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1 Theme A : Ecoulements multiphasiques

Cette thematique (resp. A. Bourgeat) regroupe 4 projets.

1. Ecoulemen ts multiphasiques, transp ort et reactions chimiques en milieu complexe
(UPMC-Sisyphe et LCD Poitiers), resp. P. Adler

Lestravaux ont ete menesdanstrois directions :

{ L'ecriture et I'impl emertation d'algorithmes basessur la methode de Boltzmann pour les ecou-
lemerts a une et deux phases.Le programme simple phase donne des resultats relativemert
precis, mais s'avere ine cace par rapport aux codesbasessur la methode de volumes nis. Le
programme double phase donne lui aussi des resultats satisfaisarts, mais rencortre des di -
culteslorsquelesdeux uides ont desdensitescortrastees.Les deux codessont parallelisessous
OpenMP.

{ Applications a desecoulemems double phasedansdesmilieux modeles.Le code a ete utilis e pour
evaluer despermeabilitesrelativeset pour simuler l'injection de gazdansun milieu initialement
sature d'eau.

{ Proprietesmecaniquesde milieux poreux modelesavec deux phasescompressiblesLa methode
de calcul est basee sur la discretisation du milieu par une methode de ressorts lineaires et
angulaires. Cette methode a ete utilis ee pour simuler la propagation d'ondes et a fourni des
resultats en bon accord avec des predictions theoriquespour un milieu homogene.

2. Mo delisation et simulation num erique de la migration de gaz (Univ Pau, UCB Lyon et

LEMT A Nancy), resp. B. Amaziane

articles parus ou accepes|[1, 2, 3,4, 5, 6, 7, 8, 9, 10|, articles soumis[64, 65], theses[98, 109

L'objectif principal a etel'obtention de modelesmathematiqueset physiquespour la simulation des

ecoulemets diphasiques(liquide, gaz) a deux composarts (eau, H2) en milieu poreux, adaptesaux

speci cit esdu stockage de dedhets nucleaires. Des resultats ont ete obtenus dans trois directions

principales :

{ l'utilisation de variables adequatespermettant de modeliser et simuler I'apparition/disparition
de phase: conceriration/pression (UCBLy on), saturation etendue/pression(LEMT A Nancy);

{ le developpemert mathematique et numerique d'un modele utilisant une pressionglobale pour
les ecoulemers diphasiquesimmiscibles et compressiblesl'appro che numerique reposesur une
methode totalement implicite entemps et une methode de volumes nis certrespar sommeten
espace

{ la derivation d'un modele homogeneise pour traiter le cas test Couplex-Gaz 1 propose par
'ANDRA. La zonedescolis estremplaceepar un milieu equivalert, le reste de la zoneouvragee
et le milieu naturel demeurart inchanges. Les resultats sort tres bons, en depit du nombre
relativemert limit e de colis dansla zonea homogeneiser; voir la gure 1.

Signalonsegalemen la miseau point par I'equipe de I'UCBLY on d'une banquede castests (bench-

mark) pour la simulation desecoulemens multiphasiques, voir
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Fig. 1 { Simulation de l'exercice Couplex-Gaz propose par 'ANDRA par le modele Concertra-
tion/Pression (UCBLy on); comparaisonentre une description detaillee et une approche homogeneisee
ou la zonecertrale descolis est remplaceepar un milieu equivalent ; en haut a gaude : pressiondu gaz,
en haut a droite : saturation du gaz, en bas a gauche : pressiondu liquide, en bas a droite : probleme
detaille

Cescastests sont ciblessur desdi cult esspeci ques : apparition et disparition de phases condi-
tions initiales hors equilibre; milieu fortement heterogeneavec deux typesde roches.

3. M etho des math ematiques et numeriques pour les ecoulemen ts diphasiques avec dis-
solution (Paris-Sud, Univ Aix Marseille, UMLV), resp. D. Hilhorst

articles parus ou accepies[11, 12, 13, 14, 15, 16, 17], articles soumis [66, 67, 68, 69, 70|, theses

[100 107

Lestravaux sedeclinert selontrois axes.

{ Methodesde volumes nis certrespar maille. Pour les problemesde di usion et les equations
paraboliques degenerees, les resultats portent sur I'analyse mathematique de la convergence
du schema. Le schema SUSHI a egalemen ete etendu au cas des ecoulemets diphasiqueset
une implemertation a ete realiseeen lien avec EdF dans Code_Aster. Certains descastests du
bendmark propose par I'equipe de 'UCBLY on ont deja ete passs(injection d'hydrogenedans
un milieu homogenesature, reequilibrage capillaire dansun milieu heterogeneconstitue de deux
materiaux).

{ Limite singuliere d'un modele diphasique immiscible. On considere la limite singuliere d'un
problemed'ecoulemen diphasiqueimmiscible en milieu poreux lorsque la viscosite de 'air tend
vers zero. On obtient un problemelimite qui a la forme d'un problemede Richards generalise.
Des simulations 1D completent I'etude.

{ Le casdespressionscapillaires discortinues.ll s'agit d'analyser desecoulemeits diphasiquesavec
des pressionscapillaires discortin ues lieesaux changemerns abrupts de geologie.On a montr e
que le pro | de saturation limite pour des pressonscapillaires ne dependart que de la roche et
non plus de la saturation corvergeversla solution entropique d'une loi de consenation scalaire



avec ux discortinu ou vers une solution avec un choc non classiquea l'in terface.

4. Simulation numerique de transfert d'hydrog ene (EC Nantes, Univ Toulon et Univ Nantes),
resp. M. Saad
articles parus ou acceptes[18, 19, 20|, articles soumis[71, 72], theseg105 108

Lestravaux sedeclinert selondeux axes.

{ L'analyse mathematique et numerique de modeles d'ecoulemets diphasiquesimmiscibles et
compressibles.De nouvelles estimations d'energieont ete obtenuesan d'etablir I'existence de
solutions. La pressionglobale n‘est pas necessairgpour formuler le problememais est utile an
d'obtenir un resultat de compacite. Cette analyse mathematique a conduit naturellement a la
formulation d'un schemade volumes nis (en dimensions2 et 3), I'id ee etant de consener au
niveau du schema numerique les estimations d'energie sur les solutions discretes. L'appro che
utilise la notion de maillagesadmissibleset le decerirement amont desmobilit esaux interfaces
selon le gradient de la pression globale. Un point important est d'approcher la densite aux
interfacesen utilisant les pressionssur les deux mailles voisines.

{ Le deweloppement de modeles numeriques dans la perspective du benchmark Couplex-Gaz 2
propose par 'ANDRA. Le modele considere exprime la consenation de la massede chaque
constituant et estferme par leslois de Dalton et Henry. Lesimplemertations sefont enlien avec
le CEA dansle logiciel MPCube.

2 Theme B : Mo deles et couplages

Cette thematique (resp. A. Mikelic) regroupe 5 projets.

1. Simulation thermo-h ydro-m ecanique de 'EDZ : metho des regularis eeset repr esentation
discr ete (L3S-R Grenoble, Lamsid, Institut d'Alembert/UPMC), resp.R. Chambon
articles parus ou accepies[21, 22], articles soumis[73]

Les acteurs scierti ques ont developpe, dans le cadre du modele a micro-dilatation, une methode
qui permet de suivre plusieurssolutions et de comparerlessolutions notamment enterme d'etendue
de 'EDZ et de permeabilite equivalente. L'interpretation des calculs regularises en terme d'ex-
tension de 'EDZ a ete achevee. Par ailleurs, le travail sur le cortr'vle de la largeur de la zone
localisee dans I'etat completemert endommage et sur la modelisation d'une ssure discrete en
hydromecaniqueest bien avance; cetravail va @tre poursuivi dansles anneesa venir. Le troisieme
sujet concernait l'introduction d'un passageconsistart d'une zone localisee a une interface dans
le cadre des milieux de secondgradient. Un travail preliminaire a ete fait en dimension un. Des
di cult esimprevuesayant surgi en coursd'etude, le travail en dimension deux estencoreen cours
de validation. Enn, le quatrieme sujet portait sur le probleme de la non-unicite des solutions
pour les problemesconsideres. Les methodesde regularisation des modelesd'endommagemen ne
suppriment pas la multiplicit e des solutions, ce qui est coherert avec la physique. Des travaux
recerns menessur un casanalytique et avec un modele d'endommagemen tr es simple montrent
qu'une in nit e de solutions peuvent appardtre, et qu'en utilisant la derivee secondede I'energie,
on peut trouver un critered'unicit e et un crit ere de stabilit e. Cestravaux sont pris en compte par
EDF dans Code ASTER.

2. Homog eneisation du terme source : denition et validation de cas test (Univ Lyon 1),
resp. O. Gipouloux
articles parus ou accepes[23, 24, these[109

Lestravaux s'inscrivent au seindu projet integre EuropeenPAMINA FP6-036404avec deux par-
tenaires du Groupemert, I''RSN (Ch. Serreset G. Mathieu) et le CEA (A. Genty); citons en
particulier le livrable [97]. L'objectif etait de mettre au point descastestsa n d'evaluer I'in uence



du changemen d'edhelle sur le terme sourcepour la simulation du relachemert de radionucleides
d'un stockage de dedhets. La geometrie generale des cas tests se compose d'alv eolesde stockage
conneckespar une galerie d'acces. Les resultats des calculs e ectues par le CEA et I''RSN ont

ete comparesa ceux e ectu espour le problemehomogeneise dans deux cas,l'un pour un compor-

tement faiblement convectif dans les galerieset I'autre pour un regime beaucoupplus convectif.

La solution numerique du probleme homogenreise a ete obtenue par une approche basee sur une
formulation EFMH avec decomposition de domaine en deux et trois dimensionsd'espace.

. Interfaces evolutiv es a la petite echelle : application au gonemen t des geomat eriaux
(LMSGCl/Institut Navier, Champs/Marne), resp. E. Lemarchand

Les materiaux argileux (argilites, scistes argileux) et les materiaux a matrice cimentaire (beton,
mortier) constituent deux classesle geomateriaux directemert impliqu esdansla problematiquedu
stockage desdedets radioactifs. Cesmateriaux ont la particularit e d'exhiber desheterogeneitesa
plusieurs echellesd'espace.Le projet s'estconcerir e sur l'analyse desinterfacessolide/ uide(s) et
uide(s)/ uide(s) ewolutivessousl'e et de couplages,au moins en partie physico-chimiques, a une
edhelle non directement obsenable par I'ing enieur, en particulier sur lesphenomenesde dissolution
et dissolution/pr ecipitation de constituants de la phasesolide des geomateriaux dans le contexte
de l'analyse et la comprehensionde la degradation desmateriaux cimentaires. Une estimation des
proprietesdi usiv esdes pates cimentaires a ete obtenue sur la basede la micro-structure retenue
pour les fractions volumiques des di erenes phasesissuesdu modele d’hydratation de Powers.
Parallelemen, un raisonnemern micro-mecaniquea ete developpe sur la prise en compte de cou-
plageschemo-mecaniquesdans I' ecriture deslois de dissolution/pr ecipitation localesmisesen jeu
notamment dans la carbonatation des materiaux cimentaires. Il a ete montre commert rendre
compte de l'impact de I'energielibre elastique (locale) dans I'ecriture de la force thermodyna-
mique responsablelocalemen des mecanismesde dissolution et de precipitations au niveau des
interfacessolide/ uide. L'identi cation de la structure deslois d'interface coupleesa ete achevee,
avec I'estimation destermes de couplageschemo-poromecaniques.Une publication est en cours
d'ecriture.

. Mo deles de disp ersion ecace pour des probl emes de chimie-transp ort (Univ Lyon
1, CMAP/Ecole Polytechnique, LMPA/Univ du Littoral, Univ Aix-Marseille 3, LEMT A-INPL
Nancy), resp. A. Mikelic

articles parus ou acceptes[25, 26, 27, 28, 29, 30, 31, 32, 33, articles soumis[74, 75], theseq99, 10]]

Lestravaux ont ete developpesdans diversesdirections se completant mutuellemert.

{ Homogeneisation d'un modele de transport reactif dans desmilieux poreux an de comprendre
la dispersion de Taylor dans une geometrie generale 3D. Le modele cortient une equation de
convection-di usion danslesporeset une equationdi erertielle ordinaire lineaire pour l'adsorp-
tion ala surfacedespores. Pour une situation physique correspondant a de grands nombres de
Peclet et de Damkohler, le modele homogeneise a ete obtenu ; celui-ci a la forme d'une equation
de cornvection-di usion avec des coe cien ts e caces dependart du couplageertre la reaction,
la convection et la di usion ; voir la gure 2.

{ Derivation rigoureusedu modelee ectif pour un reactif traversart un pore bidimensionneletroit
et long. Le solute, transporte et di us e par le uide, subit lesreactionsd'adsorption-desorption
a la frontiere laterale de tube. A la fronti ere d'injection, on supposedes conditions aux limites
de Danckwerts. Les parametres de transport et de reaction sort supposes conduire au regime
des grands nombres de Peclet et de Damkohler. La transformation de Laplace en temps a ete
employee et, ensuite, la technique de la perturbation singuliere anisotrope. En supposart une
cinetique chimique lineaire, dese ets de memoire et de relaxation ont ete mis en evidence.

{ Elaboration d'un modele a 3 ecdelles pour decrire le transport d'eau, d'ions et de charges
electriquesdansun milieu argileux sature.Le materiau argileux utilis e pour cette etude th eorique
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Fig. 2 { Represenation en ecelle log-log de la composarte (1,1) de la matrice de dispersion e ectiv e,
A;;, enfonction du nombre de Pecletlocal Pey ; on decompseA;; = A1+ Ay, la cortribution A; etant
nulle en I'absencede reactions chimiques; on obsene que pour des grands nombres de Peclet locaux,

A,, estproportionnel a P€2 , alors que 'asymptotique serait PeL:/ en'absencede reactionschimiques

a ete une kaolinite non gon ante. L'ob jectif a ete d'examiner le rdle du pH connu pour €tre un
parametre crucial dansle comportement des argiles. Le modele physique prend en compte les
reactions d'echange au niveau des surfacesdes feuillets et introduit un modele de dispersion
reactive desespecesioniques. La modelisation a ete developpeepar homogeneisation periodique
et des simulations a I'edhelle macroscopique,en regimes permanert et transitoire, dans des
geometries simples permettent d'apprehenderles mecanismesde transport pour ce type de si-
tuation.

{ Mise au point de mesuresgracea l'imagerie par resonancemagnetique (IRM) pour etudier les
mecanismesde transport en milieu poreux. Des sequencesd'acquisition et des proceduresde
traitement d'images ont ete developpeespour detailler la structure interne des milieux poreux
modeles (empilemerts de billes) et pour realiser des mesuresde vitesse au sein de ces mémes
milieux (velocimetrie IRM). La dicult e reside,non pasdans la visualisation, mais dans I'ob-
tention de mesuresprecisesLe principal resultat concernela cartographie 2D precisedu champ
de vitessedans la sectionde di ererts milieux poreux parcourus par un ecoulemen d'eau. Ces
travaux sort le prealable a la realisation de mesuresde la dispersion par IRM en utilisant la
technique double-PGSE (Double Pulse Gradient Spin Echo).

Signalons par ailleurs deux points supplemertaires. D'une part, les ecoulemens insatures avec
pression capillaire dynamique ou I'entropie est employeean d'obtenir I'existence globale d'une
solution faible appropriee avec des deriveespremieresde carre integrable. D'autre part, I'etude
de deux modelesd'homogeneisation des termes sourcesdans une equation parabolique de di u-
sion. Les termes sources,correspondant a des colis desquelss'echappe un polluant, sort repartis
periodiquemernt sur une surface.Le contraste de di usion entre le sous-solgeologiqueet I'environ-
nemert immediat des colis (galeries et scellemems) est suppose tresimportant (comme dans les
modelesde double porosite). Cela entra™e que, dans le modele homogereise, le terme sourceest
obtenu a traversla resolution d'un problemede cellule et non pas par simple moyennisation. Des
essaisnumeriquesen 2-d completert cette etude.

Analyse du transfert coupl e matrice-fracture (GEMP/IMFT, LMAP/Univ Pau), resp.F.
Plouraboue

Le but est de mieux comprendre commert le transport couple entre ssures et matrice peut tre
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modelise dans le cadre du regimestationnaire et du regimepropagatif sanse ectuer 'approxima-
tion de Taylor (i.e., pour tout nombre de Peclet). Les e orts ont porte sur une reformulation en
problemeauto-adjoint du problemede Graetz.

. Mo deles fractionnaires pour le transp ort de mati ere en milieu poreux (Univ Avignon),

resp. M.C. Neel
articles parus ou accepies[34, 35|, articles soumis[76]

Le but du projet est d'expliquer les comportemerts di usifs anormaux (de type non-Fickeens)en
ajoutant un terme de viscositede la forme | ¥ @cou 2]0;1[etl! represerte une integrale
fractionnaire d'ordre 1 . L'ajout de ce terme fournit un parametre supplemertaire et I'id ee
est d'expliquer les donneesexperimentales, pour la dispersion du solute dans un ecoulemen non-
sature, par ce modele legeremert plus complique que le modele Fickeen. Au niveau moleculaire,
de telles formulations peuvent resulter, au moins formellemert, de modelesnon-browniens avec
terme de retertion. La modelisation a egalemen ete enrichie en incluant le casou la vitesse de
cornvection depend du temps.

Theme C : M etho des num eriques

Cette thematique (resp. R. Herbin) regroupe 4 projets.

1. M etho des num eriques pour les ecoulements en milieux anisotrop es et heterogenes

(Univ Aix Marseille, UMLV, ENPC Champs, Univ Montpellier, Univ Clermont-Ferrand et Univ
Nantes), resp. F. Hubert
articles parus ou acceptes[36, 37, 38, 39, 40, 41], articles soumis[77, 78, 79], these[106]

Le bendhmark sur lesproblemesanisotropesheterogenessur maillagesgeneraux presenea FVCA5S
en Juin 2008 a permis de degagerdes similitudes entre plusieurs schemas; voir la gure 3. Ceci
a conduit a introduire une famille de schemasqui cortient les MFD (mimetic nite dierence
methods), les methodesvolumes nis dites hybrides de type SUSHI et les methodesvolumes
nis mixtes, et leur extension au cadre non lineaire. Deux extensionsde ce bencdhmark sort a
presett a I'etude : le passagea 3 dimensionsd'espaceet le couplaged'une equation de di usion
avec une equation de transport, de maniere a bien evaluer la precisiondes ux numeriques.

Les recherchesconcernart les schemasDDFV ont ete poursuivies, avec en particulier une exten-
sion aux problemesde convection-di usion et les problemesanisotropesheterogenes,et egalemen
a la dimension 3 en espace.ll est egalemen prevu d'etudier I'algorithme general de couplage
de schemas dans le cadre de la methode de decomposition de domaine de Schwarz-Lions, qui
est egalemen etudiee pour le schema DDFV bi-dimensionnel et pour laquelle on recherche des
meilleures conditions de transmission.

Un autre axeimportant estla recherche de monotonie pour desschemasde discretisation en espace
sur maillage non structur e, et I'etude de leurs proprietesde convergence.En n, signalonsd'une
part gu'il a eterepondu armativ emert a une question d'’Aavatsmark concernart I'existenced'un
schemacerire a 9 points symetrique et convergert sur maillages quadrangulaireset d'autre part
que les stchemasde discretisation de type elemerts nis stabilises en espaceet Runge Kutta en
temps ont ete analysespour desequations hyperboliques en prouvant la stabilit e des schemaset
desestimations d'erreur pour dessolutions regulieressousune condition de CFL habituelle.

. M etho des particulaires pour les milieux poreux (Univ Poitiers, Univ Bordeaux, LIMSI,

Inria Nancy), resp. S. Huberson

articles parus ou accepies[42, 43, articles soumis[80]

Le premier objectif de ce projet etait de construire un code particulaire 3D pour un milieu aniso-
trop e et discortinu et I'appliquer sur un castest de 'ANDRA. Le cote anisotrope ne posepas de
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Fig. 3 { Resultats du bendhmark ANIS. Test 1 : faible anisotropie. Comparaisonde la norme L? de la
solution (ordre f 2; 3g) et du gradient (ordre f 1; 29g).

problemeparticulier, par cortre lesdiscortin uit espeuvent induire desinstabilit es.L'in terpretation

deterministe de la methode de marche aleatoire de Lejay et Etore senble limit eea une dimension
d'espace.On a donc tente d'etendre la methode des lignes de courant pour inclure les e ets de
dispersion, ce qui ne parait pasfacile, et nalement une nouvelle methode baseesur le transport

desiso-cortours a ete concue. Les calculs 3D prevusn'ont pu @tre e ectu esen raison du manque
d'un solveur pour le problemede dispersion dans le casde discortin uites.On a toutefois produit

un solveur parallele pour I'equation de transport sur maillagesnon structur esd'au moins 700 000
elemerts.

Le deuxieme objectif etait de combiner la methode particulaire avec le calcul d'incertitudes dans
le casou le champ de vitesseset le tenseur de dispersion ne sort pas completemert determines,
en dimension 2 d'espace.La premiere methode proposeeest baseesur un transport Lagrangiende
la fonction de distribution desparticules, tandis que la secondeest une discretisation particulaire

pour la propagation d'incertitudes. Les deux methodes donnert des resultats similaires pour la

variance dansle casd'un problemede transport dispersion avec une condition initiale gaussienne,
mais la premiere methode deviert dicile a mettre en uvre pour lesmomerts d'ordre superieur.

3. Solveurs pour ['ecoulement et le transp ort en champ lointain (Inria Rocquencourt,
UPMC, Univ Paris 13, Univ Troyes),resp.J. Jar e
articles parus ou acceptes[44, 45|, articles soumis[81, 82

Un premier objectif est le developpemert de methodes de decomposition en temps pour per-
mettre despasde tempsdi ererts sur desdomainesphysiquesdi ererts. La methode de Schwarz
coupleeavecla methode de Galerkin discortinu entemps et deselemenrs nis enespacedonneune
discretisation non conforme des problemesd'advection-di usion qui permet l'utilisation de grilles
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non conformesen temps. La projection d'une grille al'autre este ectu eepar une methode frontale
de complexite lineaire (en 2 et 3D) et facile a implemerter. La convergencede la methode DG-
OSWR a ete prouvee pour des conditions de transmission de Robin. La methode a ete etendue
a des problemesavec porosite discortinue. Les premiers resultats numeriques e ectu es avec P.
Omnes(CEA) sort tresencourageais. Un code 2D avec plusieurs coudhes parallelesest en cours
de developpemert. Par ailleurs, la methode deselemerts nis mixtes avecun complemert de Schur
pour l'interface discrete a ete implemertee, et la methode de Schwarz etendueaux EF mixtes.
On s'est egalemen interes®& dans ce projet aux maillages hexaedriques. On teste actuellemert
une methode adaptative pour la construction de tels maillages pour un calcul de Darcy 3D en
minimisant les variations de la hessienne Cette methode donne pour l'instant trop d'elemerts et
doit donc encoreetre amelioree.

Enn, un problemecomplemertaire non-lineaire a ete formule pour le probleme diphasique eau-
hydrogene avec dissolution possible de I'hydrogene dans I'eau modelisee par la loi de Henry. On
s'interessemaintenant a la resolution numerique de ce probleme ainsi qu'a d'autres problemes
complementaires tels que la dissolution-precipitation. La methode Newton-min de Kansow (2004)
a eteimplemerteeen 1D, mais peut ne pas corverger si la matrice n'est pas une M-matrice.

. Mo delisation et simulation du transp ort reactif (Inria Rocquencourt, IMFS, Inria Rennes),

resp.J. Ehrel et M. Kern
articles parus ou accepes[46, 47, 48, 49, 50, 51, 52, 53], articles soumis[83, 84]

Les methodesglobalespour le couplageont ete etudiees,en particulier pour la reduction du temps
de calcul necessairepour la resolution des systemeslineairespar resolution du systemeissu du
complemert de Schur de la matrice Jacobienne.Cette resolution est actuellemert e ectu eepar une
methode directe, et il est envisage de passera une methode it erative. L' etude de la convergence
desmethodes SIA et SNIA a debute. Il est clair que le pas de temps pour SNIA est restreint par
une condition de stabilit e. Il senble que le pas de temps pour SIA soit egalemen restreint, pour
assurerla convergencede la methode de point xe. Il est maintenant prevu d'etudier la methode
de decomposition d'operateurs.En e et, un schemaexplicite estpertinent pour la partie advective
du transport, alors qu'une methode implicite et globale est necessairepour la partie dispersive.
Par ailleurs, les methodesELLAM avec transport reactif ont ete etudieesen 1D. Poursuivant les
travaux precederts, une nouvelle combinaison (avec moins d'inconnues) entre les methodes des
lignes et le transport reactif a ete proposee.

Enn, le Benchmark Transport Reactif a ete adcheve. Il a eteresolupar 9 equipesdi erertes,
a desdegresdivers. Un numero special de la revue Computational Geoscienceseraconsace au
benchmark (articles disponibles en ligne).

Theme D : Analyse d'erreur et incertitudes

Cette thematique (resp. S. Huberson) regroupe 3 projets.

1. Estimation de param etres hydro dynamiques par appro che inverse multi- echelle et

Estimation de param etres de transp ort pour un milieu hydro-g eologique (IMFS, Univ
Nice), resp. Ph. Ackerer/J. Blum

articles soumis[85, 86], these[107]

Ce projet est compose de deux parties distinctes dont les points communs sort I'utilisation d'une
formulation adjointe et de techniques de zonation. Les applications preserieessort di erertes.
Pour la premiere partie, les objectifs etaient (1) developper un code direct permettant de decrire
les ecoulemerts dansun double milieu a l'aide d'elemerts nis mixtes sousun formalisme de
condensationde masse (2) developper la formulation adjointe pour calculer les indicateurs de



ranemen t permettant d'identi er la zonation desparametres (geometrie deszoneset parametres
assaies); (3) appliquer l'outil d'identi cation obtenu aux donneesdu site de Poitiers ; (4) comparer
les resultats obtenus avec I'approche globale sur ce site. Les objectifs 1 et 2 ont ete atteints.
Le code permettant le calcul direct a ete realise avec le formalisme conden® des elemerts nis
mixtes et l'algorithme d'identi cation des parametres a ete developpe et mis en uvre. Le code
et l'algorithme d'identi cation ont ete veri esa l'aide de solutions analytiques et d'experiences
numeriques. La procedure mise en place permet d'identi er les parametres et la geometrie des
zones considereescomme homogenes.L'ob jectif (3) n'a pas ete atteint, la mise en place de la
proceduredidenti cation s'etant avereeplus compliqueeque prevu. Il estpropose de le poursuivre
en 2010-2011.Quant a l'objectif (4), I'approche simple milieu (standard en hydrogeologie)a
ete compareeaux resultats obtenus par I'appro che globale. L'espacede I'ensenble desparametres
plausibles a ete explore par une approche de type Monte Carlo. Si la distribution desparametres
(permeabilite, emmagasinemet) varie localemen, la distribution statistique exprimeesousforme
de variogrammesdemeureinchangee.

Pour la secondepatrtie, lI'objectif etait de mettre au point, en liaison avec I'equipe Tropics de
I'INRIA, le code adjoint du logiciel TRA CES deweloppe par I'IMFS et TANDRA. Cet outil in-
formatique permettra d'identi er les parametres dans un modele de di usion-convection a partir

de mesuresexperimentales, notammernt la porosite et la di usion. L'aspect identi cation de pa-
rametresa zones X eesa ete etudie dansun premier temps. Pour resoudrele problemeinverse,des
methodes deterministes (ou variationnelles) baseessur la minimisation d'un critere (ou fonction
co(t) quadratique ont ete utilis ees,l'objectif etant de trouver I'ensenble des parametres qui mi-
nimisernt le critere. Le milieu a ete decompse en zoneshomogenesdans lesquellesles coe cien ts
ont ete identi es (technique de zonation). Pour cela, le code TRACES a ete di erertie avec le
logiciel de di erertiation automatique TAPENADE. Dansun secondtemps, cetravail a ete utilis e
pour resoudrele probleme d'identi cation de zones.On a cherche, partant d'une con guration

geologiquemodi ee,a retrouver la con guration geologiquereelleenidenti an t lesparametresqui
ont pour support ceszones.La con guration rechercheea ete obtenue en regrouparnt ensuite par
isovaleurs les coe cien ts identi es.

. Propagation et quantication des incertitudes par polyn“omes de chaos (LIMSI, UPMC,
Univ Nantes, ENPC Champs), resp. O. Le Ma'tre
articles parus ou accepies[54, 55, 56], article soumis[87], these[11(

Le principal objectif etait de demortrer la possibilite d'utiliser les projections sur une base de
polyndmesde chaospour calculer la propagation dese ets desincertitudes sur les caracteristiques
desmilieux poreux. Les etudesse sort principalement concerir eessur les problemesde Darcy et
de transport-dispersion. Le projet sestructure selontrois axes:

{ Methodesspectralesnon intrusiveset methodesde sparsegrids ; voir gure 4. La premiere
etape, realisseau CEA, a etede developper un code permettant de manipuler desalgorithmes de
type sparsegrid pour desproblemesde grandesdimensions.Celui-ci est base sur la methode
de tensorisation de Smolyak qui a ete etendue. Une reduction supplemertaire du nombre de
simulations a realiser a ete obtenue grace a I'emploi d'une technique adaptative dans laguelle
de nouvelles tensorisations sort progressivemert intro duites selon un critere approprie. Cette
approche a ete validee par une application au castest Couplex-1 dans lequel on a pu prendre
en compte jusqu'a 15 parametresincertains.

{ Methodes de Galerkin intrusives. Dans cette approche, on utilise directement les equations
stochastiques pour ecrire un systeme d'equations aux derivees partielles pour chague mode
stochastique de la solution. La premiere etape a ete de developper un code de resolution pour
I'equation de Darcy. Il utilise une discretisation en elemeris nis P1 et une decomposition sur
la basedes polyndmesde chaos. Pour les equations de convection-dispersion, I'application de
la methode poseun certain nombre de di cult es, en particulier conduisart a des probabilit es



non nulles de valeurs negatives de concenration. Pour resoudrece probleme,le ux cornvectif
stochastique a ete discretise en utilisant un schemade Roe. Le temps CPU a ete reduit grace
au developpemert d'un solveur permettant d'eviter la necessie d'une decomposition spectrale
des ux. Cette methode n'est toutefois pas su san te pour assurerla positivit e et a d0 &tre
completee par une resolution multi- echelle type ondelettes.

{ Represenation sur basesreduites.Cette methode consistea construire un modeled'ordre reduit
en approchant la basestochastique optimale plut®dt que de choisir une basea priori commedans
les points 1 et 2 ci-dessus.La methode de decomposition spectrale generaliseea ete appliquee
a |'equation de Darcy et di ererts algorithmes de construction de I'approximation reduite ont
ete testes (puissancesit ereeset Arnoldi). Ces experimentations ont montr e qu'on pouvait ob-
tenir une reduction de moitie du temps CPU par rapport a la methode de Galerkin classique
pour une precision comparable. La methode a egalemen ete appliquee a un probleme ellip-
tique non-lineaire. On a pu obsener qu'une application directe des methodes employeesdans
les caslineaires,m&émesi elle ne repose pas sur une basetheorique etablie, conduit a la méme
e cacit e pour la reduction du temps CPU. En n, l'application de la methode a desproblemes
de convection-dispersion realistesse heurte a desdi cult es,a la fois par manque de methodes
de stabilisation e caces et par la necessie de stocker les modes reduits pour les temps in-
termediaires.Cesdi cult esont oriente le travail versd'autres typesde methodesbaseessur des
represertations alternativ eset sur la separation desvariablesstochastiques,detemps et d'espace.
Une premiere application a des problemesstochastiques multidimensionnels a ete realisee.
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Fig. 4 { Deweloppemert en polyndbmesde chaosdu ux a l'interface argile-calcaire apresun million
d'annees,construit avecla methode sparsegrid adaptative; a gauce e ets relatifs (index de sensi-
bilit e totale) de di erent parametresincertains, a droite densite de probabilit e du ux

3. Estimations d'erreur a posteriori pour le contr’ole d'erreur et l'adaptation de maillage
(UPMC, ENPC Champs, Univ Paris 13), resp. M. Vohral k
articles parus ou accepies[57, 58, 59, 60, 61, 62, 63, articles soumis[88, 89, 90], these[103

Lestravaux ont ete developpesdans trois directions.

{ Consolidation de la th eoriedesestimations a posteriori pour lesproblemesstationnaires lin eaires
du secondordre. Pour les equations de cornvection-di usion-r eaction et plusieurs methodesnon
conformes (Galerkin discortinu, elemerts nis mixtes, volumes nis certres par maille), des



estimations baseessur la reconstruction des ux sort maintenant disponibles; de plus, ceses-
timations sort robustes dans les cas de convection ou reaction dominantes. Le casde maillage
non raccordesa egalemen ete inclus dans l'analyse. De plus, les resultats ont ete etendus aux
methodes conformesen reconstruisart le ux sur un maillage dual. La encore, les estimations
sort robustes. Des estimations robustes pour le problemede Brinkman ont aussiete obtenues.
En n, une analysea posteriori a ete realisesepour les methodesde volumes nis de type DDFV
appliqueesaux equations de di usion. L'analyse s'applique a n'imp orte quel maillage, y com-
pris les maillages qui ne seraccordernt pas. La correspondanceentre la methode DDFV et les
schemasde type elemerts nis a ete exploiteedansle casdu Laplacien. Des estimateursont ete
implemerteset testesdans un code de calcul d'ecoulemen en milieux poreux du CEA dansdes
caspuremert di usifs.

{ Arret des solveurs lineaires et non lineaires. Une nouvelle etude a ete entreprise dans le but
d'une part de prendre en compte I'erreur sur la solution d'un systeme lineaire ou non lineaire
issu d'une discretisation numerique et d'autre part de de nir un critere d'arr&t e cace pour
les methodes de resolution iteratives. En particulier, les contributions des di erertes sources
d'erreur ont ete evalueesseparemen pour le casd'un problemede Laplace non-lineaire.

{ Extension aux problemesinstationnaires. Un cadreuni e pour I'estimation d'erreur a posteriori
dans le casde I'equation de la chaleur discretisee par di erertes methodesa ete presene. Des
estimateurs calculablesont egalemen ete construits pour les equations de convection-di usion
instationnaires. Par ailleurs, une methode de de nition du pasde temps pour un systemecouple
de transport non-lineaire et d'une equation di erertielle ordinaire de nissant une barriere de
con nement a ete etablie.

5 Actions speciques
5.1 Le colloque du GNR au CIRM

Les journeesscierti ques du GNR sesort tenuesau CIRM a Luminy du 23 au 25 novembre 2009.
Pour le programme complet, voir

http  ://www.gdrmomas. org/p rg m0oSh tml

Cesjourneesont suscite une forte mobilisation de la communaute avec 75 inscrits. Le dialogue avec
les partenaires a ete un elemert important, avec5 exposespar les partenaires et 24 participants (5 de
'ANDRA, 2duBRGM, 8du CEA, 7 dEDF et 2 del'lRSN). Touslesprojets nanc esdansle cadredu
programme scierti que 2008-2009nt presette leurs travaux, et desdiscussionsont egalemem permis
de consoliderl'appel a projets lance pour la periode 2010-2011.
Sept conferenciersinvit essort intervenus :
{ H. Matthies (University of Braunschweig) Sparse representationsin uncertainty quanti c ations
{ T. Russell(NSF) NSF-supported projects related to MoMasS sciene
{ R. Sdeichl (University of Bath) Multilevel iterative solvers: Robustnessand links to upsaling
{ B. Schweizer(Univ ersity of Dortmund) Porous media and plasticity : Homogenization for equations
with hysteresis
{ R. Shaw (BGS) The FORGE (Fate of Repository Gases)pan European project
{ R. Sternberg (University of Helsinki) Finite elementmethads for the Brinkman and Biot models
{ B. Wohlmuth (University of Stuttgart) A new coupling concept for multiphase multicomponent
porous media and free ows
On notera en n la presenced’'une equipe du GNR PARIS (P. Turq et colleguesdu laboratoire PECSA)
an de preparerle depdt d'un projet commun ertre les GNR MoMas et PARIS.
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2 Autres actions speciques

{ L'ecolethematique Avanceesreceries en calcul sciertique , coordonnee par F. Boyer et F.
Hubert, s'esttenue au CIRM a Luminy du 9 au 13 fevrier 2009. Les thematiquesabordeesetaient
varieesaussi bien du point de vue des schemas numeriques (Elemerts nis, Volumes nis, Dis-
continuous Galerkin, ALE) que de celui des solveurs (methodes multiniv eaux, decomposition de
domaines).Le programme scierti que secomposait de 5 mini-cours de 3h erviron et de 8 exposes
de revue de 1 heure environ. Plus de details sur

http ://www.latp.univ-  mrs.f r/c ir m®/s enain e2.ht ml

{ Le workshop Discretization methads for visoous ows, coordonne par R. Herbin, F. Hubert et J.-C.
Latche, s'est tenu a Porquerollesdu 22 au 26 juin 2009. Ce workshop comprenait deux parties,
I'une sur les ecoulemers en milieu poreux heterogeneet l'autre sur les ecoulemers compressibles
et incompressibles.Ces journeesont notammert permis d'avancer dans la de nition des futurs
benthmarks proposesen 2010par le projet MoMaS coordonne par F. Hubert. Plus de details sur

http ://www.cmi.univ- mrs.f r/  herbin/WPQ09/

{ Une sessionspeci que au stockage des dedchets radioactifs, coordonnee par B. Amaziane et a
laguelle ont particip e plusieurs partenaires du GNR, a ete organiseedans le cadre de la troisieme
conferenceinternationale Approximation Methods and numerical Modeling in Environment and
Natural Resources (MAMERN) qui s'est tenue a Pau du 8 au 11 juin 2009. Cette conferencea
egalemen etel'o ccasionpour plusieursequipesdu GNR d'y preserter leurstravaux. Plus de details
sur

http ://Ima.univ-pau.f  r/ me&/ manem09/
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