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2. Modele multiphasique avec dissolution d'hydrogene

Hypotheses
Alternatives
Discrétisation
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Notations

o Indice désignant la phase liquide ou la phase gaz (o =1, g)
Sa  Saturation (S, + .5, =1)
P, Pression

Uy Vitesse

d Porosité

k-, Perméabilité relative

k Perméabilité absolue

Mo Viscosité

Pa Densité

P, Pression capillaire

Aa kr., /Hoz
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Modele diphasique

Hypotheses
Ce:] 1. Conservation de la masse de chaque phase (o =1, g)

Ot (PpaSa) + div(paua) = Qu

2. Fluides darcéens et gravité négligée

k.,
Lo

VP,

Us = —k

3. Pression capillaire entre les pressions de chaque phase

4. Ecoulement isotherme
Loi d’'état pour la phase gazeuse P, = Py(py)
Phase liquide incompresssible
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Lois de fermeture

Saturation effective

S-S,
© 1_Slr_sgr

Si

Perméabilités relatives (Van Genuchten pour la phase liquide)

2

(k= /S 1= (1= 8™
|k, = M(l _ S}e/m)m

Pression capillaire
1/m 1/n
Po=P (8" =1) ", m=1-1/n

Loi d'état
Pg = pgrT
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Systeme en saturation liquide et pression de gaz

Les hypotheses 1 — 6 donnent

Si . VS Q1/p1
M(S;, P,)O d A(S;, P —
(S, Py) 0k ; + 1V< (S1, Py) VP, ) rTQ,
ou
1 0
M(S,, P,) = &
( ! g) ( _Pg (1_Sl) >
et
A(S1. P,) = k —\idP./dS, by,
0 Ao P,
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Dégenérescence du modele
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A la limite S; — 1

Signification de la pression de gaz?
Traitement numérique du passage deux équations a une équation ?

Dégénérescence vers un systéme hyperbolique—parabolique (modele
Buckley Leverett)

Deux possibilités
Troncature de la saturation liquide ou troncature des lois de per-
méabilités relatives et de pression capillaire

Réécriture du systéme en variable globales (i.e. qui sont présentes
quelle que soit la valeur de la saturation liquide)
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Schéma numérique

Schéma MPFA pour la discrétisation spatiale

y

OS5 —

ou B, D, FE = matrices de discrétisation en espace
Schéma d’'Euler implicite pour la discrétisation temporelle

| —®P,0:S1 + ®(1 = 5))0:Py — E(S1, Py) Py = rTQ,

p(sp Pyt = AT

(I)Sln—i_;t_ Sl . B(Sn+1)sn+1
n—|—1 n
\

(Sn—l—l n+1)Pn+1 . TQn—l—l

Méthode du point fixe pour résoudre le systeme non linéaire d'in-

connues SZ”Jrl et P;“

CEA Saclay DEN/DM2S/SFME

Laboratoire de Modélisation des Transferts en Milieu Solide

pP.



Validation 1D (perméabilité absolue discontinue)
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Principe de détermination des solutions exactes

Se donner des fonctions S; et P, vérifiant de bonnes propriétés

principe du maximum

limites t — 400

conditions aux limites

continuité des flux aux discontinuités de k
continuité de la solution aux discontinuités de k

Déterminer Q; et (), et les conditions initiales de tel sorte que ces
fonctions soient la solution du probléme considéré
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Détermination de la solution

Domaine (—1,1)
Conditions aux limites de type Dirichlet
Perméabilité absolue

] ki dans (—1,0)
klz) = { ko dans (0, 1)

Saturation liquide et pression de gaz

( ( % (1 + Be YT Siﬂ(ﬂ'l’)) dans (—1,0)
< Sl(:c,t) = <
> (1 e/ sin(ah fhaw)(1 = )} dans (0.1)

| Py(z,t) = Cste dans (—1,1)
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Constantes physiques

Domaine (—1,0)

Domaine (0,1)

Perméabilités absolues (m?) 10~ 10~'8
Viscosité du liquide (Pa.s) 804 x 107° 804 x 107°
Viscosité du gaz (Pa.s) 185 x 10~ 7 185 x 10~ 7
Porosité 0.3 0.3
Sw, 0 0
Sy, 0 0
P. (Pa) 2 x 10° 2 x 10°
Parameétre de Van Genuchten (n) 1.5 1.5
Constante de temps 7 () 1.65 x 107 1.65 x 10"
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Saturation liquide exacte et approchée

Pas de temps : At =31 x 10°s

Temps final : T = 31 x 10%s
Nombre de mailles : N = 200

m Saturation

0.60

0.58

0.56 - ]

0.54 >

7

0.52 - ]
0.50

0.48 L S -

&

0.46 -

|

0.44 - ]

Exacte
0.42 L ]

> Approchée
0.40 | | | | | | | | PP

-1.00 -0.80 —0.60 -0.40 -0.20 0.00 0.20 0.40 0.60 0.80 1.00
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Convergence en maillage

Temps final de la simulation : 7' = 31 x 10°s ~ 1 an (7 ~ 6 mois)
N € {100,200, 500, 1000, 2000}
Représentation de I'erreur relative L?

H(Sla Pg)exa(T) — (Sla Pg)app(T)HL2

N S, Py)oxa(T ’
1(S1, Py)exa(T) || 2
Erreurs L2 relatives pour différents pas de temps
o
E i
[ B
S
g -8
4 B
a |
g |
=
10]
1T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
-8.0 -7.5 -7.0 -6.5 -6.0 -5.5 -5.0 -4.5
S
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Convergence en maillage

Temps final de la simulation : T' = 31 x 10°s ~ 1 an (7 ~ 6 mois)
N € {100, 200, 500, 1000, 2000}

Erreurs L2 relatives pour différents pas de temps

-39
6 \V2 7 v’//v/v
= _
g 7
3 _
g _
~
| |
”
5 -8+
o _
i}
= _
o _|
~9
-101
-1 T T T T T T T T T T T T T
-8.0 -7.5 -7.0 -6.5 -6.0 -5.5 -5.0 -4.5

Pas de temps = 31*10"4 s
Pas de temps = 31*10"3 s log(1/N)
Pas de temps = 31*10"2 s
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Convergence en temps

Temps final de la simulation : 7' = 31 x 10°s ~ 1 an (7 ~ 6 mois)
At € {31 x 10*; i =5,1}

Erreur L2 relative en fonction du pas de temps

e
~4
51
=
2
g -6
o
b |
|
5 -+
o
(@)
S
8
~9
-10-
-1% T T T T T T
8 9 10 11 12 13 14 15

Nombre de mailles = 2000 log(dt)
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Saturation exacte et approchée; cas ou k1/k2 = 100

Nombre de mailles : N = 2000 (période dans (0,1) 2 x 10~ *m)

Saturation
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.
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Validation 2D (cas homogene)

Principe de détermination d'une solution exacte identique au cas 1D
lorsque la perméabilité absolue est discontinue

Domaine (—1,1) x (—1,1)
Conditions aux limites de type Dirichlet
Saturation liquide et pression de gaz (E. Villatoro)

( 1 — 2%(1 —v? 1+t/7
Sa1) = S~ L2011/
<

== (]
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Parametres physiques

Viscosité du liquide (Pa.s) | 804 x 107°
Viscosité du gaz (Pa.s) | 185 x 1077
Porosité 0.3
Sw, 0
Sy, 0
P. (Pa) 2 x 10°
Paramétre de Van Genuchten (( ) 1.5
Perméabilité absolue (m?.s™1) 10~
c (Pa) 2 x 107°
d 2.2
Slim 0.7
Py (Pa) | 5.5 x 10°
7 (s) | 31x10°
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Convergence en maillage

Temps final de la simulation : T =31 x 10°s ~ 1 an (7 = T)

Pas de temps : At = 31 x 10°%s
Nombre de mailles : N € {1/20,1/30,1/40,1/50,1/100,1/200}

Erreurs relatives L2 sur la pression de gaz et la saturation liquide

_2
Z

-10-

log(Erreurs L2 relatives)

-12

—14+

-16 T I T T T T T N R N T T T N
-5.5 -5.0 -4.5 -4.0 -3.5 -3.0 -2.5
Saturation liquide

Pression de gaz log(1/N)
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Modele diphasique avec dissolution d’hydrogene gazeux (1/2)

Hypotheéses : (inspiré du benchmark couplex-gaz ANDRA)

1. Conservation de la masse de chaque phase (o =1, g)

€S9

0t(PpaSa) + div(pata) = Qa

2. Conservation de la masse pour |'hydrogene dissous et gazeux

8t(<I>Saan52)—l—div (an[;{Q uoé—,ooéDf2 VX52) +Qf/25 = Q2

ou XH2 = pii /po désigne la fraction massique d'hydrogene dis-
sous (pour o =1) / gazeux (pour a = g).

3. Equilibre entre I'eau liquide et la vapeur d'eau réalisé instantanné-
ment

PHQO — Psat (T)

g
4. Ecoulement isotherme

5. Phase liquide incompressible
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Modele diphasique avec dissolution d’hydrogene gazeux (2/2)

Hypotheses :
6. Fluides darcéens et gravité négligée
Ce:] 7. Pression capillaire : P. = Py — P,

8. Equilibre thermodynamique entre I'hydrogéne dissous instantanné via la
loi de Henry

H H
ple 2 = ]\4HQIJH2 (T)Pg 2
9. Loi de Dalton entre les pressions partielles de chaque espece
_ pH»s H>O
Py = P2 + Py
10. En notant M la masse molaire du mélange gazeux et M* la masse molaire

du composant k dans la phase gazeuse (k = H2, H20)

H HsO
Pg_pg2 Py

M o MH2 + MH20"

11. Lois d'états pour les pressions partielles ng’ (k = Ha, H20)
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Inconnues vs equations

Inconnues :
Sa, aa=1,g
Pa, @ =1,9
XH2 =1 ¢
pk, k= Hs, H2O
P,, a=1lg

PF, k= H2, H>O

soit 12 inconnues

Equations :

4 équations différentielles (conservation de la masse)
6 équations algébriques (pression capillaire, loi de Henry, loi de Dal-
ton, lois d'état, pression de vapeur saturante)
condition S; + S, = 1, définitions X2 = pli2 /p,, pour a =1, ¢ et
définition de p,
soit 14 équations
—Systéme surdéterminé

CEA Saclay DEN/DM2S/SFME
Laboratoire de Modélisation des Transferts en Milieu Solide

.21



€S9

Deux alternatives possibles

Réduire le nombre d’équations différentielles

Nombre d'équations a discrétiser inférieur et donc temps de
calcul réduit

Systeéme contraint par des relations algébriques (difficultés dans
la résolution du systeme non linéaire ?)

Réduire le nombre d'équations algébriques

Loi de Henry incompatible avec les deux équations de conserva-
tion de la masse sur les fractions massiques d'hydrogene dissous
et gazeux

Nombre d’'équations a discrétiser par rapport a la premiere al-
ternative supérieur

Choix du flux de masse entre Hs gaz et Ho liquide ?
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Systeme réduit

Choix de la premiére alternative (réduction du nombre d’équations
différentielles)

Par sommation des equations de masse (phase liquide + phase ga-

zeuse et hydrogéne dissous + hydrogéne gazeux), le systéeme en
variable saturation liquide et pression partielle d’hydrogene gazeux

s'écrit
S VS a
M (S, pfz)@t Ij{g +div | A(S], PgH2) }ZIQ — Za QH2
Pg VPQ Za QOé

—>Possibilité d’effectuer une discrétisation du méme type que pour le
modele diphasique sans dissolution
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Conclusions et perspectives

Présentation d'un modele d'écoulement diphasique en milieu poreux

Validation 1D lorsque la perméabilité absolue est discontinue
Validation 2D dans le cas homogene

Présentation d'un modele d'écoulement multiphasique en milieu po-
reux avec dissolution d'hydrogene dans la phase liquide
Modele surdéterminé

Relaxation en supprimant des équations différentielles ou algé-
briques
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Conclusions et perspectives

Présentation d'un modele d'écoulement diphasique en milieu poreux

Traitement numérique de la dégénérescence du modele

Présentation d'un modele d'écoulement multiphasique en milieu po-
reux avec dissolution d'hydrogene dans la phase liquide

Validations numériques
Traitement numérique de la dégénérescence du modele
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