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Le gel dans son environnement Le modele GRAAL?

Eléments Modele préedictif implémenté dans un code de chimie-transport réactive
\Verre Gel issus du (HYTEC) :
verre » Prédire les quantites de verre alteré en condition de stockage,
* Preédire la composition chimique de la solution, vecteur de l'interaction avec
'environnement,
Modélisation du gel grace a des compostions aux limites (poles) qui
encadrent la composition reelle :

0.26 A

Les poles sont définis via trois

® SVI EP — Pole 1 parametres clés :

® SVIEPBG —— PoleZ « Composition (Al/Si), fixé par
I'utilisateur

» Constante de solubilité (LogK),
estimeé via des calculs
géochimiques a partir des
donnéees expérimentales

 Diffusion (Di), estimé via une |oi

1 " alément orincinal & modéliser - 0.14 - de Newton et une dichotomie de
€ gel, element principal a moueliser . minimisation des ecarts carré

I;gzgéedaemc;]rpr;e jsirforargzir:/talﬁtrs de l'altération du verre, : - - - - - - - entre données expérimentales
- Un pouvolrp B , Time [d] et modélisées
« Composition héritee du verre et influencée par
'environnement.

Al/SI In the gel

Description du cj2 en eau pure (verre a 4 oxydes)

Modélisation d’'un gel pour deux expérience identiques a S/V = 1cm-! (surface de verre/volume
de solution), en eau pure (EP) et en boite a gant (BG) avec un jeu de deux poles

Qualification de |la modélisation Discussion

Propagation de 'incertitude analytique au travers de la modélisation Proximité . , . o,
Les pglra?nétres du modele étant issus des dc?:mges expérimentales, il y a propagation de celles-ci modéle-expérience : I,' etude presente_e ICl, foc_:allse_e sur
: : T 'aspect propagation des Incertitudes,
A COn(.:entratlonS > A Parametre > A Predlciuon . veim _ verp\. || PEMMEL d'évaluer les capacités predictives
experimentales du modele du modele EQRM = NE( Sm;e;pexp) du modéle et ainsi de valider les
L 10% Si. B. Al L> + AlLogK =+ 0.025 L ASi = ~20% \ hypotheses de bases de celui-ci et ses
AB. ANa = ~10% Formule des écarts équations, constituant le cceur du sujet de

AAl = ~ 40% quadratique relatifs moyen these.

=
o

Le systeme de poOles est egalement
'objet de questions que ce soit en
nombre, en composition et justifie par
rapport a l'utilisation de solution solides.

EQRM Moyen (%): 15.3 EQRM Moyen (%): 21.3

Incertitude Moyenne (%): 11.5

Incertitude Moyenne (%): 21.4
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La methodologie employée consiste a
parameéetrer le modele de maniere
systematigue et Iindéependante pour
chagque experience. Une étude statistique
sur la variation des parametres permet de

0.8 -

0.6 -

SV16 EP

Normalized concentration (B) [-]

Normalized concentration (Si) [-]

08 * SV16_EP BG '« _ : _
0.4- v  SV4_EP choisir un jeu de parametre unique dans
. v SV4_EP_BG un exercice de simulation tout en
" SVLEP définissant son domaine de validité.
0.2 = SV1 EP BG
| | | | | | | | | | | | | | | La déemarche est soutenu par un logiciel
0 20 30 40 50 60 70 0 10 20 30 40 50 60 70 ’ ’ . .
Time [day] Time [day] developpé dans le cadre de la these qui
Prédiction des valeurs en silicium et en bore pour six expériences a S/V = 1, 4 ou 16 cm! (surface de verre/volume perm,e.t de_ gerer le r]ombre an\sequent de
de solution), en eau pure (EP) et en boite a gant (BG). Valeurs normalisées a la prédiction maximale. Parameétres modelisations liees a ce travail: @Pvﬁraal

optimaux de modélisation (LogK et Di) déterminés indépendamment pour chaque expérience
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