Développements de méthodes numériques pour le transport réactif
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Dans le cadre de la gestion des déchets nucléaires, des outils de simulation sont développés conjointe-
ment par le CEA, TANDRA et EDF. Ils collaborent pour mettre en oeuvre la plateforme ALLIANCES
qui couple différents codes [7]. Pour effectuer des calculs de sureté pour le stockage profond des colis
de déchets, celle ci couple des codes de transport et de chimie. La description du transport réactif peut
se trouver dans [1] [2] [3].

Pour résoudre le systéme non linéaire couplant des équations de conservation (transport), des EDO
(cinétiques) et des équations algébriques (équilibre chimique), la plupart des industriels utilisent des
méthodes séquentielles itératives de type point fixe, robustes mais parfois lentes a converger [1] [6].

Le but de ce travail est de présenter d’autres algorithmes de couplage et de les comparer a la
méthode de point fixe. En particulier, on s’intéressera & une méthode de Newton et & une méthode de
gradient conjugué non linéaire [5]. Cette derniére s’inspire de travaux [3| qui concernent ’optimisation
sans contrainte.
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