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RÉSUMÉ 

La base militaire de Val cartier opère le champ de tir antichar Arnhem depuis les années 

1970. Le type de munitions utilisé pour l'entraînement est la roquette M72 dont la charge 

explosive est constituée de 300 g d'Octol, un mélange de 60% HMX (Octahydro-1,3,5,7-

Tetranitro-1,3,5,7-Tetrazocine), 30% TNT (2,4,6-Trinitrotoluene) et 10% RDX 

(Hexahydro-1 ,3,5-Trinitro-1 ,3,5-Triazine). Une problématique environnementale a été 

soulevée puisqu'une proportion non-négligeable des munitions n'explose pas à l'impact. 

Le contenu en matériaux énergétiques (ME) des roquettes non explosées se disperse à la 

surface du sol pour ensuite être dissous par l'eau de pluie et migrer vers la nappe 

phréatique. 

Le Centre de recherche pour la défense Valcartier (CRDV) et l'INRS-Géoressources 

mènent une étude hydrogéologique depuis 1998 dont le but est la compréhension du 

comportement des matériaux énergétiques dans les sols et l'eau souterraine. La 

méthodologie utilisée pour ce projet de recherche comporte trois grands volets, soit les 

travaux de terrain, les essais en laboratoire et la modélisation. 

Une des étapes principales de ce projet était d'instrumenter le champ de tir anti-char 

Arnhem de façon exhaustive afin d'avoir une quantité suffisante de données 

hydrogéologiques et physico-chimiques nécessaires pour comprendre le comportement 

des matériaux énergétiques. Les travaux de terrain ont montré que le contexte 

hydrogéologique est très complexe dans le secteur du champ de tir Arnhem. Ces 

complexités sont la présence d'une nappe perchée, un changement brusque de direction et 

de vitesse d'écoulement, une stratigraphie discontinue, une géométrie complexe de 

l'aquifère et un régime d'écoulement caractérisé par des effets transitoires majeurs. Les 

travaux de caractérisation ont également montré que le HMX est le principal ME observé 

dans les sols de surface près des cibles d'entraînement et dans l'eau souterraine alors que 

le RDX et le TNT y sont quasi-absent. 
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À partir des résultats des travaux de caractérisation, un modèle conceptuel expliquant le 

comportement des matériaux énergétiques a été développé. Le HMX est dissous très 

lentement, est faiblement adsorbé et pourrait se biodégrader sous les conditions aérobies 

de l'aquifère. En mettant en relation la fluctuation du niveau de la nappe avec la 

concentration en HMX dans l'eau souterraine, il est possible d'observer qu'une 

impulsion de HMX est produite à chaque épisode de recharge de l'aquifère. Cette suite 

d'impulsions de HMX dissous génère un panache de contamination dans l'eau 

souterraine. En comparaison avec le HMX, le TNT est dissous plus rapidement, est plus 

adsorbé et se biodégrade en condition aérobie. 

Parce qu'il est essentiel d'avoir une solide connaissance du régime d'écoulement de l'eau 

souterraine avant d'entreprendre une étude détaillée sur le transport des contaminants, des 

travaux de modélisation hydrogéologique 3-D en condition non-saturée/saturée ont été 

entrepris avec le programme FRAC3DVS. Les résultats montrent que les vitesses 

d'écoulement dans la partie supérieure de l'aquifère changent de façon significative selon 

les saisons sur le flanc de la montagne car cette zone devient saturée pendant la recharge 

printanière et se désature en période d'étiage. Les effets qu'ont ces phénomènes 

transitoires sur l'évolution du panache de HMX dissous dans l'eau souterraine ont été 

évalués avec une simulation du transport de masse en condition advective/dispersive. Les 

résultats montrent que le panache s'écoule rapidement à partir de la source pendant la 

recharge printanière mais ne se rend pas complètement au centre de la vallée avant que le 

flanc de la montagne ne s'assèche en période d'étiage. 

Michel Mailloux, étudiant Richard Martel 
Directeur de recherche 

René Lefebvre 
Co-directeur de recherche 
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ABSTRACT 

The Arnhem anti-tank range has been in operation since the 70's at BFC-Va1cartier. The 

ammunition used for training at the range is the Mn rocket with an explosive charge 

made of 300 g of Octol (60% HMX, Octahydro-l,3,5,7-Tetranitro-l,3,5,7-Tetrazocine, 

30% TNT, 2,4,6-Trinitrotoluene and 10% RDX, Hexahydro-l,3,5-Trinitro-l,3,5-

Triazine). An environmental issue is related to the misfire of Mn: the unexploded 

ammunitions at the soil surface (DUD) or into the ground (UXO) provoke the spreading 

of energetic materials (EM) in the sandy soil of the range, the infiltration of rain and 

water from snow melt dissolves EM and transports them to the water table. 

In 1998, the Defence Research Establishment Va1cartier (DREV) and the Institut national 

de la recherche scientifique (INRS) initiated a hydrogeological study to understand the 

behaviour of EM in the vadose zone and the water table aquifer underlying the range. 

The methodology used for this project consists of field characterization, laboratory tests 

and numerical modeling. 

One of the main steps of this project was to characterize the site thoroughly in order to 

gather the information needed to understand the behavior of EM. Characterization work 

has shown that the hydrogeological setting is complex in the vicinity of the Arnhem 

range: presence of a perched aquifer, a sharp shift in the direction of groundwater flow, 

steep bedrock slope, discontinuous stratigraphy and transient effects on the groundwater 

flow regime. The characterization has also shown that HMX is the main EM observed in 

soil close to the training target and in groundwater, whereas RDX and TNT are present 

only in traces. 

A conceptual model of EM behavior was defined based on the characterization. HMX is 

weakly adsorbed, could be biodegraded under aerobic condition and is slowly dissolved. 

The very low dissolution of HMX explains why the major mass of this EM is located in 
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the soil surface, limiting its impact on groundwater. In comparison with HMX, TNT is 

more quickly dissolved and more strongly adsorbed. 

Since it is essential to have an excellent knowledge of groundwater flow pnor to 

performing a detailed contaminant ~ansport study, such as what is required for natural 

attenuation assessment, a 3-D unsaturatedlsaturated groundwater flow modeling study 

was initiated using FRAC3DVS. Sharp seasonal groundwater flow velocity changes 

were predicted close to the source because this area becomes unsaturated during low­

water periods but is saturated during spring recharge. The effects of such variations in 

the seasonal groundwater flow regime on dissolved HMX migration was clearly assessed 

with a simple advective/dispersive mass transport simulation. The results show that the 

dissolved EM quickly migrates away from the source during recharge events but does not 

entirely reach the center of the valley before the aquifer on the mountain side goes dry. 
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1.1 Contexte du projet 

CHAPITRE 1 

INTRODUCTION 

Depuis 1991, le Centre de Recherches pour la Défense Valcartier (CRDV) a initié un 

programme de recherche et développement (R&D) dont les objectifs globaux sont 

d'étudier l'impact environnemental des matériaux énergétiques (ME) retrouvés sur les 

bases militaires du Canada et de développer des approches de gestion pratiques et 

économiques des sites qui pourraient être contaminés par ces explosifs. L'atténuation 

naturelle est une des méthodes envisagées pour la gestion des sites contaminés par des 

ME. Pour appliquer cette approche, il est essentiel d'avoir un modèle conceptuel du site 

qui explique le comportement des ME dans son contexte géologique et hydrogéologique 

ainsi qu'un modèle numérique adéquat pouvant simuler l'évolution de ces contaminants 

dans l'eau souterraine des zones saturée et non saturée. 

Dans le cadre de ce programme de R&D, quelques études de caractérisation 

environnementale ont été entreprises sur différents sites de production (Rains, 2001), des 

terrains d'entraînement militaires comme sur des sites de démolition (Martel et al., 1996 

et Ampleman et al., 1998) ou des champs de tir (Thiboutot et al., 1998; Jenkins et al., 

1999 et Martel et al., 2001). En 1998, l'INRS-Géoressources et le CRDV ont entrepris 

un projet de recherche au champ de tir anti-char Arnhem, situé sur la base militaire de 

Valcartier, afin de mieux comprendre le comportement des matériaux énergétiques autant 

en zone saturée que non saturée et d'évaluer si l'atténuation naturelle peut s'appliquer 

comme mode de gestion des sites du Ministère de la Défense (MDN). 



1.2 Problématique 

1.2.1 Au niveau scientifique 

Depuis quelques années, plusieurs études en laboratoire ont été réalisées pour comprendre 

les processus qui régissent le comportement des matériaux énergétiques. Ces études 

portaient principalement sur le potentiel d'adsorption (Pennington et Patrick, 1990; 

Checkai et al., 1993; Selim et Iskandar, 1994 et Townsend et al., 1995) ou sur la 

dégradation des ME (Ampleman et al., 1995; Spain, 1995; Ampleman et al., 1999 et 

Hawari et al., 2000). À part l'étude de Hains (2002), il Y a peu d'études de terrain qui ont 

permis d'étudier le comportement des matériaux énergétiques en milieu naturel. Une 

telle approche permet de mettre en perspective l'évolution des ME et de développer un 

modèle qui explique le comportement des ME dans l'eau souterraine et dans les sols. Les 

modèles disponibles ont été essentiellement développés pour simuler le transport des ME 

dans les sols (Gillen, 1995; Voudrias et Assaf, 1995; Webb et al., 1998; et Webb et al., 

1999) et aucun modèle, conceptuel que numérique, n'intègre l'ensemble des phénomènes 

physico-chimiques qui ont lieu à la fois en surface, en zone saturée et non saturée. 

1.2.2 Au niveau environnemental 

En général, la contamination des sites d'entraînements du Ministère de la Défense 

Nationale du Canada par des ME est relativement peu importante. Les concentrations en 

ME dans les sols varient entre 0 et 10 mg/kg avec quelques espaces restreints contaminés 

entre 80 et 100 mg/kg (Ampleman et al., 2000). Ces résultats sont expliqués par le fait 

que la détonation des munitions utilisées s'effectue généralement bien. Il y a cependant 

une exception: les champs de tir anti-char. Au champ de tir anti-char Arnhem qui est 

situé sur la base militaire de Valcartier, le pourcentage de ratés de tir est important. La 

munitions utilisée, (roquette M72, Figure 1.1) dont la charge explosive est l' Octol (70% 

HMX, 30% TNT, le RDX sert d'amorce), a un taux de ratés de tir important. Au lieu 

d'exploser, la munitions se fissure, ce qui permet aux matériaux énergétiques sous forme 

cristalline contenu dans la roquette de s'étendre sur les sols de la zone d'impact pour 

ensuite être dissous par les précipitations. Cette eau chargée en matériaux énergétiques 

2 



dissous s'infiltre dans le sol pour atteindre la nappe phréatique. Ces eaux contaminées 

peuvent avoir un impact sur les utilisateurs de l'eau souterraine car selon l 'EP A 

(Environment Protection Agency), les ME sont potentiellement cancérigènes pour 

l'humain (McCormick et al., 1981 et Rosenblatt et al., 1989). 

Figure 1.1 La roquette M72 de 66 mm 

Une étude préliminaire a été réalisée par le CRDV au site Arnhem en 1995 (Thiboutot et 

al., 1998 et Jenkins et al., 1999) pour vérifier l'impact que les ratés de tir peuvent avoir 

sur l'environnement. Ainsi, les sols près des cibles d'entraînement ont été échantillonnés 

en mai et en octobre 1995. Ces échantillons ont été analysés afin de déterminer les types 

de matériaux énergétiques présents ainsi que leurs concentrations respectives. Un puits 

d'observation (W-l) a été installé à l'intérieur du champ de tir pour vérifier si les ME mis 

en solution migrent jusqu'à la zone saturée. 

Des concentrations importantes en matériaux énergétiques ont été détectées dans les sols 

près des cibles d'entraînement en mai et octobre 1995 (Tableau 1.1). Ceci confirme que 

les ratés de tir de la roquette M72 génèrent une contamination en matériaux énergétiques 

dans les sols de surface. Le HMX est le principal ME présent en surface, le RDX ainsi 

que le TNT sont présents mais en concentration plus faible. 
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Tableau 1.1 Résultats des analyses chimiques faites sur des échantillons de sol de 
surface et d'eau souterraine à l'intérieur de la zone d'impact du site Arnhem en 1995 

(selon Thiboutot et al., 1998) 

HMX RDX TNT 
(mg/kg) (mg/kg) (mg/kg) 

Sol, mai 1995 
1868 11.1 37.0 

(concentration maximale) 
Sol, octobre 1995 

825 6.94 5.5 (concentration maximale) 

HMX RDX TNT 
Eau souterraine (~IL) (lIglL) (~IL) 

295 46 3.l 

Des ME (HMX, RDX et TNT) ont été détectés dans le puits d'observation installé à 

l'intérieur du champ de tir, ce qui indique que les explosifs dissous provenant de la 

surface peuvent atteindre la nappe phréatique sous-jacente à la zone d'impact. 

1.3 Objectifs 

Ce mémoire a été réalisé dans le cadre d'un programme de recherche et développement 

mené par le CRDV et l'INRS-Géoressources qui est la suite de l'étude de Thiboutot et al. 

(1998). Les objectifs spécifiques de ce mémoire sont les suivants: 

• Définir les contextes hydrostratigraphiques et hydrogéologiques du site Arnhem; 

• Évaluer l'étendue de la contamination en ME dans les sols et dans l'eau souterraine; 

• Évaluer les propriétés physico-chimiques des pnnCIpaux matériaux énergétiques 

présents au site Arnhem; 

• Définir un modèle conceptuel pouvant expliquer le comportement des matériaux 

énergétiques en milieu naturel ; 

• Intégrer le modèle conceptuel dans un modèle numérique et simuler l'écoulement de 

l'eau souterraine et le transport de matériaux énergétiques dissous. 
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Pour atteindre ces objectifs, la méthodologie décrite à la section suivante a été suivie 

1.4 Méthodologie 

La méthodologie utilisée pour ce projet de recherche comporte trois grands volets, soit les 

travaux de caractérisation sur le terrain, les essais en laboratoire et la modélisation 

numérique. 

1.4.1 Travaux de terrain 

Il a été convenu d'instrumenter de façon exhaustive le champ de tir anti-char Arnhem afin 

que celui-ci serve d'exemple-type pour la compréhension du comportement des matériaux 

énergétiques. Ainsi, une caractérisation hydrogéologique et environnementale complète 

en trois phases fut réalisée: La première phase (été 1998) avait comme objectif de définir 

les conditions d'écoulements, l'hydrostratigraphie du site et d'avoir un premier aperçu de 

la position du panache en M.E . dissous. La deuxième phase (été 1999) avait comme 

objectif de raffiner la compréhension du contexte hydrogéologique et de délimiter avec 

plus de précision le panache de ME dissous détecté l'année précédente. La troisième 

phase (septembre 2000) se voulait comme étant complémentaire à la deuxième phase. 

Ainsi, 25 puits d'observation ont été installés sur le site, des essais hydrauliques ont été 

réalisés dans chacun de ces puits afin d'évaluer les propriétés hydrogéologiques des 

sédiments. L'eau souterraine a été échantillonnée à 9 reprises entre l'été 1998 et 

l'automne 2000 alors que les sols à l'intérieur de la zone d'impact du champ de tir 

Arnhem ont été échantillonnés en octobre 1999. Enfin, des levés de géoradar ont été 

réalisés par la Commission géologique du Canada pour définir la forme et la position des 

différentes unités géologiques. 
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1.4.2 Essais en laboratoire 

En parallèle avec les travaux de terrain, des essais en laboratoire ont été réalisés afin 

d'évaluer les propriétés physico-chimiques des ME. Des essais d'adsorption en lot (batch 

tests) ont été faits pour calculer le coefficient de partage sol-eau (~) du HMX et du TNT. 

La cinétique de dissolution du HMX et du TNT a également été obtenue par des essais en 

laboratoire. L'INRS-Géoressources était responsable de la réalisation des essais 

d'adsorption alors que le CRDV avait la responsabilité d'évaluer la cinétique de 

dissolution du HMX et du TNT et de réaliser les analyses chimiques sur les sols et l'eau 

souterraine. 

1.4.3 Modélisation numérique 

L'ensemble des données recueillies durant les trois phases de caractérisation 

hydrogéologique et en laboratoire ont été synthétisées dans un modèle conceptuel 

représentant, de façon schématique, le comportement des matériaux énergétiques. Cela a 

permis de mettre en perspective l'ensemble des processus, autant ceux de surface que de 

sous-surface, affectant le devenir des ME. Un modèle numérique tridimensionnel 

simulant l'écoulement de l'eau souterraine à saturation variable et le transport des 

contaminants en phase dissoute a ensuite été utilisé pour valider le modèle conceptuel et 

pour parfaire la compréhension de l'hydrogéologie du site et du devenir des ME. Un tel 

modèle permet l'intégration de la majorité des processus affectant le comportement des 

ME, autant en surface qu'en zones non saturée et saturée. Dans le cadre de ce mémoire, 

le transport de contaminant a été simulé seulement en condition advective-dispersive car 

il n'y avait pas suffisamment de données pour intégrer les processus réactifs dans le 

modèle. 

1.5 Structure du mémoire 

À part l'introduction, le présent mémoire se divise en 5 chapitres. Le chapitre 2 présente 

une brève revue des processus physico-chimiques affectant le comportement des 

matériaux énergétiques. Les chapitres 3 et 4 contiennent chacun un article qui ont été 
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publié dans des comptes-rendu de conférences (Mailloux et al., 2000 et Mailloux et al., 

2001). L'auteur du présent mémoire était la principale personne à avoir fait les travaux 

décrits dans ces articles. Les autres auteurs ont fourni un encadrement soit au niveau de 

1 'hydrogéologie des contaminants, de la modélisation numérique ou en chimie analytique. 

À part qu'ils ont été adaptés au format du mémoire, ces articles sont demeurés semblables 

à ceux publiés. 

Le premIer de ces articles (chapitre 3) traite des résultats de la caractérisation 

hydrogéologique et environnementale ainsi que des essais en laboratoires. Un modèle 

conceptuel expliquant le comportement des matériaux énergétiques est présenté à la fin de 

ce chapitre. Le second article (chapitre 4) porte sur la modélisation tridimensionnelle à 

saturation variable de l'écoulement de l'eau souterraine et du transport advectif/dispersif 

des ME dissous. Les conclusions générales et les recommandations pour la suite de 

l'étude sont présentées aux chapitres 5 et 6 respectivement. Plusieurs informations 

pertinentes au projet comme les procédures pour l'échantillonnage de l'eau souterraines 

ne sont pas présentés en détail dans les articles. Ces informations complémentaires sont 

documentées à la fin du mémoire sous forme d'annexe. Chaque annexe contient 

généralement un court texte explicatif et ainsi que les résultats bruts sous forme de cartes, 

de graphiques ou de tableaux. 
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CHAPITRE 2 

PROPRIÉTÉS PHYSICO-CHIMIQUES 
DES PRINCIPAUX MATÉRIAUX ÉNERGÉTIQUES 

Cette section présente une brève revue des principaux paramètres affectant le devenir des 

trois principaux composés énergétiques présent sur le site Arnhem, soit le TNT (2,4,6-

Trinitritoluène), le HMX (Octahydro-l,3,5,7-tetranitro-l,3,5,7-tetrazocine) et le RDX 

(Hexahydro-l,3,5-trinitro-l,3,5-triazine). Un résumé complet concernant l'ensemble des 

processus pouvant affecter le comportement des matériaux énergétiques est disponible 

dans McGrath (1995). 

2.1 Dissolution 

Les explosifs se retrouvent généralement sous forme cristalline en surface. Les cristaux 

agissent comme «réservoir» libérant des ME en phase dissoute à chaque épisode 

d'infiltration. La solubilité des principaux matériaux énergétiques est différente pour le 

HMX, le TNT et le RDX mais demeure cependant faible (Tableau 2.1). 

Tableau 2.1 Résumé des valeurs de solubilité à l'eau des principaux composés 
énergétiques. 

Composé Solubilité à l'eau à 10° C(mg/l) Solubilité à l'eau à 20° C(mg/l) 

TNT" 110 130 

RDXb 28.9 42.3 

HMXc 3.07 4.6 

(selon a: Urbanski (1964), b: Slkka et al., (1980) et c: Thlboutot et al., (1998)) 
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2.2 Volatilisation 

La volatisation est un phénomène ayant un effet négligeable sur le comportement des 

matériaux énergétiques parce que la constante de Henry (Kh) des molécules énergétiques 

est faible (Tableau 2.2). 

Tableau 2.2 Pressions de vapeur des principaux composés énergétiques 

Constante de Henry (Kh) 

Composés (atm-m3/mol) 

TNT l.1xlO-8 

RDX 2.0xlO-11 

HMX 2.6xlO-15 

(selon Rosenblatt et al., 1989) 

2.3 Sorption 

Le processus de sorption a pour effet de ralentir la progressIOn des matériaux 

énergétiques dissous. En général, ce processus est contrôlé par les caractéristiques 

chimiques du sol comme la fraction en carbone organique totale (COT) et les propriétés 

du soluté comme la température et le pH. 

Les constantes de partition eau/sol (~) pour les ME obtenues dans la littérature varient 

beaucoup selon le type de sédiment et les conditions de l'essai (Tableau 2.3). Le 

coefficient de retard du TNT, HMX et RDX pour un site spécifique est très difficile à 

estimer à partir de ces valeurs. 
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Tableau 2.3 Valeurs des constantes de partition eau/sol (~) du TNT sur des sédiments 
standard et plage de valeurs pour le HMX et le RDX (selon Townsend et Myers, 1996) 

TNT HMX RDX 

Sable d'Ottawa = 1.5 L/kg 

Valeur de ~ Silt = 4.5 L/kg 0.1 à 13.26 L/kg 0.2 à 4.2 L/kg 

Argile = 10 L/kg 

Selon les essais en éprouvette de Pennington et Patrick (1990), l'adsorption du TNT 

montre une bonne corrélation avec le fer et la capacité d'échange cationique (CEC) 

(Tableau 2.4). Contrairement à la majorité des contaminants organiques, le ~ du TNT a 

une corrélation faible avec la fraction de carbone organique (foc). Le fait qu'il y ait une 

corrélation élevée entre la valeur de ~ et la capacité d'échange cationique est lié à la 

polarité relativement élevée (1,47 Debye) de la molécule de TNT (Pennington et Patrick, 

1990). 

Tableau 2.4 Corrélation entre le ~ et certains paramètres du sol. 

(selon Pennington et Patrick, 1990) 

Paramètre Coefficient de corrélation Paramètre Coefficient de corrélation 

Fe 0.89 % silt 0.17 

CEC 0.87 pH 0.17 

% d'argile 0.70 Mn 0.041 

COT. 0.40 Ee -0.40 

Ca 0.35 % de sable -0.55 

Al 0.18 

2.4 Dégradation 

2.4.1 Processus abiotique 

Une des premières transformations qui affecte le devenir des explosifs est la photolyse, 

c'est-à-dire l'altération chimique d'un composé par effet direct ou indirect de la lumière. 

Il s'agit d'un processus de dégradation ayant un potentiel autant pour le TNT, le RDX que 
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pour le HMX (Sikka et al., 1980 et Spanggord et al., 1981), maIS qUl se déroule 

seulement en surface ou dans les premiers centimètres sous la surface du sol. 

2.4.2 Processus biotique 

La dégradation du TNT a lieu autant en milieu aérobie qu'anaérobie. Dans les deux cas, 

il y a une réduction des groupes nitro de la molécule de TNT en groupes amino. Le 

nombre de groupes nitro réduit dépend du potentiel réducteur du système. Kaplan et 

Kaplan (1982) ont étudié la transformation du TNT et ont développé un parcours de 

dégradation. Ainsworth et al., (1993) ont analysé la dégradation du TNT dans plusieurs 

sols stérilisés et ont trouvé dans chaque sol des produits de dégradation du TNT. Le plus 

courant était le 2A-DNT, suivi par le 4A-DNT et le 2,4-DANT. Ils indiquent aussi que le 

TNT adsorbé est préférentiellement dégradé. Également, ces auteurs ont remarqué un 

potentiel de dégradation particulièrement élevé dans le silt, suivi par l'argile et le sable. 

Price et Brannon (1995) ont examiné l'effet du potentiel d'oxydo-réduction et du pH sur 

la dégradation du TNT à l'aide d'essais en éprouvette. Ils ont déterminé que la 

dégradation est particulièrement active en présence d'un potentiel réducteur élevé et est 

indépendante du pH. En parallèle, les auteurs ont essayé d'évaluer l'influence de la 

présence de Fe2
+ sur la dégradation. Les auteurs ont remarqué que le TNT disparait plus 

rapidement en présence de Fe2
+, ce qui indique que ce cation est une composante majeure 

pour la dégradation du TNT car en conditions réductrices, le Fe2
+ fournit les électrons 

nécessaires à la réduction des groupes nitro. Malgré que le TNT a une forte propension à 

la biotransformation, ce composé demeure difficile à minéraliser (Hains, 2001; Hawari et 

al., 2000) 

La biodégradation du RDX et du HMX se fait autant en milieu anaérobie qu'aérobie mais 

à un taux plus faible que le TNT. Hawari et al. (2000) ont démontré que le RDX et le 

HMX peuvent être minéralisés en conditions anaérobie et aérobie. 
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CHAPITRE 4 

NUMERICAL MODELING OF THREE-DIMENSIONAL VARIABL Y­
SATURATED FLOW AND TRANSPORT OF DISSOLVED ENERGETIC 

MATERIALSAT AN ANTI-TANKRANGE 

ABSTRACT 

A previous characterization study at an anti-tank range has allowed the development of a 

conceptual model for HMX and TNT transport. HMX was the main EM found in 

groundwater at this site. Because it is essential to have an excellent understanding of the 

groundwater flow conditions prior to performing a detailed contaminant transport study, 

a 3-D unsaturated-saturated groundwater flow modeling study was initiated. Sharp 

seasonal groundwater flow velocity changes were observed close to the source because 

this area becomes unsaturated during low-water periods and saturated during spring 

recharge. The effects of such seasonal groundwater flow regime variations on dissolved 

HMX migration was clearly assessed with a simple advective/dispersive mass transport 

simulation. The results show that the dissolved EM plume quickly flows away from the 

source during recharge events but does not entirely reach the center of the valley before 

the mountain side goes dry during low-water periods. 
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RÉSUMÉ 

Un modèle conceptuel expliquant les différents processus régissant le transport du HMX 

et du TNT a été défini à partir d'une étude de caractérisation hydrogéologique et 

environnementale effectuée au site Arnhem. Le HMX était le principal ME détecté dans 

l'eau souterraine. Parce qu'il est essentiel d'avoir une solide connaissance du régime 

d'écoulement de l'eau souterraine avant d'entreprendre une étude détaillée sur le 

transport des contaminants, des travaux de modélisation hydrogéologique 3-D en 

condition non-saturée/saturée ont été entrepris. Les résultats montrent que les vitesses 

d'écoulements changent de façon significative selon les saisons sur le flanc de la 

montagne car cette zone devient saturée pendant la recharge printanière et se désature en 

période d'étiage. Les effets qu'ont ces phénomènes transitoires sur l'évolution du 

panache de HMX dissous dans l'eau souterraine ont été évalués avec une simulation du 

transport de masse en condition advective/dispersive. Les résultats montrent que le 

panache s'écoule rapidement à partir de la source pendant la recharge printanière mais 

ne se rend pas complètement au centre de la vallée avant que le flanc de la montagne ne 

s'assèche en période d'étiage. 

46 



4.1 Introduction 

Results of previously-presented characterization wok have shown that the 

hydrogeological setting is complex in the vicinity of the Arnhem range. These 

complexities are related to the presence of a perched aquifer, a sharp shift in the direction 

of groundwater flow, steep bedrock slope, discontinuous stratigraphy and transient nature 

of the groundwater flow regime. Because it is essential to have an excellent knowledge 

of groundwater flow prior to performing a detailed contaminant transport study, which in 

turn is essential for a natural attenuation assessment, a simulation of 3-D 

unsaturated/saturated groundwater flow was performed. In addition, a preliminary 

transport simulation was completed. This chapter presents results of this modeling study, 

which contributes to an understanding of the fate of EM at the site. 

4.2 Model Description 

4.2.1 Code Selection 

The flow and transport numerical modeling of the study area was performed with 

FRAC3DVS (Therrien and Sudicky, 1996), which represents three-dimensional, 

saturated-unsaturated groundwater flow and solute transport in porous or discretely­

fractured porous formations. The variably-saturated flow equation is discretized using a 

control volume finite-element technique which ensures fluid conservation both locally 

and globally. Pre- and post-processing of the model was done with the Groundwater 

Modeling System (GMS, BYU 2000) and input/output files were exchanged between 

GMS and FRAC3DVS. 

For this study, 3-D saturated-unsaturated flow was simulated in porous media under both 

steady state and transient conditions. A fully 3-D solution and a finite element 

discretization were needed because of the highly irregular aquifer geometry. A variably­

saturated transient solution was needed to simulate the seasonal aquifer desaturation 

close to the training area and the transport of dissolved EM in the unsaturated and 

saturated zones. 
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4.2.2 Boundary Conditions 

The model domain is shown in Figures 4.1 and 4.2. Refer to section 3.4 and the 

Appendices Gand J for the data from which the domain and boundary conditions are 

derived. 

4.2.2.1 Specijied Heads 

The eastern limit of the model is a specified head boundary of 173.5 m in the saturated 

section of the regional aquifer, based on the piezometrie map defined by Mailloux et al. 

(2000). A specified he ad boundary of 183.5 m were assigned in the perched aquifer 

along the swamp and the creek located south of the domain. 

4.2.2.2 No-Flow Boundaries 

No-flow boundaries corresponding to groundwater flow pathlines were assigned to the 

southern and north-eastern limits of the model (Figure 4.1). A no-flow boundary 

corresponding to a water-divide line, defined by the regional hydrogeological mapping 

study of Michaud et al. (1999) was assigned at the western limit of the model (Figure 

4.1). Finally, the bedrock was assumed to be a no-flow condition boundary. 
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Figure 4.2 Cross-section of the conceptual model of groundwater flow. 
Location of A-A' shown on Figure 4.1 

4.2.2.3 Specified Flux Boundary 

A specified flux boundary was assigned at the soil surface to represent water infiltration. 

Annual infiltration was estimated by Fagnan (1998) from a hydrologie water balance 

with meteorological data obtained from the Duchesnay station (Appendix M), located 

about 20 km west of the Arnhem range. Potential evapotranspiration (PET) was 

evaluated with the Thomthwaite method (Thomthwaite and Holzman, 1939). The runoff 

coefficient was estimated at 0.43. The annual infiltration rate, which is used for steady­

state simulation, was estimated at 359 mm/yr. Details of the hydrologie balance are 

presented in Table 4.1. 
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Table 4.1 Hydrologie mass balance for the studied area. 

Component Water Proportion 

(mm/year) (%) 

Total 1311 100 % 
Precipitation 

Runoff 566 43% 

Potential PET 560 

Actual PET 391 30% 

Infiltration 359 27% 

During winter, most of the precipitation consists of snow that accumulates on the frozen 

ground. In spring, aIl the snow melts within one month. This event represents almost aIl 

of the annual infiltration (Figure 4.3). A smaIl recharge event also occurs during faIl 

because evapotranspiration is low during that period. Thus, the infiltration was varied 

according to four events or stress periods during the transient flow simulation (Figure 

4.3). It is assumed that the spring recharge occurs in April at a uniform rate of 8.3 

mm/day. The infiltration flux corresponds to the water volume that was supposed to be 

infiltrated during winter. FaIl infiltration was simulated with different values for 

September, October and November. Infiltration was assumed to be negligible during 

summer and winter. 
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Figure 4.3 Infiltration events or stress periods assigned for transient flow simulation. 

4.2.3 Material Properties 

Three different materials were considered in the model: the ice-contact sediments (Gx), 

the intertidal silt (Mi) and the deltaic silty sand (Md). The physical properties of these 

units are presented below. Refer to Section 3.4.1 and Appendix G for more information 

about the hydrostratigraphy of the Arnhem Range area. 

4.2.3.1 Saturated Hydraulic Conductivity and Specifie Storage 

A summary of the saturated hydraulic conductivity and specific storage value for each 

hydrostratigraphic unit is presented in Table 4.2. The saturated hydraulic conductivity 

(KsaD was measured in situ by slug tests using the Bower and Rice (1976) and Hvorslev 

(1951) methods. For the silt unit, Ksat was estimated from grain size distribution, using 

Slichter's method (Vukovic and Soro 1992). It is assumed that aIl hydrostratigraphic 

units are isotropic (Kh=Kv). The specific storage (Ss) was estimated from values given in 

Freeze and Cherry (1979) for similar materials. 
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Table 4.2 Saturated hydraulic conductivity and specifie storage values. 

Saturated Hydraulie 

Unit Name Conduetivity (K..t) (mis) Specifie Storage (Ss) (l/m) 

Range Mean 

lee-contact 1.3xlO-s to 
1.0xlO-4 1.7xlO-4 

sediments (Gx) 2.4xlO-4 

2.8xlO-s to 
Sandy silt (Md) 

1.4xlO-4 
5.9xlO-s 1.7xlO-4 

1.0xlO-10 to 
Silt (Mi) 

3.5xlO-8 
1.0xlO-8 2.0xlO-3 

4.2.3.2 Capillary Parameters Estimation 

The van Genuchten (1980) model was selected to represent the relationship between the 

pressure he ad (P) and the water content (S) for each hydrostratigraphic unit described in 

section 3.4.1. The capillary parameters, such as saturated water content (Ss), residual 

water content (Sr), and the van Genuchten n and a parameters were estimated on the 

basis of values for texturaI classes in a compilation made by Carsell and Parrish (1988). 

These parameters are presented in Table 4.3. The relationship between pressure head and 

water content are presented in Figure 4.4. 
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Figure 4.4 Relationship between the pressure he ad and the water content. 
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Figure 4.5 Relationship between the pressure head and relative penneability 

Table 4.3 Capillary parameters ofhydrostratigraphic units, estimated from values in 
Carsel and Parrish (1988). 

a 
Unit Name 8r 8s n 

(l/cm) 

lee-contact 
0.045 0.43 0.145 2.68 

sediments (Gx) 
Deltaic sandy-

0.065 0.41 0.075 1.89 
silt (Md) 

Intertidal silt 
0.034 0.46 0.016 1.37 

(Mi) 

The relative penneability was calculated usmg the Mualem model (1976). The 

relationship between pressure head and relative penneability is shown in Figure 4.5. 

Sharp changes in relative penneability occur in the present model, especially for the ice­

contact sediments (Gx), where this parameter can change over more than 5 orders of 

magnitude when the water content is close to its residual value. Such a variation caused 

convergence problems for the model and it was deemed necessary to impose a lower 

limit on the relative penneability to retain a stable numerical solution. This limit was 

then included in an adaptation of Mualem's relationship defined by Beckers and Frind 

(2000) to evaluate the relative penneability: 

(4.1) kr = max (kr(p), kmin) 
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