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Resumé :

Les écoulements réactifs multiphasiques en milieu poreux interviennent dans diverses problématiques
énergétiques et environnementales. On peut citer de façon non exhaustive le stockage géologique
de gaz (CO2, naturel, H2), la gestion des déchets nucléaires, l’ingénierie pétrolière, ou bien la
production d’énergie géothermale. Ces phénomènes se déroulent généralement sur des échelles de
temps très longues et dans des réservoirs de grandes tailles, rendant ainsi la simulation numérique
et le calcul haute performance essentiels.

Les écoulements multiphasiques réactifs sont modélisés par des lois de conservation de la masse
pour chaque composant chimique i et dans chaque phase α ∈ {l, g, s} (liquide, gaz, solide) :
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avec φ la porosité, Sα, ρmol,α, xiα et Di
α représentant respectivement la saturation, la densité

molaire, la fraction molaire et la diffusivité du composant i dans la phase α. Dans le second
membre, K et Q représentent respectivement le nombre de réactions chimiques cinétiques et à
l’équilibre, vij le coefficient stoechiométrique du composant i dans la réaction j, et rK , rQ les
taux de réactions cinétique et à l’équilibre. −→qα désigne la vitesse d’écoulement de la phase α
donnée par la loi de Darcy :
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avec K perméabilité intrinsèque, kr,α, µα et Pα représentant respectivement la perméabilité rela-
tive, la viscosité et la pression dans la phase α.

Les lois de conservations de la masse sont couplées à une équation de conservation de l’énergie :
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avec ρα la densité massique, uα l’énergie interne spécifique et hα l’enthalpie de la phase α. cs
représente la capacité calorifique, λpm la conductivité thermique et T la température.

Les réactions chimiques sont représentées grâce aux taux de réactions dans (1) qui sont soit fonction
de la concentration dans le cas de réactions cinétiques (rK) soit inconnus pour les réactions à
l’équilibre (rQ). Les réactions cinétiques sont modélisées sous la forme d’équations différentielles
ordinaires telles que :
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avec cis la concentration du composant i dans la phase solide s et ajα l’activité du composant j dans
la phase α. Ki

s et Ais sont respectivement la constante du taux de réaction et la surface réactive
de l’espèce i et Ki est la constante d’équilibre.

En utilisant le formalisme de Morel, les taux de réactions à l’équilibre rQ inconnus dans (1) peuvent
être éliminés à l’aide de transformations linéaires. Le système chimique est alors fermé à l’aide de
lois d’actions de masse qui s’écrivent :
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Ce sont des équations algébriques reliant les activités aiα (et fractions molaires xiα) des différentes
espèces.

Le système (1)-(5) est fermé par des lois de pression capillaire, des équations d’états et des lois
de solubilité caractérisant l’équilibre de chaque phase. Ces écoulements sont donc régis par un
système non linéaire d’équations aux dérivées partielles dégénérées (1)-(3), couplées à des équations
différentielles ordinaires (4) et des équations algébriques (5). Les inconnues du système sont les
pressions Pα, les saturations Sα, les fractions molaires xiα et la température T .

Afin de résoudre ce système couplé, nous avons développé et implémenté une méthode volume
finis totalement implicite dans le cadre de la plateforme DuMuX [3]. La discrétisation temporelle
est effectuée à l’aide d’un schéma Backward Differentiation Formula 2 (BDF2) tandis que la
discrétisation spatiale est basée sur une méthode ”cell-centered”. La résolution globale de notre
problème s’écrit sous la forme d’un système non linéaire qui est résolu en utilisant une méthode
de Newton avec un pas de temps adaptatif. Les systèmes linéaires sont résolus à l’aide de solveurs
fournis par la librairie DUNE [1] (solveur Bi-Conjugate Gradient Stabilized (BiCG-STAB) couplé à
un préconditionneur AMG). La parallélisation est effectuée en utilisant la librairie parallèle DUNE,
basée sur le langage MPI, qui offre une grande efficacité de calcul parallèle. Cette parallélisation
permet de simuler des problèmes de plusieurs dizaines de millions de degrés de liberté, ce qui est
idéal pour des applications à l’échelle du réservoir impliquant un système chimique complexe.

Pour valider notre méthodologie nous avons considéré un cas 3D d’injection de CO2 dans un
aquifère salin. Une comparaison avec une simulation isotherme [2] afin de mettre en avant
l’influence de la température ainsi que des calculs parallèles seront présentés.
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