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ODbjectifs

Comparaison et développement de methodes
numeriques

Toucher la communauté la plus vaste possible

Garder un niveau de complexité réaliste pour un
modele hydro-geochimique



Présentation genérale

3 niveaux de difficulté chimique
easy
medium
hard
4 types d’écoulements
1D dispersion faible / dispersion élevée
2D dispersion faible / dispersion élevee
Hétérogeneités hydrodynamiques et chimiques
Milieu A : tres perméable peu réactif
Milieu B : peu perméable tres reactif



Description de I'écoulement

Lol de Darcy

Equation de
continuité

Conditions aux limites

(

\

ou=-KV(h)
V(ou)=0

oU =Dy sur oQy
h:HD Sur 8QD



Description du transport

Equation d’advection-dispersion-réaction
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Description de la chimie

Réactions en phase aqueuse mobile

NxM
Z a,JXJ pa— Ci 1=1,NcM
=1

Lol d’action de Masse Equation de conservation

NXxM 2. NcM
C:I:|‘<I}_‘]|;Xj | TMj :Xj-l- Zai,jCi
- I=1



Réactions de sorption (immobile)

NxM
Z a,JXJ + aSiS = CSl 1=1,NCcS
=1

Lol d’action de Masse

NxM as |
CSi = KSi . H Xj ") 'Sasi
=1

Equation de conservation

NCS
TFS =S+ Zl as; CSl
j—



Réactions de precipitation (immobile)

NxM
> apjX; =2 CP i=1NcP
=1

Lol d’action de Masse
NXxM
if 1>Kp;- [T X" then CP=0
j=1
NXxM
else Kp;- | ] Xjap” =1
=1



Equations de conservation

Partie mobile Partie fixe

Composant mobile

NcM NCcS NcP
TI\/IJ- = Xj + Z]; ai,jCi TFj = Z as; CSl + Z api,j CP|

Composant de sorption (immobile)

NCS
Ty =0 T, =S+ ) as;-CS;
i=1



Modele de chimie cinétique

Description par vitesse de réaction

dCCk
dt

= fk (Ci’CCk)

Rappel :

a(T'V'j i )
ot

= v(uTy, )+ 9(B-VTy, )~ a0 (G Cor)]



Les domaines

Domaine 1D

Domaine 2D



Les 2 milieux

Milieu A % Milieu B %
Porosité @ 0,25 0,5
Perméabilité K 102 10°
Dsipersivité o, 10 /1 102 60 // 6 102
Dispersivité O+ 1//103 6//6103

Concentration TS 1 10




Domaine 1D

J, 1
e
**************** Hut
1>
| |
— - —




Concentration

1,0

0,8

0,6

0,4

0,2

0,0

Profils de concentration
—— Advective case
| | —— Dispersive case
! | | ! | ! | ! | \' | ! | | | |
00 02 04 06 08 10 12 14 16 18 20

Space



Concentration

Courbes d’élution
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Domaine 2D
Intlow 1
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Champ de Vitesses

Inflow 1
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Les niveaux de difficulté

Easy
Medium
Hard



Résultats attendus

Courbes d’élutions

Profils de concentration a
différents instants

Estimation du temps de calcul



Easy

- Chimie a I'equilibre instantane

- Peu d’'especes chimique

- Pas de précipitation / dissolution
- Pas de cinétigue

- Non linéarité modérée



Table 4 : Equilibrium for easy test case

X Xo X3 X4 S K
Cy 0 -1 0 0 0 1.00E-12
Cs 0 1 1 0 0 1
C; 0 1 0 1 0 |
Cy 0 -4 1 3 0 0.1
Cs 0 4 3 1 0 [.00E+35
CS 0 3 1 0 1 1.00E+6
CS, 0 -3 0 | 2 1.00E-01
Total (m.L-3) T T> T3 Ty TS
Initial for medium A 0 -2 0 2 1
Initial for medium B 0 -2 0 2 10




Concentration

Easy - Cas convectif
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Medium

- Chimie a I'equilibre instantane

- Pas de précipitation / dissolution
- Cinétigue

- Forte non linéarité



Table 5

: Equilibrivum for medium test case

X Xo X3 X4 S K
Cy 0 -1 0 0 0 1.00E-12
Cs 0 1 1 0 0 1
Cy 0 -1 0 | 0 1
C, 0 -4 | 3 0 0.1
Cs 0 4 3 1 0 1.00E+35
Cq 0 10 3 0 0 1, 00E+32
C- 0 -8 0 2 0 1.00E-04
CS 0 3 1 0 1 1 00E+6
CS, 0 -3 0 1 2 1.00E-01
Total (m.L-?) T T, T3 Ty TS
Initial for media A 0 -3 0 1 1
Initial for media B 0 -9 0 3 10



Cinétique
Formation d’'une espece immobile : 3C; =Cc+2X,

3
dCc _ o.2C—3— k with Cc >0
dt X 4

3
If O.2C—3>1 then k=102 else k =10

X4°
Termes puit-source
dCc
Z[ack,z i (Ci ,CCy )] = —S—dt
K
CC=3C3—2X4 :—3X2+X4 dCc

> acy4-f(Ci.Cey) |=

- dt



Hard

-Chimie a I'équilibre instantané
-Forte non linéarité
-Précipitation-dissolution
-Cinetigue



Table 6 : Equilibriuun for hard test case

X X5 X3 X4 Xs S K
C. 0 -1 0 0 0 0 1.00E-12
C, 0 1 1 0 0 0 1
C 3 0 -1 0 1 0 0 1
Cy 0 -4 1 3 0 0 0.1
C 5 0 4 3 1 0 0 1.00E+35
Cs 0 10 3 0 0 0 1,00E+32
C 7 0 -5 0 2 0 0 1.00E-04
CSI 0 3 1 0 0 1 1.00E+6
CS, 0 -3 0 1 0 2 1.00E-01
C Pl 0 3 1 0 0 0 1.00E+10
C P: 0 | 0 0 | 0 20
Total (m.L-3) T T, T3 Ty Ts TS
Initial for media A 0 -30 0 10 0 1
Initial for media B 0 -90) 0 30 0 10




Cinétique
Formation d’'une espece immobile : 3C; =Cc+2X,

3
dcc _ 0.2C—3— k with Cc>0
dt )(42

3

If O.2C—3221 then k=102 else k =10
X4

Composant X non stable : X — 2 Xy + X3

VX5 =(0.005. X5 +5. CP2



Termes puit-source

acy » -fi, (C;,Cc :—3&—2 0,05- Xz +5-CP
Z[ k,2 k( | k):| dt 5 2
k

Z[aCk,S 'fk (Ci’CCk)] = —(0,05 X5 +5CP2)
K

dCc

> lack 4% (Ci.Cey ) | =—=

k dt

Z[aCk,S 'fk (Ci,CCk)] = (0’05 X5 +5CP2)
K



Conclusion

-Des difficultés reelles pour le transport

-Une chimie suffisamment simple pour étre comprise
par le plus grand nombre

-Une chimie suffisamment complexe pour proposer
des problemes numeériques

-Ce benchmark

- Présente les mémes difficultés numériques
gu’un cas reel

- Est plus simple et accessible qu’un cas réel



Résultats attendus

-Approche globale / séparation d'opérateur
- Quelle approche globale : DAE // DSA
- Quelle séparation : SNIA // SIA

-Modé

- A

Isation de la précipitation — dissolution
out d’équation

- C

nangement de variable

- Points intérieurs
-Solveur des systemes non linéaire
- Newton
- Fraction Continues Positives
- Armijo
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