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1 Th �eme A : Ecoulemen ts multiphasiques

Cette th�ematique (resp. A. Bourgeat) regroupe 4 projets.

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

Les travaux ont �et�e men�esdans trois directions :
{ L' �ecriture et l'impl �ementation d'algorithmes bas�essur la m�ethode de Boltzmann pour les �ecou-

lements �a une et deux phases.Le programme simple phase donne des r�esultats relativement
pr�ecis,mais s'av�ere ine�cace par rapport aux codesbas�essur la m�ethode de volumes �nis. Le
programme double phase donne lui aussi des r�esultats satisfaisants, mais rencontre des di�-
cult�eslorsqueles deux 
uides ont desdensit�escontrast �ees.Les deux codessont parall�elis�essous
OpenMP.

{ Applications �a des�ecoulements doublephasedansdesmilieux mod�eles.Le codea �et�eutilis �epour
�evaluer desperm�eabilit �esrelativeset pour simuler l'injection de gazdansun milieu initialement
satur�e d'eau.

{ Propri �et�esm�ecaniquesde milieux poreux mod�elesavecdeux phasescompressibles.La m�ethode
de calcul est bas�ee sur la discr�etisation du milieu par une m�ethode de ressorts lin�eaires et
angulaires. Cette m�ethode a �et�e utilis �ee pour simuler la propagation d'ondes et a fourni des
r�esultats en bon accord avec despr�edictions th�eoriquespour un milieu homog�ene.

2. Mo d�elisation et sim ulation num �erique de la migration de gaz (Univ Pau, UCB Lyon et
LEMT A Nancy), resp. B. Amaziane
articles parus ou accept�es[1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9, 10], articles soumis [64, 65], th�eses[98, 109]

L'ob jectif principal a �et�e l'obtention demod�elesmath�ematiqueset physiquespour la simulation des
�ecoulements diphasiques(liquide, gaz) �a deux composants (eau, H2) en milieu poreux, adapt�esaux
sp�eci�cit �esdu stockage de d�echets nucl�eaires.Des r�esultats ont �et�e obtenus dans trois directions
principales :
{ l'utilisation de variables ad�equatespermettant de mod�eliser et simuler l'apparition/disparition

de phase: concentration/pression (UCBLy on), saturation �etendue/pression(LEMT A Nancy) ;
{ le d�eveloppement math�ematique et num�erique d'un mod�ele utilisant une pressionglobale pour

les�ecoulements diphasiquesimmiscibles et compressibles.L'approche num�erique reposesur une
m�ethode totalement implicite en temps et une m�ethode de volumes�nis centr �espar sommet en
espace;

{ la d�erivation d'un mod�ele homog�en�eis�e pour traiter le cas test Couplex-Gaz 1 propos�e par
l'ANDRA. La zonedescolis est remplac�eepar un milieu �equivalent, le restede la zoneouvrag�ee
et le milieu naturel demeurant inchang�es. Les r�esultats sont tr �es bons, en d�epit du nombre
relativement limit �e de colis dans la zone�a homog�en�eiser; voir la �gure 1.

Signalons�egalement la miseau point par l' �equipe de l'UCBLy on d'une banquede castests (bench-
mark) pour la simulation des�ecoulements multiphasiques, voir
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Fig. 1 { Simulation de l'exercice Couplex-Gaz propos�e par l'ANDRA par le mod�ele Concentra-
tion/Pression (UCBLy on) ; comparaisonentre une description d�etaill �eeet une approche homog�en�eis�ee
o�u la zonecentrale descolis est remplac�eepar un milieu �equivalent ; en haut �a gauche : pressiondu gaz,
en haut �a droite : saturation du gaz, en bas �a gauche : pressiondu liquide, en bas �a droite : probl�eme
d�etaill �e

Cescastests sont cibl�essur desdi�cult �essp�eci�ques : apparition et disparition de phases; condi-
tions initiales hors �equilibre ; milieu fortement h�et�erog�eneavec deux typesde roches.

3. M �etho des math �ematiques et num �eriques pour les �ecoulemen ts diphasiques avec dis-
solution (Paris-Sud, Univ Aix Marseille, UMLV), resp. D. Hilhorst
articles parus ou accept�es [11, 12, 13, 14, 15, 16, 17], articles soumis [66, 67, 68, 69, 70], th�eses
[100, 102]

Les travaux sed�eclinent selontrois axes.
{ M�ethodes de volumes �nis centr �espar maille. Pour les probl�emesde di�usion et les �equations

paraboliques d�eg�en�er�ees,les r�esultats portent sur l'analyse math�ematique de la convergence
du sch�ema. Le sch�ema SUSHI a �egalement �et�e �etendu au cas des �ecoulements diphasiqueset
une impl�ementation a �et�e r�ealis�eeen lien avec EdF dans Code Aster. Certains descastests du
benchmark propos�e par l' �equipe de l'UCBLy on ont d�ej�a �et�e pass�es(injection d'hydrog�enedans
un milieu homog�enesatur�e, r�e�equilibragecapillaire dansun milieu h�et�erog�eneconstitu�e de deux
mat�eriaux).

{ Limite singuli�ere d'un mod�ele diphasique immiscible. On consid�ere la limite singuli�ere d'un
probl�emed'�ecoulement diphasiqueimmiscible en milieu poreux lorsquela viscosit�e de l'air tend
vers z�ero. On obtient un probl�emelimite qui a la forme d'un probl�emede Richards g�en�eralis�e.
Des simulations 1D compl�etent l' �etude.

{ Le casdespressionscapillaires discontinues.Il s'agit d'analyser des�ecoulements diphasiquesavec
des pressionscapillaires discontinues li �eesaux changements abrupts de g�eologie.On a montr �e
que le pro�l de saturation limite pour despressonscapillaires ne d�ependant que de la roche et
non plus de la saturation convergevers la solution entropique d'une loi de conservation scalaire



avec 
ux discontinu ou vers une solution avec un choc non classique�a l'in terface.

4. Sim ulation num �erique de transfert d'h ydrog �ene (EC Nantes, Univ Toulon et Univ Nantes),
resp. M. Saad
articles parus ou accept�es[18, 19, 20], articles soumis [71, 72], th�eses[105, 108]

Les travaux sed�eclinent selondeux axes.
{ L'analyse math�ematique et num�erique de mod�eles d'�ecoulements diphasiques immiscibles et

compressibles.De nouvelles estimations d'�energieont �et�e obtenues a�n d'�etablir l'existence de
solutions. La pressionglobale n'est pas n�ecessairepour formuler le probl�ememais est utile a�n
d'obtenir un r�esultat de compacit�e. Cette analysemath�ematique a conduit naturellement �a la
formulation d'un sch�ema de volumes �nis (en dimensions2 et 3), l'id �ee �etant de conserver au
niveau du sch�ema num�erique les estimations d'�energie sur les solutions discr�etes. L'approche
utilise la notion de maillagesadmissibleset le d�ecentrement amont desmobilit �esaux interfaces
selon le gradient de la pression globale. Un point important est d'approcher la densit�e aux
interfacesen utilisant les pressionssur les deux mailles voisines.

{ Le d�eveloppement de mod�eles num�eriques dans la perspective du benchmark Couplex-Gaz 2
propos�e par l'ANDRA. Le mod�ele consid�er�e exprime la conservation de la massede chaque
constituant et est ferm�e par les lois de Dalton et Henry. Les impl�ementations sefont en lien avec
le CEA dans le logiciel MPCube.

2 Th �eme B : Mo d�eles et couplages

Cette th�ematique (resp. A. Mik eli�c) regroupe 5 projets.

1. Sim ulation thermo-h ydro-m �ecanique de l'EDZ : m�etho des r �egularis �ees et repr �esentation
discr �ete (L3S-R Grenoble, Lamsid, Institut d'Alembert/UPMC), resp. R. Chambon
articles parus ou accept�es[21, 22], articles soumis [73]

Les acteurs scienti�ques ont d�evelopp�e, dans le cadre du mod�ele �a micro-dilatation, une m�ethode
qui permet desuivre plusieurssolutionset decomparerlessolutionsnotamment enterme d'�etendue
de l'EDZ et de perm�eabilit �e �equivalente. L'in terpr�etation des calculs r�egularis�es en terme d'ex-
tension de l'EDZ a �et�e achev�ee. Par ailleurs, le travail sur le contr ôle de la largeur de la zone
localis�ee dans l' �etat compl�etement endommag�e et sur la mod�elisation d'une �ssure discr�ete en
hydrom�ecaniqueest bien avanc�e; ce travail va être poursuivi dans les ann�ees�a venir. Le troisi �eme
sujet concernait l'in tro duction d'un passageconsistant d'une zone localis�ee �a une interface dans
le cadre des milieux de secondgradient. Un travail pr�eliminaire a �et�e fait en dimension un. Des
di�cult �esimpr�evuesayant surgi en coursd'�etude, le travail en dimensiondeux est encoreen cours
de validation. En�n, le quatri �eme sujet portait sur le probl�eme de la non-unicit�e des solutions
pour les probl�emesconsid�er�es.Les m�ethodesde r�egularisation desmod�elesd'endommagement ne
suppriment pas la multiplicit �e des solutions, ce qui est coh�erent avec la physique. Des travaux
r�ecents men�es sur un cas analytique et avec un mod�ele d'endommagement tr �es simple montrent
qu'une in�nit �e de solutions peuvent apparâ�tre, et qu'en utilisant la d�eriv�eesecondede l' �energie,
on peut trouver un crit �ered'unicit �e et un crit �erede stabilit �e. Cestravaux sont pris en compte par
EDF dans Code ASTER.

2. Homog �en�eisation du terme source : d�e�nition et validation de cas test (Univ Lyon 1),
resp. O. Gipouloux
articles parus ou accept�es[23, 24], th�ese[109]

Les travaux s'inscrivent au sein du projet int�egr�e Europ�eenPAMINA FP6-036404avec deux par-
tenaires du Groupement, l'IRSN (Ch. Serreset G. Mathieu) et le CEA (A. Genty) ; citons en
particulier le livrable [97]. L'ob jectif �etait de mettre au point descastests a�n d'�evaluer l'in
uence



du changement d'�echelle sur le terme sourcepour la simulation du relâchement de radionucl�eides
d'un stockage de d�echets. La g�eom�etrie g�en�erale des cas tests se composed'alv�eolesde stockage
connect�eespar une galerie d'acc�es. Les r�esultats des calculs e�ectu �es par le CEA et l'IRSN ont
�et�e compar�es�a ceux e�ectu �espour le probl�emehomog�en�eis�e dans deux cas,l'un pour un compor-
tement faiblement convectif dans les galerieset l'autre pour un r�egime beaucoupplus convectif.
La solution num�erique du probl�eme homog�en�eis�e a �et�e obtenue par une approche bas�ee sur une
formulation EFMH avec d�ecomposition de domaine en deux et trois dimensionsd'espace.

3. In terfaces �evolutiv es �a la petite �echelle : application au gon
emen t des g�eomat �eriaux
(LMSGC/Institut Navier, Champs/Marne), resp. E. Lemarchand

Les mat�eriaux argileux (argilites, schistes argileux) et les mat�eriaux �a matrice cimentaire (b�eton,
mortier) constituent deux classesde g�eomat�eriaux directement impliqu�esdansla probl�ematiquedu
stockagedesd�echets radioactifs. Cesmat�eriaux ont la particularit �e d'exhiber desh�et�erog�en�eit�es�a
plusieurs �echellesd'espace.Le projet s'est concentr �e sur l'analyse desinterfacessolide/
uide(s) et

uide(s)/
uide(s) �evolutiv essousl'e�et de couplages,au moins en partie physico-chimiques, �a une
�echellenon directement observablepar l'ing �enieur,en particulier sur lesph�enom�enesde dissolution
et dissolution/pr �ecipitation de constituants de la phasesolide desg�eomat�eriaux dans le contexte
de l'analyse et la compr�ehensionde la d�egradation desmat�eriaux cimentaires. Une estimation des
propri �et�esdi�usiv esdespâtes cimentaires a �et�e obtenue sur la basede la micro-structure retenue
pour les fractions volumiques des di� �erentes phasesissuesdu mod�ele d'hydratation de Powers.
Parall�element, un raisonnement micro-m�ecaniquea �et�e d�evelopp�e sur la prise en compte de cou-
plageschemo-m�ecaniquesdans l' �ecriture des lois de dissolution/pr �ecipitation localesmisesen jeu
notamment dans la carbonatation des mat�eriaux cimentaires. Il a �et�e montr �e comment rendre
compte de l'impact de l' �energie libre �elastique (locale) dans l' �ecriture de la force thermodyna-
mique responsable localement des m�ecanismesde dissolution et de pr�ecipitations au niveau des
interfacessolide/
uide. L'identi�cation de la structure des lois d'in terface coupl�eesa �et�e achev�ee,
avec l'estimation des termes de couplageschemo-porom�ecaniques.Une publication est en cours
d'�ecriture.

4. Mo d�eles de disp ersion e�cace 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. Mik eli�c
articles parus ou accept�es[25, 26, 27, 28, 29, 30, 31, 32, 33], articles soumis[74, 75], th�eses[99, 101]

Les travaux ont �et�e d�evelopp�esdans diversesdirections secompl�etant mutuellement.
{ Homog�en�eisation d'un mod�elede transport r�eactif dans desmilieux poreux a�n de comprendre

la dispersion de Taylor dans une g�eom�etrie g�en�erale 3D. Le mod�ele contient une �equation de
convection-di�usion dans lesporeset une �equation di� �erentielle ordinaire lin�eairepour l'adsorp-
tion �a la surfacedespores.Pour une situation physique correspondant �a de grands nombres de
P�eclet et de Damkohler, le mod�elehomog�en�eis�ea �et�e obtenu ; celui-ci a la forme d'une �equation
de convection-di�usion avec des coe�cien ts e�caces d�ependant du couplageentre la r�eaction,
la convection et la di�usion ; voir la �gure 2.

{ D�erivation rigoureusedu mod�elee�ectif pour un r�eactif traversant un pore bidimensionnel�etroit
et long. Le solut�e, transport �e et di�us �e par le 
uide, subit les r�eactionsd'adsorption-d�esorption
�a la fronti �ere lat�erale de tube. �A la fronti �ere d'injection, on supposedesconditions aux limites
de Danckwerts. Les param�etres de transport et de r�eaction sont suppos�es conduire au r�egime
des grands nombres de P�eclet et de Damkohler. La transformation de Laplace en temps a �et�e
employ�ee et, ensuite, la technique de la perturbation singuli�ere anisotrope. En supposant une
cin�etique chimique lin�eaire, dese�ets de m�emoire et de relaxation ont �et�e mis en �evidence.

{ Elaboration d'un mod�ele �a 3 �echelles pour d�ecrire le transport d'eau, d'ions et de charges
�electriquesdansun milieu argileux satur�e.Le mat�eriau argileux utilis �epour cette �etudeth�eorique
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Fig. 2 { Repr�esentation en �echelle log-log de la composante (1,1) de la matrice de dispersion e�ectiv e,
A �

11, en fonction du nombre de P�eclet local Pelo c ; on d�ecomposeA �
11 = A1 + A2, la contribution A1 �etant

nulle en l'absencede r�eactions chimiques; on observe que pour des grands nombres de P�eclet locaux,
A �

11 est proportionnel �a Pe2
lo c, alors que l'asymptotique serait Pe1:7

lo c en l'absencede r�eactionschimiques

a �et�e une kaolinite non gon
an te. L'ob jectif a �et�e d'examiner le rôle du pH connu pour être un
param�etre crucial dans le comportement des argiles. Le mod�ele physique prend en compte les
r�eactions d'�echange au niveau des surfacesdes feuillets et intro duit un mod�ele de dispersion
r�eactive desesp�ecesioniques.La mod�elisation a �et�e d�evelopp�eepar homog�en�eisation p�eriodique
et des simulations �a l' �echelle macroscopique,en r�egimespermanent et transitoire, dans des
g�eom�etries simples permettent d'appr�ehenderles m�ecanismesde transport pour ce type de si-
tuation.

{ Mise au point de mesuresgrâce �a l'imagerie par r�esonancemagn�etique (IRM) pour �etudier les
m�ecanismesde transport en milieu poreux. Des s�equencesd'acquisition et des proc�eduresde
traitement d'images ont �et�e d�evelopp�eespour d�etailler la structure interne des milieux poreux
mod�eles(empilements de billes) et pour r�ealiser des mesuresde vitesse au sein de cesmêmes
milieux (v�elocim�etrie IRM). La di�cult �e r�eside,non pas dans la visualisation, mais dans l'ob-
tention de mesurespr�ecises.Le principal r�esultat concernela cartographie 2D pr�ecisedu champ
de vitessedans la section de di� �erents milieux poreux parcourus par un �ecoulement d'eau. Ces
travaux sont le pr�ealable �a la r�ealisation de mesuresde la dispersion par IRM en utilisant la
technique double-PGSE(Double Pulse Gradient Spin Echo).

Signalons par ailleurs deux points suppl�ementaires. D'une part, les �ecoulements insatur�es avec
pressioncapillaire dynamique o�u l'entropie est employ�ee a�n d'obtenir l'existence globale d'une
solution faible appropri�ee avec des d�eriv�eespremi�eresde carr�e int�egrable. D'autre part, l' �etude
de deux mod�elesd'homog�en�eisation des termes sourcesdans une �equation parabolique de di�u-
sion. Les termes sources,correspondant �a des colis desquelss'�echappe un polluant, sont r�epartis
p�eriodiquement sur une surface.Le contraste de di�usion entre le sous-solg�eologiqueet l'environ-
nement imm�ediat des colis (galeries et scellements) est suppos�e tr �es important (comme dans les
mod�elesde double porosit�e). Cela entra �̂ne que, dans le mod�ele homog�en�eis�e, le terme sourceest
obtenu �a travers la r�esolution d'un probl�emede cellule et non pas par simple moyennisation. Des
essaisnum�eriquesen 2-d compl�etent cette �etude.

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

Le but est de mieux comprendrecomment le transport coupl�e entre �ssures et matrice peut être



mod�elis�e dans le cadre du r�egimestationnaire et du r�egimepropagatif sanse�ectuer l'approxima-
tion de Taylor (i.e., pour tout nombre de P�eclet). Les e�orts ont port �e sur une reformulation en
probl�emeauto-adjoint du probl�emede Graetz.

5. Mo d�eles fractionnaires pour le transp ort de mati �ere en milieu poreux (Univ Avignon),
resp. M.C. N�eel
articles parus ou accept�es[34, 35], articles soumis [76]

Le but du projet est d'expliquer les comportements di�usifs anormaux (de type non-Fick�eens)en
ajoutant un terme de viscosit�e de la forme �I 1� 
 @t c o�u 
 2 ]0; 1[ et I 1� 
 repr�esente une int�egrale
fractionnaire d'ordre 1 � 
 . L'a jout de ce terme fournit un param�etre suppl�ementaire et l'id �ee
est d'expliquer les donn�eesexp�erimentales, pour la dispersion du solut�e dans un �ecoulement non-
satur�e, par ce mod�ele l�eg�erement plus compliqu�e que le mod�ele Fick�een.Au niveau mol�eculaire,
de telles formulations peuvent r�esulter, au moins formellement, de mod�elesnon-browniens avec
terme de r�etention. La mod�elisation a �egalement �et�e enrichie en incluant le cas o�u la vitesse de
convection d�epend du temps.

3 Th �eme C : M �etho des num �eriques

Cette th�ematique (resp. R. Herbin) regroupe 4 projets.

1. M �etho des num �eriques pour les �ecoulemen ts en milieux anisotrop es et h�et �erog �enes
(Univ Aix Marseille, UMLV, ENPC Champs, Univ Montpellier, Univ Clermont-Ferrand et Univ
Nantes), resp. F. Hubert
articles parus ou accept�es[36, 37, 38, 39, 40, 41], articles soumis [77, 78, 79], th�ese[106]

Le benchmark sur lesprobl�emesanisotropesh�et�erog�enessur maillagesg�en�eraux pr�esent�e �a FVCA5
en Juin 2008 a permis de d�egagerdes similitudes entre plusieurs sch�emas; voir la �gure 3. Ceci
a conduit �a intro duire une famille de sch�emas qui contient les MFD (mimetic �nite di�erence
methods), les m�ethodesvolumes �nis dites � hybrides � de type SUSHI et les m�ethodes volumes
�nis mixtes, et leur extension au cadre non lin�eaire. Deux extensions de ce benchmark sont �a
pr�esent �a l' �etude : le passage�a 3 dimensionsd'espaceet le couplaged'une �equation de di�usion
avec une �equation de transport, de mani�ere �a bien �evaluer la pr�ecisiondes
ux num�eriques.
Les recherchesconcernant les sch�emasDDFV ont �et�e poursuivies, avec en particulier une exten-
sion aux probl�emesde convection-di�usion et les probl�emesanisotropesh�et�erog�enes,et �egalement
�a la dimension 3 en espace.Il est �egalement pr�evu d'�etudier l'algorithme g�en�eral de couplage
de sch�emas dans le cadre de la m�ethode de d�ecomposition de domaine de Schwarz-Lions, qui
est �egalement �etudi�ee pour le sch�ema DDFV bi-dimensionnel et pour laquelle on recherche des
meilleuresconditions de transmission.
Un autre axe important est la recherchede monotoniepour dessch�emasde discr�etisation en espace
sur maillage non structur �e, et l' �etude de leurs propri �et�esde convergence.En�n, signalonsd'une
part qu'il a �et�e r�epondu a�rmativ ement �a une question d'Aavatsmark concernant l'existenced'un
sch�ema centr �e �a 9 points sym�etrique et convergent sur maillagesquadrangulaireset d'autre part
que les sch�emasde discr�etisation de type �el�ements �nis stabilis�es en espaceet Runge Kutta en
temps ont �et�e analys�espour des�equations hyperboliques en prouvant la stabilit �e des sch�emaset
desestimations d'erreur pour dessolutions r�eguli�eressousune condition de CFL habituelle.

2. M �etho des particulaires pour les milieux poreux (Univ Poitiers, Univ Bordeaux, LIMSI,
Inria Nancy), resp. S. Huberson
articles parus ou accept�es[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 discontinu et l'appliquer sur un castest de l'ANDRA. Le cot�e anisotrope ne posepas de
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Fig. 3 { R�esultats du benchmark ANIS. Test 1 : faible anisotropie. Comparaisonde la norme L 2 de la
solution (ordre f 2; 3g) et du gradient (ordre f 1; 2g).

probl�emeparticulier, par contre lesdiscontinuit �espeuvent induire desinstabilit �es.L'in terpr�etation
d�eterministe de la m�ethode de marche al�eatoire de Lejay et Etore semble limit �ee�a une dimension
d'espace.On a donc tent�e d'�etendre la m�ethode des lignes de courant pour inclure les e�ets de
dispersion, ce qui ne parait pas facile, et �nalement une nouvelle m�ethode bas�eesur le transport
des iso-contours a �et�e con�cue. Les calculs 3D pr�evusn'ont pu être e�ectu �esen raison du manque
d'un solveur pour le probl�emede dispersion dans le casde discontinuit �es.On a toutefois produit
un solveur parall�elepour l' �equation de transport sur maillagesnon structur �esd'au moins 700 000
�el�ements.
Le deuxi�emeobjectif �etait de combiner la m�ethode particulaire avec le calcul d'incertitudes dans
le cas o�u le champ de vitesseset le tenseur de dispersion ne sont pas compl�etement d�etermin�es,
en dimension2 d'espace.La premi�erem�ethode propos�eeest bas�eesur un transport Lagrangien de
la fonction de distribution desparticules, tandis que la secondeest une discr�etisation particulaire
pour la propagation d'incertitudes. Les deux m�ethodes donnent des r�esultats similaires pour la
variance dans le casd'un probl�emede transport dispersion avecune condition initiale gaussienne,
mais la premi�erem�ethode devient di�cile �a mettre en �uvre pour les moments d'ordre sup�erieur.

3. Solv eurs pour l' �ecoulemen t et le transp ort en champ loin tain (Inria Rocquencourt,
UPMC, Univ Paris 13, Univ Troyes), resp. J. Ja�r �e
articles parus ou accept�es[44, 45], articles soumis [81, 82]

Un premier objectif est le d�eveloppement de m�ethodes de d�ecomposition en temps pour per-
mettre despas de temps di� �erents sur desdomainesphysiquesdi� �erents. La m�ethode de Schwarz
coupl�eeavecla m�ethode de Galerkin discontinu en temps et des�el�ements �nis en espacedonneune
discr�etisation non conforme desprobl�emesd'advection-di�usion qui permet l'utilisation de grilles



non conformesen temps. La projection d'une grille �a l'autre est e�ectu �eepar une m�ethode frontale
de complexit�e lin�eaire (en 2 et 3D) et facile �a impl�ementer. La convergencede la m�ethode DG-
OSWR a �et�e prouv�ee pour des conditions de transmission de Robin. La m�ethode a �et�e �etendue
�a des probl�emesavec porosit�e discontinue. Les premiers r�esultats num�eriques e�ectu �es avec P.
Omnes(CEA) sont tr �esencourageants. Un code 2D avec plusieurs couchesparall�elesest en cours
de d�eveloppement. Par ailleurs, la m�ethode des�el�ements �nis mixtes avecun compl�ement de Schur
pour l'in terface discr�ete a �et�e impl�ement�ee,et la m�ethode de Schwarz �etendueaux EF mixtes.
On s'est �egalement int�eress�e dans ce projet aux maillages hexa�edriques. On teste actuellement
une m�ethode adaptative pour la construction de tels maillages pour un calcul de Darcy 3D en
minimisant les variations de la hessienne.Cette m�ethode donne pour l'instan t trop d'�el�ements et
doit donc encoreêtre am�elior�ee.
En�n, un probl�emecompl�ementaire non-lin�eaire a �et�e formul�e pour le probl�emediphasique eau-
hydrog�eneavec dissolution possiblede l'hydrog�enedans l'eau mod�elis�eepar la loi de Henry. On
s'int�eressemaintenant �a la r�esolution num�erique de ce probl�eme ainsi qu'�a d'autres probl�emes
compl�ementaires tels que la dissolution-pr�ecipitation. La m�ethode Newton-min de Kansow (2004)
a �et�e impl�ement�eeen 1D, mais peut ne pas converger si la matrice n'est pas une M-matrice.

4. Mo d�elisation et sim ulation du transp ort r �eactif (Inria Rocquencourt, IMFS, Inria Rennes),
resp. J. Ehrel et M. Kern
articles parus ou accept�es[46, 47, 48, 49, 50, 51, 52, 53], articles soumis [83, 84]

Lesm�ethodesglobalespour le couplageont �et�e �etudi�ees,en particulier pour la r�eduction du temps
de calcul n�ecessairepour la r�esolution des syst�emeslin�eairespar r�esolution du syst�eme issu du
compl�ement de Schur de la matrice Jacobienne.Cette r�esolutionest actuellement e�ectu �eepar une
m�ethode directe, et il est envisag�e de passer�a une m�ethode it �erative. L' �etude de la convergence
desm�ethodesSIA et SNIA a d�ebut�e. Il est clair que le pas de temps pour SNIA est restreint par
une condition de stabilit �e. Il semble que le pas de temps pour SIA soit �egalement restreint, pour
assurerla convergencede la m�ethode de point �xe. Il est maintenant pr�evu d'�etudier la m�ethode
de d�ecomposition d'op�erateurs.En e�et, un sch�emaexplicite est pertinent pour la partie advective
du transport, alors qu'une m�ethode implicite et globale est n�ecessairepour la partie dispersive.
Par ailleurs, les m�ethodesELLAM avec transport r�eactif ont �et�e �etudi�eesen 1D. Poursuivant les
travaux pr�ec�edents, une nouvelle combinaison (avec moins d'inconnues) entre les m�ethodes des
lignes et le transport r�eactif a �et�e propos�ee.
En�n, le Benchmark � Transport R�eactif � a �et�e achev�e. Il a �et�e r�esolupar 9 �equipesdi� �erentes,
�a des degr�esdivers. Un num�ero sp�ecial de la revue Computational Geosciencessera consacr�e au
benchmark (articles disponibles en ligne).

4 Th �eme D : Analyse d'erreur et incertitudes

Cette th�ematique (resp. S. Huberson) regroupe 3 projets.

1. Estimation de param �etres hydro dynamiques par appro che in verse 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], th�ese[107]

Ce projet est compos�e de deux parties distinctes dont les points communs sont l'utilisation d'une
formulation adjointe et de techniquesde zonation. Les applications pr�esent�eessont di� �erentes.
Pour la premi�ere partie, les objectifs �etaient (1) d�evelopper un code direct permettant de d�ecrire
les �ecoulements dans un � double milieu � �a l'aide d'�el�ements �nis mixtes sousun formalisme de
condensation de masse; (2) d�evelopper la formulation adjointe pour calculer les indicateurs de



ra�nemen t permettant d'identi�er la zonation desparam�etres(g�eom�etrie deszoneset param�etres
associ�es); (3) appliquer l'outil d'identi�cation obtenu aux donn�eesdu site dePoitiers ; (4) comparer
les r�esultats obtenus avec l'approche globale sur ce site. Les objectifs 1 et 2 ont �et�e atteints.
Le code permettant le calcul direct a �et�e r�ealis�e avec le formalisme condens�e des �el�ements �nis
mixtes et l'algorithme d'identi�cation des param�etres a �et�e d�evelopp�e et mis en �uvre. Le code
et l'algorithme d'identi�cation ont �et�e v�eri� �es �a l'aide de solutions analytiques et d'exp�eriences
num�eriques. La proc�edure mise en place permet d'identi�er les param�etres et la g�eom�etrie des
zonesconsid�er�eescomme homog�enes.L'ob jectif (3) n'a pas �et�e atteint, la mise en place de la
proc�edured'identi�cation s'�etant av�er�eeplus compliqu�eequepr�evu. Il est propos�ede le poursuivre
en 2010-2011.Quant �a l'ob jectif (4), l'approche � simple milieu � (standard en hydrog�eologie)a
�et�e compar�eeaux r�esultats obtenus par l'approche globale.L'espacede l'ensemble desparam�etres
plausiblesa �et�e explor�e par une approche de type Monte Carlo. Si la distribution desparam�etres
(perm�eabilit �e, emmagasinement) varie localement, la distribution statistique exprim�eesousforme
de variogrammesdemeureinchang�ee.
Pour la secondepartie, l'ob jectif �etait de mettre au point, en liaison avec l' �equipe Tropics de
l'INRIA, le code adjoint du logiciel TRA CES d�evelopp�e par l'IMFS et l'ANDRA. Cet outil in-
formatique permettra d'identi�er les param�etres dans un mod�ele de di�usion-con vection �a partir
de mesuresexp�erimentales, notamment la porosit�e et la di�usion. L'aspect identi�cation de pa-
ram�etres�a zones�x �eesa �et�e �etudi�e dansun premier temps. Pour r�esoudrele probl�emeinverse,des
m�ethodes d�eterministes (ou variationnelles) bas�eessur la minimisation d'un crit �ere (ou fonction
coût) quadratique ont �et�e utilis �ees,l'ob jectif �etant de trouver l'ensemble des param�etres qui mi-
nimisent le crit �ere. Le milieu a �et�e d�ecompos�e en zoneshomog�enesdans lesquellesles coe�cien ts
ont �et�e identi� �es (technique de zonation). Pour cela, le code TRA CES a �et�e di� �erenti �e avec le
logiciel de di� �erentiation automatique TAPENADE. Dans un secondtemps, ce travail a �et�e utilis �e
pour r�esoudrele probl�eme d'identi�cation de zones.On a cherch�e, partant d'une con�guration
g�eologiquemodi� �ee,�a retrouver la con�guration g�eologiquer�eelleen identi�an t lesparam�etresqui
ont pour support ceszones.La con�guration recherch�eea �et�e obtenue en regroupant ensuite par
isovaleurs les coe�cien ts identi� �es.

2. Propagation et quan ti�cation des incertitudes par polyn ômes de chaos (LIMSI, UPMC,
Univ Nantes, ENPC Champs), resp. O. Le Ma�̂tre
articles parus ou accept�es[54, 55, 56], article soumis [87], th�ese[110]

Le principal objectif �etait de d�emontrer la possibilit�e d'utiliser les projections sur une base de
polynômesde chaospour calculer la propagation dese�ets desincertitudes sur lescaract�eristiques
desmilieux poreux. Les �etudessesont principalement concentr �eessur les probl�emesde Darcy et
de transport-dispersion. Le projet sestructure selontrois axes:
{ M�ethodesspectralesnon intrusiveset m�ethodesde � sparsegrids � ; voir �gure 4. La premi�ere

�etape, r�ealis�eeau CEA, a �et�ede d�evelopper un code permettant de manipuler desalgorithmes de
type � sparsegrid � pour desprobl�emesde grandesdimensions.Celui-ci est bas�e sur la m�ethode
de tensorisation de Smolyak qui a �et�e �etendue. Une r�eduction suppl�ementaire du nombre de
simulations �a r�ealiser a �et�e obtenue grâce �a l'emploi d'une technique adaptative dans laquelle
de nouvelles tensorisations sont progressivement intro duites selon un crit �ere appropri�e. Cette
approche a �et�e valid�ee par une application au cas test Couplex-1 dans lequel on a pu prendre
en compte jusqu'�a 15 param�etres incertains.

{ M�ethodes de Galerkin intrusives. Dans cette approche, on utilise directement les �equations
stochastiques pour �ecrire un syst�eme d'�equations aux d�eriv�eespartielles pour chaque mode
stochastique de la solution. La premi�ere �etape a �et�e de d�evelopper un code de r�esolution pour
l' �equation de Darcy. Il utilise une discr�etisation en �el�ements �nis P1 et une d�ecomposition sur
la basedes polynômesde chaos. Pour les �equations de convection-dispersion, l'application de
la m�ethode poseun certain nombre de di�cult �es, en particulier conduisant �a des probabilit �es



non nulles de valeurs n�egatives de concentration. Pour r�esoudrece probl�eme, le 
ux convectif
stochastique a �et�e discr�etis�e en utilisant un sch�ema de Roe. Le temps CPU a �et�e r�eduit grâce
au d�eveloppement d'un solveur permettant d'�eviter la n�ecessit�e d'une d�ecomposition spectrale
des 
ux. Cette m�ethode n'est toutefois pas su�san te pour assurer la positivit �e et a dû être
compl�et�eepar une r�esolution multi- �echelle type ondelettes.

{ Repr�esentation sur basesr�eduites.Cette m�ethode consiste�a construire un mod�eled'ordre r�eduit
en approchant la basestochastique optimale plut ôt que de choisir une basea priori commedans
les points 1 et 2 ci-dessus.La m�ethode de d�ecomposition spectrale g�en�eralis�eea �et�e appliqu�ee
�a l' �equation de Darcy et di� �erents algorithmes de construction de l'approximation r�eduite ont
�et�e test�es (puissancesit �er�eeset Arnoldi). Ces exp�erimentations ont montr �e qu'on pouvait ob-
tenir une r�eduction de moiti �e du temps CPU par rapport �a la m�ethode de Galerkin classique
pour une pr�ecision comparable. La m�ethode a �egalement �et�e appliqu�ee �a un probl�eme ellip-
tique non-lin�eaire. On a pu observer qu'une application directe des m�ethodes employ�eesdans
les cas lin�eaires,mêmesi elle ne reposepas sur une baseth�eorique �etablie, conduit �a la même
e�cacit �e pour la r�eduction du temps CPU. En�n, l'application de la m�ethode �a desprobl�emes
de convection-dispersion r�ealistesseheurte �a desdi�cult �es, �a la fois par manque de m�ethodes
de stabilisation e�caces et par la n�ecessit�e de stocker les modes r�eduits pour les temps in-
term�ediaires.Cesdi�cult �esont orient�e le travail versd'autres typesde m�ethodesbas�eessur des
repr�esentations alternativ eset sur la s�eparation desvariablesstochastiques,detempset d'espace.
Une premi�ere application �a desprobl�emesstochastiquesmultidimensionnels a �et�e r�ealis�ee.

Fig. 4 { D�eveloppement en polynômes de chaos du 
ux �a l'in terface argile-calcaire apr�es un million
d'ann�ees,construit avec la m�ethode � sparsegrid � adaptative; �a gauche e�ets relatifs (index de sensi-
bilit �e totale) de di� �erent param�etres incertains, �a droite densit�e de probabilit �e du 
ux

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

Les travaux ont �et�e d�evelopp�esdans trois directions.
{ Consolidation de la th�eoriedesestimations a posteriori pour lesprobl�emesstationnaires lin�eaires

du secondordre. Pour les �equationsde convection-di�usion-r �eaction et plusieurs m�ethodesnon
conformes (Galerkin discontinu, �el�ements �nis mixtes, volumes �nis centr �es par maille), des



estimations bas�eessur la reconstruction des 
ux sont maintenant disponibles; de plus, ceses-
timations sont robustes dans les cas de convection ou r�eaction dominantes. Le cas de maillage
non raccord�esa �egalement �et�e inclus dans l'analyse. De plus, les r�esultats ont �et�e �etendusaux
m�ethodes conformesen reconstruisant le 
ux sur un maillage dual. L�a encore, les estimations
sont robustes.Des estimations robustes pour le probl�emede Brinkman ont aussi �et�e obtenues.
En�n, une analysea posteriori a �et�e r�ealis�eepour les m�ethodesde volumes�nis de type DDFV
appliqu�eesaux �equations de di�usion. L'analyse s'applique �a n'imp orte quel maillage, y com-
pris les maillages qui ne se raccordent pas. La correspondanceentre la m�ethode DDFV et les
sch�emasde type �el�ements �nis a �et�e exploit�eedans le casdu Laplacien. Desestimateurs ont �et�e
impl�ement�eset test�esdans un code de calcul d'�ecoulement en milieux poreux du CEA dans des
caspurement di�usifs.

{ Arr êt des solveurs lin�eaires et non lin�eaires. Une nouvelle �etude a �et�e entreprise dans le but
d'une part de prendre en compte l'erreur sur la solution d'un syst�eme lin�eaire ou non lin�eaire
issu d'une discr�etisation num�erique et d'autre part de d�e�nir un crit �ere d'arr êt e�cace pour
les m�ethodes de r�esolution it �eratives. En particulier, les contributions des di� �erentes sources
d'erreur ont �et�e �evalu�eess�epar�ement pour le casd'un probl�emede Laplace non-lin�eaire.

{ Extension aux probl�emesinstationnaires. Un cadreuni� �e pour l'estimation d'erreur a posteriori
dans le cas de l' �equation de la chaleur discr�etis�eepar di� �erentes m�ethodesa �et�e pr�esent�e. Des
estimateurs calculablesont �egalement �et�e construits pour les �equations de convection-di�usion
instationnaires. Par ailleurs, une m�ethode de d�e�nition du pasde temps pour un syst�emecoupl�e
de transport non-lin�eaire et d'une �equation di� �erentielle ordinaire d�e�nissant une barri �ere de
con�nement a �et�e �etablie.

5 Actions sp�eci�ques

5.1 Le collo que du GNR au CIRM

Les journ�eesscienti�ques du GNR se sont tenues au CIRM �a Luminy du 23 au 25 novembre 2009.
Pour le programme complet, voir

http ://www.gdrmomas. org /p rg m09.h tml

Ces journ�eesont suscit�e une forte mobilisation de la communaut�e avec 75 inscrits. Le dialogue avec
les partenaires a �et�e un �el�ement important, avec 5 expos�espar les partenaires et 24 participants (5 de
l'ANDRA, 2 du BRGM, 8 du CEA, 7 d'EDF et 2 de l'IRSN). Tous les projets �nanc �esdans le cadredu
programme scienti�que 2008-2009ont pr�esent�e leurs travaux, et des discussionsont �egalement permis
de consolider l'appel �a projets lanc�e pour la p�eriode 2010-2011.

Sept conf�erenciersinvit �essont intervenus :
{ H. Matthies (University of Braunschweig) Sparse representationsin uncertainty quanti�c ations
{ T. Russell (NSF) NSF-supported projects related to MoMaS science
{ R. Scheichl (University of Bath) Multilevel iterative solvers : Robustnessand links to upscaling
{ B. Schweizer(University of Dortmund) Porousmedia and plasticity : Homogenization for equations

with hysteresis
{ R. Shaw (BGS) The FORGE (Fate of Repository Gases)pan European project
{ R. Stenberg (University of Helsinki) Finite element methods 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 pr�esenced'une �equipe du GNR PARIS (P. Turq et coll�eguesdu laboratoire PECSA)
a�n de pr�eparer le d�epôt d'un projet commun entre les GNR MoMaS et PARIS.



5.2 Autres actions sp�eci�ques

{ L' �ecole th�ematique � Avanc�eesr�ecentes en calcul scienti�que � , coordonn�ee par F. Boyer et F.
Hubert, s'est tenue au CIRM �a Luminy du 9 au 13 f�evrier 2009.Les th�ematiquesabord�ees�etaient
vari�eesaussi bien du point de vue des sch�emasnum�eriques (El �ements �nis, Volumes �nis, Dis-
continuous Galerkin, ALE) que de celui des solveurs (m�ethodes multiniv eaux, d�ecomposition de
domaines).Le programme scienti�que secomposait de 5 mini-cours de 3h environ et de 8 expos�es
de revue de 1 heure environ. Plus de d�etails sur

http ://www.latp.univ- mrs.f r/c ir m09/s emain e2.ht ml
{ Le workshopDiscretization methods for viscous 
ows , coordonn�epar R. Herbin, F. Hubert et J.-C.

Latch�e, s'est tenu �a Porquerolles du 22 au 26 juin 2009. Ce workshop comprenait deux parties,
l'une sur les �ecoulements en milieu poreux h�et�erog�eneet l'autre sur les �ecoulements compressibles
et incompressibles.Ces journ�eesont notamment permis d'avancer dans la d�e�nition des futurs
benchmarks propos�esen 2010par le projet MoMaS coordonn�e par F. Hubert. Plus de d�etails sur

http ://www.cmi.univ- mrs.f r/ herbin/WP09/
{ Une sessionsp�eci�que au stockage des d�echets radioactifs, coordonn�ee par B. Amaziane et �a

laquelle ont particip �e plusieurs partenaires du GNR, a �et�e organis�eedans le cadre de la troisi �eme
conf�erenceinternationale Approximation Methods and numerical Modeling in Environment and
Natural Resources (MAMERN) qui s'est tenue �a Pau du 8 au 11 juin 2009. Cette conf�erencea
�egalement �et�e l'occasionpour plusieurs�equipesdu GNR d'y pr�esenter leurs travaux. Plus ded�etails
sur

http ://lma.univ-pau.f r/ meet/ mamern09/
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