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OREOS, une application pour caractériser la

pollution organique dans les échantillons de sol

J. Chastanet, S. Kaskassian, J.-M. COme
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n!ﬂlﬂ Logiciel issu d’un projet R&D cofinancé par TADEME Rhone-Alpes — dispositif INNOV’R
e |  INNOVIR, aveclappuiscientifique de Michel Quintard, de I'Institut de Mécanique des Fluides de Toulouse

Le booster des éco-innovations en Rhdne-Alpes)
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Contexte : les polluants organiques

* L'étude de pollution de sol est généralement basée sur I'analyse d’échantillons de

| prélevés sur sit
SO p e e es S S e Sample DW Petroleum Hydrocarbons (mg/kg DW)
% | MeC5C8 [ >C8C10 [ C10-C12 [ C12-C16 [ C16-C20 | C20-C2o4 | C24-C28 | C28-C32 | C32-C36 | C36-C4!
SC40 05 | 90 <1,0 <1,0 0.03 0.94 1.80 578 10.17 13.05 13.41 9.92
SC82 05 | 923 <1,0 <1,0 0.76 6.36 3.63 7.22 14.40 18.34 18.27 3.72
Sc49 07 | 833 <1,0 <1,0 0.26 1.51 495 10.67 15.62 20.06 21.59 16.34
SCI1 0.8
SC47 09 Chlori Aliphatic Hy (mglkg DW)
SC60 0.9 N—5cr T 7o | GobCE [ 1,1DCE | TansDCE | oV | FoA [ PeCA [ 1.112PCA | 11,22PCA [ T.ii-oA | 11270A [ LrDcA [ 12
SC9 0.9 g9 [ 111 | 033 | <00 <010 | <0020 | <020 | <020 | <010 <020 <010 | <020 | <010 | <0
C73 090 2 [ 0477 | <010 | <010 <010 <0,020 | <0,20 | <0,20 <010 <020 <010 <020 <010 | <0
SC81 0.9 |[ 0808 | 0242 | <00 | <0,10 <010 | <0020 | <020 | <020 | <010 <0,20 <0,10 <020 | <010 | <0
5201 1.051| 343 | <0050 | <010 | <010 <010 | <0022 | <023 | <023 | <010 <023 <0,10 <023 | <010 | <0
SCaa 1.1 1L<0050 [ <0050 | <010 | <010 <0,10 0.115_| <024 | <024 | <010 <0,24 <0,10 <024 | 02 | <0
S0 13 120 |18 159 | <010 <0,10 0.053 | <020 | <0,20 | <010 <0,20 0.5 <020 | <010 | <0
= 1" 643 | 0088 | <010 | <0,10 <010 | <0021 | <021 | <021 | <010 <021 <010 <021_| <010 | <0
SC76 1.3 0051 [ <0051 | <010 | <0,10 <010 | <0025 | <025 | <025 | _<0.10 <025 <010 | <025 | <010 | <0
SC8 1.4 J<0,050 [ <0050 | <00 | <010 <0,10 <0,020 | <0,20 | <0,20 <0,10 <020 <0,10 <020 <010 | <0
5 | 30200 | 146 084__|_<0,10 <0,10 0.035_| 04 <0
51 249 | 0157 | <015 | <015 <015 | <0038 | <0, <0
5191 | 213 | 211 <0,10 0.1 203_| <0, - <ol
Sl 113 0321 [ 02 | <00 <010 | <0,020 | <0, <0
= 720,050 | <0050 | 024 | <0,10 <0,10 0.068_| <0, ) X i <0
ST om0 [ 16 [ <9 | <00 | <00 | <omi[<o, Organo-chlorés aliphatiques <0
7 N <0788 | <0788 | <156 | <1,58 <158 | <0,3% | <3 N <0
70 82 | = 822 <010 015 0,021 | 44 Caractérisation d'une zone source <0,
i 7 1 <005 [ <005 [ <010 | <010 <0,10 <0,02 | <0, dans les aquiféres <
007t [ 0083 | o044 | <00 <0,10
71007 [ <0050 | <010 | <010 <0,10
L4130 | 3400 | 1580 452 141
70725 | 0115 | 852 | <010 <010
7N 234 | 0334 | 017 | <010 <0,10
<0,050 | <0050 | <010 | <0,10 <0,10
10500 | 175 | 247 | 056 <010
<0,050] <0,050] <0,10 | <010 | <010

e Comment interpréter ces résultats ?
* en l'absence de valeurs guide
* pour la délimitation de la zone source et sa quantification
* dans le contexte d’'une évaluation de risques (transferts) /
choix des techniques de dépollution

OREOS, Outil de calcul de la REpartition de la phase Organique dans les Sols 2
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~" Questions clés

Zone Hon Saturée

eau immebile +
organa chlorés desous

solide ) )
organe chlorés adsorbeés
[ sur lez solides

phase organique \
imimo b be

phase gaz mobile
+ wapeurs d'argano chlorés

e Les polluants sont ils présents sous forme de phase organique ?

e Sioui, en quelle quantité (saturation de la phase organique) ? La phase est
elle mobile (Snapl > Sor, HCT flottant par ex.) ?

* Quel seuil de Csols définit la zone source ? -> ou est la source et quel est son
volume ?

 En quelle proportion sont les phases du sol (NAPL, eau, gaz, solide)?
* Quelles sont les concentrations (de polluants) dans la nappe, l'air des sols... ?

L'objectif d’OREOS : répondre a ces questions
OREOS, Outil de calcul de la REpartition de la phase Organique dans les Sols
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[130 composés parmi HC monoaroma

\

TDTésentatio_ndu I;giciel ORE/S

\_

sensibilité

P SR T———

=/ OREQS: Application2 it - [Sample Characterization input]
atagaze  Input s

=~ Paramétres du-sel : porosité, teneur en

Soptonlsothern  Lnew

. eal; teneur-en carbone organique

S0l Concentration Unit %,

I ) =
e==-~fmesurés.en labo ou issu de la littérature]
Add Sample Remove Sampe Fide Optional

Input — Caractérisation des échantillons & analyse de

- __Pollution : concentrations sol" (mg/kg) .

13

© ""[mesurée en labo]
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(" Run — Lancement du calcul )

5
w OREDS: Appheation2 bt - [Caleulation]

w/ File DataBase Run  Output  Windows 7 - 8 X

Calcul dela-répartition-basé sur :

P

Nage

. ~thermodynamique

- “Equation d’état

Bllande masse 1 1

. .
(Mariner et al.,1997)

| J

-

Ouput — Résultats et outil d’analyse

+. DREOS: Applcation2.t - [Sample Characterization Cutput] NNRR— T——
[ = pt Fun Oupat Windows 1

Averaged Distribution of Mass in Phases

File DataBase  Inps P o00 [— NAPL Waler G Gas e Soll
z Ged 40

T a0
Computed Dy Matte (%) 0,843 2

2 |

2 20|
Vobme Iractions () !
fom o 100
0% nE0

R S0 —— s P _

Bag
134063 Compounds

NAPL Saturation

Averaged Molar Fraction in NAPL (-)

Avg=1.38 Min=0.00 Max=17.41 Median = 0.00 Std Dev=3.43 |

10 185 20 2% Ell E 40
Sample ID




il
recherche [ L
sitess sols BURGEAPRP

Exemple . caractérisation d’'une source

Pollution mélangée: =

Concentration_total CE CB

B 300013100000 mgkgMs (1) M
B 1001330000 mglkg MS
@ 101 & 600 mgkg MS
O 113100 mgkg MS
O 0&10mgkg MS

Echelle

Monoaromatic HC
Chloroethenes e F
ChloroethaneS' La

OREOS, Outil de calcul de la REpartition de la phase Organique dans les Sols
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Exemple : position du NAPL

Concentrations dans les sols (mg/kg DW) - Mesures

Concentrations (mg/kg MS)

0,01 0,1 1 10 100 1000 10000

100000

1000000
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Saturation en NAPL (%) -

Calculée par OREOS

avec les analyses de

concentrations dans les sols

2 Jusqu’a
11m voire
' 16m ??

Saturation en NAPL (%)

10; : OLI o = | | | ‘
\ a4 A - . N -
3 - " - - m
R I\\lAPLdel
3 ) “ ® " a’/m
\ ;‘ 4 ] ’ ‘
— Csolde <LQa 129,173 mg/kg MS g '
— Pollution partout ? Quel seuil ? ——
63 échant. sur 338 ou Csol <0.1 ppm 2
— Snapl de 0 to 30% 2
— Source est délimitée :la ou i
Snapl >0, c.a.d. 48 échant. )

OREOQS, Outil de calcul de la REpartition de la phase Organique dans les Sols




,,n? O *e,' “I' '
mmmmmm Y
BN § recherche NN j— | =
sitesasols BURGEAP
pollués E | o ° | d ) e ° d N P L RECHERCHE ET DEVELOAPEMENT
xempie: seul apparltlon u NA
Limonsen ZNS sans NAPL | Sables en ZS sans NAPL Sols avec NAPL
Dissous 6% T T .
NAPL 0% . Sorbé 15%
NAPL 0% o 30 N\ Dissous 14% -1
T Gazeux 2% Gazeux 0,01% .
_—Gazeux 0%
Dissous 1,2%
25 ——
A
Sorbé 92%
20 sorbé 86% _/ T T T
- ) )
3 Sables saturés, NAPL mobile dés E E
=t So >10 4 20%, soit ' '
<zr. Csol >9 500 a 23 000 mg/kgMS | |
] ]
c 15 ' |
@ , A
< = Limons 1 :
= A sables | |
5 - — - Seuil apparition NAPL- Limons E E
§ - — - Seuil apparition NAPL- Sables 1A
10 | Ad
A
A
. . N |
5 Limons, NAPLprésentdés
| Csol >746+123 mg/kgMS r
i —— £
r | |
I Sables, NAPLprésentdes , . A J.
I Csol >96+13 mg/kgMS 1 | AA -
0 M" .
0,01 0,1 1 10 100 1000 10000 100000 1000000
Concentration totale dans les sols (mg/kg MS)

— Seuils # 100 mg/kg MS dans les sables & # 750 mg/kg MS dans les limons

— NAPL mobile dés Ctot > 9 500 mg/kg MS dans les sables
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— Exemple : délimitation 3D de la source
Sables fins : 4-7 m de prof.

i sl

Remblais & limons : 1-4 m prof.

0.002

Bilan de masse |
Remblais et limons :
* 330 3 410m? : zone polluée (1-4m de prof.)
* CI-VOC: 5 a 20 tonnes
* Huile de coupe : 0.9 a 1.9 tonnes

OREOS, Outil de calcul de la REpartition de la phase Organique dans les Sols
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Exemple . distribution / validation
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Composition du NAPL / concentrations d’équilibre dans I'eau en contact avec le NAPL

Composition du NAPL (fraction molaire) Concentrations d'équilibre dans I'eau (mg/L)
HCA1,1% 1,3,5-TCB Cis-DCE 12 _1,2-DCBO0,25 PeCA0,33 _vC 0,51
1,2,4-TCB 2,7% 0,51% _ (Cis-DCE 0,35% 1 1,1-TCA 0,15 Différence de
1,2,4-TCB 0,95 _ P s
TCE 4,6% 1,2-DCB0,28% \ DCM 0,53 prépondérance
PeCA007% | 70 A 008 NAPL / Nappe
1,4-DCB0,06% 1,4-DCB0,04 (solubilité sélective
VC0,02% 13518003 | des polluants du
1,1,1-TCA 1,3-DCBO0,01 , |
0,01% mélange)
1,3-DCB0,01%
DCM 0,003%
PCE 90% ) PCE 135 //.,’5;40 @ 135;57
é 10 /,
g 0,51;3,0 ,’/
= - 2 X z
Validation
%“%g ,’/ : PCE
Dans I'eau de nappe (zone source) : o eoman e
Bonne corrélation Conc. Calculées |: L
§ a 0,53;0,029 +  111-TCA
(OREOS) / Mesurées ! e - o

Concentrations calculées dans I'eau a I'équilibre (mg/L, en mmol/L pour chloroéthénes)

OREOS, Outil de calcul de la REpartition de la phase Organique dans les Sols
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Etude de sensibil

ité avec OREQS

Impact de la temperature sur Cw et
Cgas

140

120

100

80

60

Cgas (mg/l)

40

20

= Benzene C_Gas (mg/l)
= Toluene C_Gas (mg/l)

= == Benzene C_Water (mg/l)
= == Toluene C_Water (mg/l)

o-Xylene (2-Xylene) C_Gas (mg/l) « = = 0-Xylene (2-Xylene) C_Water (mg/l)
- ~‘~
~—ao
-
--------- /
.....
......
7

---/ /
5 10 15 20 25 35

Temperature (°C)

560

400

240

160

80

Cwater (mg/l)

— Benzene / Toluene / o-Xylene = 33% each
— 0=30%, 6, =7.5%, foc =0.01%

OREOS, Outil de calcul de la REpartition de la phase Organique dans les Sols
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2. Apparition de NAPL influencée par
la foc

NAPL saturation (%)

0.08

o
=)
N

o
o
o

===15°C,foc 0.01%

/

o
=)
G

/

o
o
s

NAPL

/

o
o
@

apparition

/

/

/

L

50 100 150
Total concentration (mg/kg DW)

200

Appearance concentration (mg/kg DW)

1600

1400

=—15°C {

1200

1000

800

600

400

200

0.001%

T T T
0.010% 0.100% 1.000%
foc (%)

10.000%

1U
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0/?505

Merci de votre attention

http://www.oreos-software.com

oreos@burgeap.fr

OREOS, Outil de calcul de la REpartition de la phase Organique dans les Sols 11
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