet sont rendus disponibles en libre acces et permettront aux
opérateurs, experts et chercheurs du domaine a reproduire les résultats ou a les appliquer a

leurs problématiques.

12.3 Recommandations

L’utilisation de la ZES comme enveloppe perméable naturelle a été décrite dans ces travaux
comme une approche performante et économiquement viable pour dévier ’eau souterraine
des rejets. Néanmoins ce comportement n’a été prouvé que numériquement, et n’a pas encore
été mis en évidence sur le terrain. Ainsi, une premiere recommandation serait de conduire

des expériences de terrain pour caractériser la présence de chemins préférentiels continus
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autour des fosses, puis d’en déduire I'influence sur I’écoulement avec les résultats de la pré-
sente recherche. La mise en évidence des chemins préférentiels sur le terrain peut se faire
de différentes manieres. Une premiére méthode consisterait a conduire des essais de traceur
directement dans le mur de fosse entre un piézometre d’injection et de récupération pour
caractériser I’écoulement et le transport de solutés dans la ZES comme dans Sanford et al.
(2002). Des essais de transport de chaleur peuvent aussi étre employés, ce qui aurait 1’avan-
tage de caractériser les flux naturels d’eau souterraine dans des fosses déja remblayées ainsi
que la géométrie des fractures (de La Bernardie et al., 2018; Maldaner et al., 2019). L’uti-
lisation de méthodes géophysiques serait intéressante pour la caractérisation de la porosité,
la perméabilité et la position et l'orientation des fractures dans la ZES (Day-Lewis et al.,
2017), mais aussi pour le suivi et la reconstruction des chemins d’écoulements préférentiels
d’un traceur dans le mur de fosse (Wright et Lane, 1998; Giertzuch et al., 2020).

Opérationnellement, il peut parfois étre difficile de garantir que les matériaux de ’enveloppe
perméable soient homogenes tout au long de la déposition. La perméabilité des roches sté-
riles peut par exemple variée en fonction des méthodes de déposition ou des séquences de
minage (Aubertin et al., 2002). De méme, la consolidation des résidus au cours du temps peut
influer sur la déviation de I’eau souterraine par des chemins préférentiels (comme montrée
dans ces travaux pour la technique de I'enveloppe perméable). Ainsi, il est recommandé de
conduire une étude sur la variabilité des géométries optimales en fonction des propriétés des
matériaux des chemins préférentiels et des rejets, afin d’assouplir ou d’affermir les contraintes
opérationnelles sur le choix des matériaux de ’enveloppe et les propriétés des rejets. De plus,
comme discuté tout au long de la these, la construction des géométries optimisées des che-
mins préférentiels peut étre difficile, comme le placement de roches stériles sur des résidus.
Il est donc tout particulierement recommandé d’ajouter des contraintes de constructibilité
si une approche topologique est utilisée pour 'optimisation des chemins préférentiels dans
les fosses. Ces ajouts permettront en outre de supprimer les étapes de réinterprétation des
géométries nécessaires avant leur mise en place sur le terrain, et donc de diminuer les délais

et les cofits associés a la conception de structure de confinement dans les fosses.

Enfin, comme stipulé des le début de la these, les recherches se sont concentrées sur la
réduction des interactions entre les fosses remblayées et I’environnement par la réduction des
flux d’eau souterraine entrants dans les rejets et du transport advectif de solutés. Cependant,
il a aussi été montré dans cette these que les bénéfices obtenus par la réduction du transport
advectif pouvaient étre annulés par une augmentation du transport dispersif. Pour limiter
ces contre-performances, il est donc recommandé de prendre en considération 'augmentation
des flux diffusifs directement dans I'optimisation. Cela peut étre fait de plusieurs manieres, la

plus simple étant I'intégration d'une contrainte supplémentaire a I’'optimisation représentant
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une surface maximum autorisée pour l'interface entre les chemins préférentiels et les rejets
réactifs ou contaminés (Fernandes et al., 1999). Cette contrainte peut aussi étre ajoutée
directement dans la fonction objectif pour que cette derniere puisse considérer a la fois le
transport advectif et dispersif, et dont I'importance pourrait préférentiellement étre portée
sur I'un ou sur l'autre des mécanismes via des constantes de pondération. Une derniere
approche, beaucoup plus performante, mais aussi beaucoup plus difficile a mettre en place,
serait de prendre en considération directement le transport d’especes dissoutes en fonction du
temps dans I'optimisation. Cette approche aurait 'avantage d’optimiser directement les flux
sortants de contaminants de la fosse, et non plus sur des grandeurs reliées aux flux comme
précédemment. Elle permettrait de plus d’ouvrir le champ d’application de I'optimisation

topologique a un plus grand nombre de problématiques.

12.4 Perspectives

Une des avancées du projet de recherche a été de donner naissance a une adaptation des
techniques d’optimisation topologique pour le domaine de I’hydrogéologie et de I'environne-
ment minier. Cette derniere a été implémentée avec I'objectif d’étre flexible, en prenant no-
tamment la forme d’une proto-librairie Python. Cette flexibilité permet d’envisager d’autres
problémes d’optimisation qui pourraient étre résolus a partir d’'un changement de la fonction
objectif, de la paramétrisation des propriétés des matériaux ou des contraintes appliquées.
Ces changements ne nécessiteraient que la modification respective d’un script a la fois, sans
modification supplémentaire a apporter au reste du procédé d’optimisation. Ces modifica-
tions permettraient notamment de traiter des problématiques récurrentes en environnement

minier tel que celles énoncées ci-dessous.

12.4.1 Roche stérile réactive

L’optimisation de la technique de I’enveloppe perméable présentée dans le chapitre 9 s’est
concentrée sur la réduction du flux dans les rejets remblayés en considérant les roches stériles
non réactives. De nombreux sites miniers produisent cependant des roches stériles réactives
qu’il pourrait étre intéressant de déposer également dans les fosses. La considération de roches
stériles réactives est susceptible de changer la géométrie des chemins préférentiels optimisés,
car le flux d’eau dans les roches stériles devrait alors aussi étre réduit afin de limiter la
génération de drainage minier. La fonction objectif décrite dans le chapitre 9 (voir équation

9.3) devrait ainsi étre modifiée en ajoutant un terme considérant le flux dans les roches stériles
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et deux constantes proportionnelles a la réactivité de chaque matériau :

> Vil = pi) Ry + piRy] (Vh);
i Vi

(h, p) = (12.1)
ou R; et R, sont les deux constantes reliées a la réactivité des résidus et des roches stériles

respectivement.

12.4.2 Restauration des conditions hydrogéologiques avant opération

Un autre probleme auquel 'approche d’optimisation permettrait de répondre serait le cas
ol les opérateurs souhaiteraient restaurer les conditions hydrogéologiques existantes avant le
développement du projet minier. Cet objectif pourrait étre réalisé en minimisant la différence
entre les gradients hydrauliques calculés en chaque point du modele numérique considérant
la fosse avec les rejets remblayés Vh, et celui visé (Vh)q,; (par exemple le gradient avant

opération) :
n

c(h,p) = ((Vh)oy; — VR)® (12.2)

Cet objectif est semblable a la recherche de I'invisibilité dans le domaine de 1’électromagné-
tisme (Fleury et al., 2015; Jung et al., 2021).

12.4.3 Codisposition de roches stériles dans les parcs a résidus

La codisposition de roches stériles et de résidus dans les parcs a résidus pourrait aussi étre
optimisée afin de diminuer le temps nécessaire a la dissipation des pressions interstitielles
(James et al., 2013). Cette approche peut d’ailleurs étre simulée avec PFLOTRAN en modé-
lisant les surpressions interstitielles sous la forme d’un terme source constant et en considérant
les roches stériles infiniment perméables. De cette maniere, la minimisation de la charge hy-
draulique moyenne dans tout le domaine en régime permanent donnerait une indication de
la performance des inclusions de roches stériles relativement a la dissipation des pressions :

iV

cth.p) = S5 (12.3)

12.4.4 Extension a des problémes transitoires et/ou impliquant du transport

réactif

Enfin, 'approche d’optimisation développée dans le cadre de ce projet pourrait étre appliquée

a des problemes impliquant des variables évoluant au cours du temps, incluant par exemple
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du transport réactif. Ces développements nécessiteraient néanmoins I'implémentation de I'in-
tégration temporelle du probléme adjoint (section 3.4.3) pour des problémes qui dépendent
du temps, et aussi la différentiation du solveur PFLOTRAN pour le procédé de transport
réactif. Les applications en découlant pourraient étre utiles dans de nombreux domaines, par

exemple pour inclure la formation de drainage minier directement dans 1’optimisation.
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