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e probleme de transport-chimie

Migration des radionucléides a travers les differentes
barrieres envisagées pour le stockage ou
I'entreposage des dechets radioactifs.
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e probleme de transport-chimie

Migration des radionucléides a travers les differentes
barrieres envisagées pour le stockage ou
I'entreposage des dechets radioactifs.

Systeme nonlinéaire couplé faisant intervenir un
"opérateur de transport" et un "opérateur de chimie".

Actuellement : méthode de point fixe. But: améliorer la
performance de la méthode numérique.

Etude des proprietés du probleme discret pour un cas
simple (préecipitation-dissolution).
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e modele transport-chimie

pour I'espece j:

C,; concentration de sa phase mobile,
JF; la concentration de sa phase sorbee,
7; sa concentration totale : 7, = C; + F;
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C,; concentration de sa phase mobile,
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Conservation de la masse et equilibre chimique:
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e modele transport-chimie

pour I'espece j:

C,; concentration de sa phase mobile,
JF; la concentration de sa phase sorbee,
7; sa concentration totale : 7, = C; + F;

Conservation de la masse et equilibre chimique:

y

w@ﬂ} — L:(Cj) — O,
| Cj — \Ijj(,]'l,. - ,TM>,

U, . opérateur chimie pour la composante j
L(c) = —u-Vc+div(DVec),
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Discreétisation

Volumes finis 1D avec decentrement amont pour le
terme de convection.
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Discreétisation

Volumes finis 1D avec decentrement amont pour le
terme de convection.

C = (Ci,...,Cy) avec C; € Reard(maillage)

Mcn—i—l + f’n—l—l - Cn € f‘n + Kn,
Cn—|—1 - ¢(Tn+1),
Cn-l—l € f‘n—|—1 . Tn—|—1.

1 calculé par Chess (code Ecole des Mines)
JIC" . termes sources, C.L. et maillage.
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Point fixe

Exemple de point fixe, itération ¢ (a C*+1¢, Tnt14 et Frtlt
connus) :

R Lt L P K,
Jrn+li4+l é_|_ fn+1,e
Cn—|—1,€—|—1 - w(fz'n—i—l,é—kl)

f‘n—I—l,K—l—l - Tn—|—1,£—|—1 I Cn-|-1,€-|-1

)
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Newton

On résout le systeme

cr [ MCPE L _Cr K ) ,
f Fn—l—l B C'n—l—l i w(cn—i—l € f‘n—l—l) N
par la méthode de Newton, en calculant Vv par
différenciation numerique.

-p.6



Gradient conjugue

On suppose que g = Vf, et on minimise f par le GC non
lineaire (adaptation de I'algorithme de Polak Ribiere).
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Cout des differentes méthodes

Algo appels chimie systemes linéaires
Point fixe 1 M
de taille card(maillage)
Newton 1+ M 1
de taille M x card(maillage)
GC 2 \Y
de taille card(maillage)
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Comparaison Newton Point fixe

itérations

simulation

Comparaison nombre itérations et temps de simulation (s)

Fourier = dt

= Newton I
+ mailles

== Point Fixe
+ mailles

Fourier = dt

Comparaison Newton point fixe
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Comparaison GC Point fixe

Comparaison nombre itérations et temps de simulation (s)
en fonction du Fourier (meme residu)

itérations

2.5 3 35 4
Fourier = dt

c
8
s

=]
=

)

——

1 1.5 2 2.5 3 3.5 4 4.5 5
Fourier = dt

Figure 2. Comparaison des algorithmes dans le cas du -



Comparaison GC Point fixe

Ecart de Concentration en fonction

de x pour Fourler =5
| M

Portlandite
&
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GC pas variable

Gradient Conjugué avec pas de temps variable

convergence (oui / non)
point

nombre d'iteration

point

dt

point

30 40 50 60
numero du pas de temps
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Point fixe pas variable




Modele dissolution-précipitation

f oyu — aAu = Oyw,
{ 0w — bAv = —0w,
L 8tw m— F(U, U)l{sz}

F(u,v) = C(u*v” — K),
avec < F  enu,uv,
F(u,0) <0, F(0,v) < 0.



Schema VF

’

N

un—|—1
m(K) K - Z F(un—l—l)
ceN (K
m(K)vgt — viot — b Z F;;jf“)
oceN(K

Wi = (W + §tF (™, v?(+1))+

= —m(K)

n+1 n

0t ’

n+1 n
Wy — Wi

0t
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Schema VF

’

N

SIS 7 n-+1 n

m(K) U g = Uk —a Z F[(g’o-n_l_l) - m(K) Wi 5; U}I(7
ceN(K)
1 (v,n+1) w?(_H B ?,U?(
m(K) v — vt — b Z Fy, " =—m(K) =

ceN(K)

wit = (wic + 0tF (ud !, vt)

Existence, positivite, stabilité, convergence ?
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