CASTEST COUPLEX-GAZ 1: MODELISATION 2D D'UNE ALVEOLE
DE DECHETSDE MOYENNE ACTIVITE A VIE LONGUE

Il sagit de moddiser la dynamique de resaturation d’ une aveéole de déchets de moyenne activité a
vie longue (appelés déchets B) depuis la fermeture de I'advéole jusgu'a la fin de la péiode de
production de gaz.

Ce type d ouvrage a été retenu dans le cadre de ce test car I’ organisation des écoulements (en eau
et en gaz) et rendue complexe par la présence dans ces aveéoles de matériaux présentant des
propriétés capillaires tres différentes et du fait que la production de gaz associée a ces colis démarre
des la mise en stockage (hors présence d'eau) et peut durer plusieurs dizaines de milliers d années
avec une cinétique de production variable dans le temps. Aingd, ce sont les seules dvéoles dans le
stockage qui demeurent a des saturations en gaz élevées sur une période pouvant ateindre 100 000
ans.

L’ objectif de cetest est d’ évaluer la capacité des codes de calcul biphasique

ageérer:
- un milieu comportant des matérialx avec des propriétés capillaires tres contrastées,

des phénomeénes trangitoires sur des échelles de temps annuelles par rapport a des

smulaions plurimillénaires,

aprédire:
- lapodtion du front de saturation

la position du front d' hydrogéne dissous,

I'é&at de saturation des différents matériaux,

Les niveaux de pressions de gaz et d' eau au cours du temps.
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Figurel Vue en coupe verticale d’ une alvéole de déchets B

L’advéole de déchets B est représentée en coupe verticae perpendiculaire a I’axe longitudind de
I'dvéole (Figure 1). Le gaz est produit dans chaque colis primaire. L’ épaisseur du domaine est de
I’ ordre de I’ épai sseur de la couche géologique du Calovo-Oxfordien (environ 130m).



Le castest 1 est divisé en deux parties qui ne différent que par le niveau de description physique a
traiter:

o 1la: Introduction d' une physique smplifiée (écoulement biphasique sans prise en compte
explicite de I’ hydrogéne et des échanges liquide/gaz), résolution du modde mathématique
congtitué des éguations de (1) a(9) et loi (21).

o 1b: Prise en compte du modée physque complet (trandfert de I’ hydrogéne sous forme
gazeuse et dissoute dans I'eau, 2 composants dans la phase gaz: vapeur d'eau et
hydrogeéne), résolution du model e mathématique congtitué des équations de (1) a (23).

1 DESCRIPTION DETAILLEE DU CASTEST 1

1.1 GEOMETRIE

Les dimensions de I’ensemble des objets et des zones présentes dans le domaine de calcul sont
fournies dans ce paragraphe.
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Figure 2 Définition des dimensions de différentes zones



Tableau 1 Dimension des objets dans le domaine de cacul

Parametres| Longueur en [m] Parametres | Longueur en [m]

Ly 100 C, 1.9

L, 130 Ny 0.1

E 20 J 0.2

E, 20 A 8.5

By 12. A, 8.6

B, 12. F 13

S 2 F, 13

S, 8.4 l, 0.2

Cx 1.8 P, 55

R, 1.7 Ry 1.75
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Figure 3 Définition des zones par les points sommets

Coordonneées des points de la Figure 3 (en metre) :
A(0,0), B(200,130), C(90,55), D(110,75), E(93.5,58.5), F(106.5,71.5), G(94,59), H(106,71),
1(95.75,60.7), J(104.25,69.3)



1.2 CONDITIONSAUX LIMITES

0 Conditions sur le haut et le bas du domaine de cacul :

P.(x,z=01t)=5510°Pa  S,(x,z=01)=1 xi[o200  ti[oty,]
P,(xz=130,{) =4210°Pa  S,(xz=130,t)=1  xi[0200] ti[o;t,,]

o Conditions sur les bords latéraux du domaine de cacul
Flux,(x=0,zt) =0 Flux,(x=0,zt) =0 zl [0230]  tT [0ty
Flux,(x=200,2,t)=0  Flux,(x=200,2)=0 2 0130  ti[ot,,]
1.3 PARAMETRESPHYSIQUES

Les paramétres physiques permettant d'aimenter les modéles présentés au paragraphe 2 sont
donnés dans e tableau suivant :

Tableau 2 Caractérigtiques physiques des matériaux
Parametre Matériaux
(230°C) Cdlis | Bétonde | Jeux Béton de Zone Zone COX
colis remplissage | fracturée | endommagée
Kv [mz] 10E-15( 1.0E-19 | 1.0E-12| 1.0E-18 5.0E-16 5.0E-18 5.0E-21
Kp [mf] Kv=Kh 5.0E-20
Porosité [%] 25 15 100 30 16 15 15
coefficient

Emmagasinement | 4.0e-06 | 2.3E-06 | 4.4E-06 2.3E-06 2.4E-06 2.3E-06 2.3E-06
spécifique [m]

Paramétres diphasiques

Sy [%] 0 0 0 0 0 0 0
Sur [%] 1 1 1 1 10 20 40
Parametres de Van Genuchten
n[-] 15 154 15 154 15 15 1.49
P, [Pa] 310* 210° | 510 2 10° 210° 5 10° 15 10°
t
- 1 2 1 2 2 2 2
(Tortuosité)

Les cdculs sont isothermes, latempérature et fixée a 30°C pour toute la durée de Ssmulation.
I est propose de représenter les jeux par un milieu poreux équivalent. Cependant, des solutions pour
une moddisation explicite du jeu peuvent étre proposées par |es participants.




0 Masse molaire du méange gazeux :

Lamasse molaire du méange gazeux pourra étre prise égale a2 10° kg/mol pour le cas 1a, quantité
qui intervient dans lareation (21).

o Viscosté du méange gazeux :
La viscosité du méange vapeur d'eau hydrogéne pourra étre estimée par une approximation
classique de type Wilke ou par laformule smplifiée suivante :

m, = ﬁ avec mi, (T =303K)=910"°Pas ny (T =303K) =10 Pas
H, + H,0

mi, Mo
Pour |e cas 1a, la viscosité du méange gazeux pourra étre prise égae a9 10° Pas

Pour le cas 1b, les données sur le trandfert de I hydrogene et I’ échange entre les phases sont :

0 Codfficient diffuson de H, dissousdans |’ eau :

=15710" T

H,/eau m

o Codfficient diffuson de H, danslavapeur d'eau:
(To=303 K et & Py=1.01 10° Pa: D;=9.5 10° n¥/s)

D (nfl9)

175

P, OceT §

DS 1 o=D 27—+ (f/s)
H,- H,0 Oépg{ag?ob

0 Coefficient diffuson de H, dissous dans |’ eau du milieu poreux :
w WV §
DH2 = S\NQ_2+DH2/eau
et g
o Codfficient diffuson de H, dans le méange binaire H,/V apeur d’ eau du milieu poreux :
a0
Dgzlvap = (1' S(/\/)(;_2+DH92-H20
el "o
0 Solubilitéde " hydrogéne dans'eau: H,, (T =303K)=7.6510"° mol.Pa’*m’”

Remarque : Latempérature dans les modéles de diffuson est donnée en Kelvin.


belin-s
Texte surligné


1.4 CONDITIONSINITIALES:

Saturations en eaut
Dans le Cdlovo-Oxfordien, la zone fracturée et la zone endommagée, la saturation en eau
est de 100%.
Dans le béton de remplissage, la saturation en eau est de 70%.
Dans le béton de colis de stockage, la saturation en eau est de 60%.
Danslejeu, lasaturation en eau est de 10%.
Dansle calis primaire, la saturation en eau est de 20%.

Pressons :
Dans les matériaux saurés en eau a 100%, la presson et répatie linéairement
conformément au gradient de pression entre le toit et le mur du Cdlovo-Oxfordien (cf.
Conditions aux limites)
Dans les matériaux partiellement saturés, la presson de gaz et de 1 atmosphére. La
pression en eau se déduit de la presson de gaz e de la saturation par |'intermédiaire des
modeles de Van Genuchten associés a chague matériaul



1.5 TERME DE PRODUCTION POUR L’"HYDROGENE :

Les termes de production de gaz sont a appliquer pour chague colis primaire pour les cas la et 1b.

Termes de production pour le Cas 1a:

0 Pour 0 < t=500 ans,

o Pour 500<t=10 000 ans

o Pour t>10 000 ans

Termes de production pour leCas 1b :

o Pour 0<t=500 ans,

o0 Pour 500<t=10 000 ans

o Pour t>10 000 ans

1.6 DUREE DE SIMULATION

Q% =6.25mol /an (soit 100 moles d'H, par section)
Q=0

Q% =0.5moal /an

Q"=0
Q=
Q"=0

4, =6.25mol/an (soit 100 moles d'H, par section)
Qy, =0

Qy, =0.5mol/an

Ql =0
Qs =
Ql =0

La smulation sera rédisée entre I'ingtant t,=0 et I'instant t;, correspondant au temps de disparition
de la phase gazeuse dans le domaine de calcul.

La disparition de la phase gazeuse est supposée éire ateinte lorsgue la saturation en gaz est
inférieure a0,01% en tout point du domaine de calcul.

1.7 SORTIESDEMANDEES

L es sorties demandées pour les cas 1la et 1b sont :
0 Letemps nécessaire aladisparition de la phase gazeuse,
0 Lesflux d hydrogenes (en mol/an) a travers les limites supérieures et inférieures du domaine

de cacul en fonction du temps:

*  Huxyy(t) pour 0<x<200m, z=0m
*  Huxyo(t) pour 0<x<200m, z=130m



La saturation en eau, la presson de gaz et la presson d'eau en fonction du temps en 7
points :
» (101,62), (101, 64.9), (101, 69.2), (101, 70), (101, 71.3), (101,73),
(101,77)
La postion du front de saturation en gaz dans I’ argilite en fonction du temps sur la droite
z=65 (la position du front est déterminée au point ou la saturation en gaz ext inférieure a
0,01%).
Un profil de presson de gaz, de presson d'eau et de saturation en gaz en x=103 m aux
temps 0, 250, 500, 1000, 5000, 7500, 10000, 20000, 40000, tfin.
Une carte d'iso-vaeurs de saturation en gaz (entre O et 100% par plage de 5%, plus les
vaeurs 3%, 1%, 0.3% et 0.1%) et de pression d’ eau aux temps 0, 250, 500, 1000, 5000,
7500, 10000, 20000, 40000, tjn
Le flux d hydrogéne (en mol/an) a travers la surface délimitée par I’ interface entre le béton
de remplissage et la zone fracturée :
Huxuo(t) pour (x=94m), 59<z<71m)U(x=106m, 59<z<71m)U
(z=59m, 94<x<106M)U(z=71m, 94<x<106m)

Pour le cas 1b est demandé :
0 Lapresson partidle d hydrogéne en fonction du temps en 7 points

= (101,62), (101, 64.9), (101, 69.2), (101, 70), (101, 71.3), (101,73),
(101,77)



2 MODELE MATHEMATIQUE PROPOSE POUR L’EXERCICE

La presson capillaire et définie comme la différence entre la pression de gaz et la pression de I’ eaul
et S exprime de lafagon suivante :

P, est lapresson capillaire (Pa),
P, estlapression totale du mélange gazeux (Pa),
P, estlapression d' eau (Pa).

La dépendance entre les saturations en eau et en gaz dans le milieu poreux s exprime suivant la

relation suivante :
V, v
S,+S,=1 aec S, =— et §, ="~

VP VP

S, estlasaturation en gaz (-),

S, est lasaturation en eau (-),

V, et levolume de gaz (),

V,, estlevolumed eau (nT),

V, et levolume de pore (7).

Le moddle de Van Genuchten et retenu pour exprimer la presson capillaire en fonction de la
saturation effective du milieu.

S.- Su

= 2

Se=17s - g )

See T 3)

QIIO
GZCC

g‘i

D> Q) [N

S, € lasaturation effective (-),

S, &t lasaurdtion résdueleen eau (-),

S, €t lasaturation resduelle en gaz (-),

P est un parametre delaloi de Van Genuchten (Pa),

n, m sont des coefficients delaloi de Van Genuchtentelsque : m=1- 1
n

Le paramétre P, ala dimension d une pression et et en généra supérieur ala pression d’ entrée de
gaz dansle milieu.



La perméabilité rdaive al’ eau s exprime en intégrant le modele de prédiction propose par Muaem
(1976) dansle modde de capillarité de Van Genuchten.

PO A
k" estlapermégbilitérelative al’eau (-)

Laperméahilité au gaz est formulée de facon smilaire
ke =1- S, - s 5)

k® estlaperméeabilité rlaive au gaz (-)

Le déplacement du gaz et de I’ eau au sein du milieu poreux est représenté dans ce contexte par les
lois de consarvation de la mase & de la quantité de mouvement (réduite a la loi de Darcy
genérdisée) telles que

Uw:_ - (pr+rngZ) (6)
m,
kk3(S,) 3
Uy = [P +r gRz) 7)

k est laperméabilité intringéque (),

m, est laviscosité du mélange gazeux (kg.s*.m),

m, est laviscosité del’ eau (kg.s™.mib),

r , estlamasse volumique du mélange gazeux (kg.m®),
r , estlamasse volumique de !’ eau (kg.m?),

g est I’accdération de la pesanteur (m.s?),

2 e I'dtitude (m),

U, estlavitesse de Darcy pour I'eau (m.s?),

U, estlavitesse de Darcy pour le gaz (m.s™).

Equation de conservation du liquide :

ruws,) WﬂVtVSN) +N(r,U,)=Q" (8)
w est laporosité (-),
Q" est un terme de consommatior/production d’ eau (kg.ni>.s™).

Equation de conservation du mélange gazeux :



— 294 fifr U, )=Q° (9)

Q¢ est un terme de consommation/production de gaz (kg.m>.s™).

On introduit la fraction massique d’ hydrogene gazeux :

r
X3 = er (10)

m? m?

H
avec rgzz L etr,=—
Vg Vy

X3, estlafraction massique d hydrogéne gazeux (-),

m,fz est lamasse d' hydrogéne dans la phase gazeuse (kg),

m? est lamasse totde de gaz (kg),

r 32 est lamasse volumique pour I” hydrogéne gazeux dans le mdange (kg.m?).

Consarvation de la masse pour |” hydrogéne gazeux :

b xe ) eRl, xp 0, - ag )rwe =g, (1)
\/\/,’i(2 ' et le terme d échange de la phase gazeuse vers la phase liquide pour H, (kg.m?.s?),
Q,i‘z est un terme de production/consommeation d’ hydrogéne gazeux (kg.m*.s?),

J;i, estlacomposante diffusive du flux de transport d hydrogene gazeux (kg.m>.s™).

L’expresson du flux diffusf pour un mélange binaire (H,/vapeur d’ eau) et exprimée par une loi de
Fick.

‘Jng =r g DnglvapNx 32 (12)
DS, v €t le coefficient de diffusion de I hydrogene dans la vapeur d eau (n7.s™).

On introduit la fraction massique en hydrogene dissous :

r w
Xy, == (13)

w

X, est lafraction massique d hydrogene dissous (-),
r ,:VZ est lamasse volumique pour |’ hydrogéne dissous (kg.ni®),



Conservation de lamasse pour | hydrogene dissous :

%(wswrwxm)m-(r JXEUL -0 H W =Qy (14)

W, ¢ est le terme d échange de la phase liquide vers la phase gazeuse pour H, (kg.m*.s™),
Q,:VZ est un terme de production/consommation d’ hydrogéne dissous (kg.m®.s?),
Jyi, estlacomposante diffusive du flux de transport d hydrogéne dissous (kg.m?.s™).

Les termes d’ échanges entre la phase liquide et |a phase gazeuse pour I hydrogéne suivent larelation
uivante:
W? =- W] (15)
L’ expression du flux diffusf pour I” hydrogéne dissous est exprimée par une loi de Fick
Ji, =1, DY NX (16)
Dy} est le coefficient de diffusion de |’ hydrogéne dans I eau (n7.s™).
Une partie des gaz produits vont ére mis en solution dans I’ eau de pore. La limite de solubilité du
gaz dans I'eau dépend essentidlement des conditions thermodynamiques et et estimée par

I"intermédiaire de laloi de Henry dont I’ expression et :

cy =H, (T)Pg (17)

Hzrw

oucCy =
Ha
Cy,, estlaconcentration d hydrogéne dans I eaus (mol.m?®),
H,,, est laconstante de Henry pour I’ hydrogene (mol.m®.Pa’),
Pﬂz et lapresson partidle d’ hydrogéne dans le méange gazeux (Pa),
M,,, estlamasse molare del’hydrogene (kg.mol™)

Lareation entre les pressions partielles de chague gaz présents dans le mélange et la pression totde
du gaz est donnée par laloi de Dalton:

P, =R] +PRg, (18)
Pvgp est la pression partielle de vapeur d eau dans le mélange gazeux (Pa).



Chague gaz présent dans le mélange est supposé parfait :

g 9

r r
P! =" RT @& P! =2 RT 19, 20
e MHZ " Mvap ( )
Pour le mdange, on écrit :
;
P =—XRT 21
Y (21)

M est lamasse molaire du mélange gazeux (Hx+vapeur d' eau) (kg.mol™),
R et lacongante des gaz parfait (Jmol™.K ™), R=8.314 Jmol*.K™,
T est latempérature (K).

La pression de vapeur saturante dépend uniquement de latempérature :

log,, (P, )=2786+0.031514 T - 1.23731x10 * T? +4.2267x10"" T* - 8.1308x10°° T* (22)
P, et lapression de vapeur d’ eau saturante (Pa).

Laloi de Kelvin donne une relaion entre la presson de vapeur saturante, la pression de vapeur et la
presson capilleire
P.(S.,)0

S
vap (T ) e(pg RT B sat

Il pourra étre retenu comme hypothése de modélisation que : P, °(T,S,) =P, ( )

P...(T) (23)

Remar que concer nant la possibilité de smplifier les équations detransfert d’hydrogéne :

En sommant, les éguations de conservation de |’ hydrogéne en phase gazeuse (11) et en phase
aqueuse (14), et en utilisant la loi de Henry, il et possible de réduire le nombre de variables du
systeme.

Exemple de smplification possible :

(11)+(14)
donne :
%(WSNrWXﬁz FWS, T XE R, XU, 41 XQU, - 38 - 38 )+QY +Q% =0 (24)
En utilisent :

o laloi deHenry (17):r , Xy =H,, (TM,, PS,



o Laloi deDalton(18): P, = P + P

vap

H,

r RT

g

0 Laloi desgaz parfat pour I'hydrogene : X3 =Py

o L’hypotheése: B2 (T,S,) = Psat(T)

0 Larddion S, +S, =1;

—_ g
0 rg—PHZ—

L’ équation 24, peut s exprimer en utilisant comme inconnues PH@’2 esS,.






