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RÉSUMÉ. Les modèles existants de durabilité des matériaux cimentaires exposés à toute sorte d’agressions chimiques s’appuient
généralement sur un certain nombre de descriptions empiriques, la capacité de fixation des ions sur la matrice cimentaire étant
un exemple. Dans cette étude, un nouveau modèle couplé chimie-transport est proposé afin de réduire le nombre de paramètres
d’entrée des modèles et de s’affranchir le plus possible du caractère empirique des modèles actuels. Il prend en compte les
précipitations/dissolutions des espèces solides et leurs cinétiques, les complexations ioniques et de surface. Il s’appuie sur une
base de données thermodynamiques et nécessite un calcul d’hydratation du béton. Le modèle est validé en condition saturée
en comparant ses résultats à des mesures expérimentales sur des isothermes de fixation des ions chlorures dans différents
contextes. Il montre sa capacité à reproduire le comportement de plusieurs bétons, exposés à plusieurs solutions agressives
pour un même jeu de paramètres. Plus surprenant, il permet aussi de décrire le comportement d’un béton exposé aux attaques
sulfatiques externes.

ABSTRACT. Today, models for predicting concrete durability exposed to aggressive environments are based on a number of
empirical description such as the chloride binding isotherm for example. In this study, a new physically and chemically based
model is proposed in order to reduce the number of input parameters and to avoid empirical relations. It takes into account
thermodynamic equilibrium, kinetics and surface and ionic complexation. It uses thermodynamical databases and needs all the
initial hydrates amount of the concrete. The numerical results of this multi-ionic model are compared to experimental data such
as chloride binding isotherms for different configurations. The model succeed in simulating all the configurations tested with
the same parameters. Surprisingly, it is also able to well describe the behavior of a concrete exposed to external sulfate attack.
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1. Introduction

Une description précise du transfert des ions dans le béton, des réactions de précipitation et dissolution, des
phénomènes de sorption et désorption sur la matrice cimentaire ainsi que des complexations ioniques en solution
semble indispensable pour comprendre le mécanisme conduisant à la dépassivation des armatures. La mise en
place d’un modèle couplé chimie-transport semble adapté à la prise en compte de l’ensemble de ces phénomènes.

Un certain nombre de modèles couplés chimie-transport, adapté à l’étude de la dégradation des bétons, peuvent
être trouvés dans la littérature [SAM 07, MAL 04, LOT 10b, HOS 11, BAR 14, JEN 15, SOI 16]. Toutes ces études
considèrent que les phases solides dans le béton sont en équilibre thermodynamique. Néanmoins, cette approche
conduit à des transformations instantanées des espèces solides que les mesures expérimentales ne vérifient pas
[LOT 10a, ELA 10, HOS 11, JEN 15, SOI 16]. La prise en compte des cinétiques de dissolution et précipitation
semble nécessaire [MAR 09, MAR 15, TAM 15]. Une autre difficulté de la plupart de ces modèles est la prise en
compte des phénomènes de complexation de surface de façon empirique (voire même la non prise en compte),
lesquels sont faussement assimilés à "l’adsorption physique". Or, le caractère empirique de l’approche interdit son
usage pour tout type de bétons et toute agression. Une étude propose toutefois ce type de modélisation [ELA 10]
sans toutefois prendre en compte les cinétiques de dissolution.

L’objectif de cette étude est de mettre en place un modèle couplé chimie-transport prenant en compte à la fois
les phénomènes de complexation de surface ainsi que les cinétiques de précipitation et de dissolution. Plusieurs
simulations sont effectuées en condition saturée avec le même modèle : plusieurs formulations de béton, types de
ciment, agressions.

2. Description du modèle

L’évolution des concentrations ioniques dans la partie liquide d’un milieu poreux peut s’écrire de la façon
suivante (cf. équation 1) :

∂φCj

∂t
= De

∂2Cj

∂x2
+ qj [1]

où φ,Cj ,De et qj représentent la porosité, la concentration de l’ion j en solution, le coefficient de diffusion effectif
et un terme source provenant des réactions possibles avec la matrice cimentaire, respectivement. Le terme source
peut se décomposer en plusieurs contributions (cf. équation 2) :

qj = qj,C−S−H + qj,s + qj,l [2]

où qj,C−S−H , qj,s et qj,l correspondent à la fixation des ions sur les C-S-H (dans le béton, l’adsorptoin "physique"
met en jeu les C-S-H essentiellement [VIA 01, KAL 02, ELA 09]), les précipitations et dissolutions éventuelles (et
les cinétiques associées), ainsi que les formations de complexes ioniques, lesquels sont la combinaison de plusieurs
ions entre eux pour former d’autres ions.

3. Validation expérimentale

Les modèles couplés chimie-transport nécessitent la connaissance de la composition minéralogique initiale
des matériaux cimentaires hydratés. Dans le modèle présenté ici, la composition est calculée à partir du système
Cao−Al2O3 −SiO2 −SO3 −MgO du logiciel GEMS et de ses bases de données thermodynamiques associées
CEMDATA07 et Nagra/PSI TDB [KUL 13].

Dans cette étude, le comportement de 4 bétons est étudié (BO, M25, M30FA and LR-CEM III). Les propriétés
de ces bétons et les données expérimentales associées sont détaillées dans la littérature [BAR 12]. La formulation
des bétons et la composition des ciments sont détaillées dans le tableau 1.

Les simulations sont effectuées en 1D. L’échantillon de 100mm est constitué de 1000 éléments. Le code de
calcul utilisé est Toughreact [XU 12]. La figure 1 montre les isothermes de fixation pour un même béton exposé
à plusieurs type d’agressions aux ions chlorures (NaCl, KCl, MgCl2, CaCl2) ainsi que le béton M25 (CEMI)
après 3 et 5 mois d’exposition à une solution de NaCl à 30g.L−1 ainsi que pour les bétons M30FA (CEMI +
cendres volantes) et LR-CEMIII (CEMIII). Les résultats montrent une très bonne corrélation entre les résultats
expérimentaux et numériques.

rugc17 - AMPHI 6 - Lundi 22 mai 2017 - 12:10/12:30 (20min)

80 sciencesconf.org:rugc17:136703

AJCE - Special Issue Volume 35 - Issue 1 68



Modèles couplés géochimie-transport. 3

Tableau 1. composition (en kg.m−3), principales caractéristiques et valeur du coefficient de diffusion effectif
[BAR 02, BAR 12].

Béton BO M25 M30FA LR-CEM III
CEM III 385
CEM I 1 353
CEM I 2 230 353
Fly Ash 95
Eau 172 193 172 159
w/b=eau/(c+SCM) 0.49 0.84 0.38 0.41
Porosity à l’eau φ (%) 0.128 0.149 0.141 0.121
Coefficient de diffusion effectif De

(×10−12m2s−1)
1.2 9.0 0.39 0.103

Age du béton (en mois) 3 9 24 5
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Chloride	binding	isotherm	for	different	concretes	(different	cement	composition)	
exposed	NaCl+NaOH	solution

CEM III (7m)BO(CEM I)(3m) 
E/C 0,49

Experimental validation

(a) Very	good	results	for	different	cement	compositions	(OPC,	OPC	with	fly	ash,	CEMIII)
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Chloride	binding	isotherm	for	an	OPC	exposed	to	different	solutions	(NaCl,	KCl,	MgCl2,	
CaCl2)

a) CaCl2

c) MgCl2

b) NaCl

d) KCl

➢ The	model	also	succeeds	in	predicting	the	relationship	between	binding	isotherm	and	
the	cation	associated	to	chloride

Experimental validation

e) f)

Figure 1. Isothermes de fixation pour un béton exposé aux a) CaCl2 b) NaCl c) MgCl2 d) KCl et pour e) M25
et f) M30FA, LR CEM III après 3 mois d’exposition (5 mois pour le M25) à 30 g.L−1 de solution de NaCl.
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Plus surprenant, le même jeu de paramètres s’adapte aussi très bien à l’étude de la dégradation des bétons par
attaques sulfatiques externes (cf. figure 2).
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Even	for	sulfate	attacks

Surprisingly,	model	also	adapted	for	sulfate	attack	(a	priori)

In contact with Na2SO4 
solution

Experimental validation

Figure 2. Attaque sulfatique externe : comparaison expérimental ([SOI 16]) / numérique.

4. Conclusion

Un nouveau modèle, basé sur le couplage entre le transport des ions et les éventuelles réactions physico-
chimiques avec la matrice cimentaire, a été développé. Il intègre les cinétiques de dissolution et précipitation
des différentes espèces solides, les phénomènes de complexation ionique et de surface. Pour un même jeu de
paramètres, le modèle réussit à reproduire de façon très fidèle les isothermes de fixation des ions chlorures sur
la matrice cimentaire de plusieurs bétons, exposés à plusieurs solutions agressives. De façon plus inattendue, il
parvient aussi à reproduire la dégradation d’un béton exposé aux ions sulfates.
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