CASTEST COUPLEX-GAZ 2:

MODELISATION 3D D’UNE ZONE DE STOCKAGE DE DECHETS
VITRIFIES

Une des difficultés mgjeure dans la représentation des transferts de gaz dans un stockage de déchets
radioactifs est de moddiser smultanément |’ ensemble des sources de gaz (en générd locdisées dans
les dvéoles de stockage) et les voies de transfert condtituées par le réseau souterrain de gaeries

(Figure 1).
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Figure 1 Représentation des zones de I'ensemble des zones de
stockage dans un scénario type S1

Dans ce cas tedt, il Sagit de représenter une portion du stockage limitée a une zone de déchets
vitrifiés (appel és déchets C) comprenant deux rangées de 30 alvéoles (Figure 2, Figure 3, Figure 4)
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Représentation du domaine de calcul dans le plan vertica



Le domaine de cacul est en 3 dimensons. L’ extenson verticae est limitée al’ épaisseur de la couche
du Cdlovo-Oxfordien. Les extensions dans les deux autres directions sont représentetives de la
distance inter dvéoles.

Un terme de production de gaz est donné pour chaque advéole de stockage. Il est imposé sur la
surface externe du cylindre qui représente schématiquement I'avéole. Les matériaux a prendre en
compte dans cette smulation sont les remblais de gderie, la bentonite des scellements de gderie,
I'argilite du Cdlovo-Oxfordien. L’aveéole est condtitué par un matériau impermésble a I’eau et au
gaz.

L’ objectif de ce cas est d'inciter les équipes participantes a proposer des solutions pour modéliser
une zone comportant un grand nombre d’ aveéoles et pour décrire le transfert des gaz atraversle
réseal de gaeries. Les principales contraintes de ce cas sont de garder des temps de calcul

acceptables pour les outils de smulation tout en respectant la physique du probléme.

La comparaison portera sur la méhode mise en oauvre pour réaiser la moddisation et permettant
d’ aboutir & des résultats satisfaisants.

Cetest est congtitué de 2 sous cas:

0 2a:Moddistion explicite del’ ensemble des objets présents dans |e domaine de cacul
(chague avéole avec son bouchon doit é&re maillée) (Figure 2). Lamoddisation se feraen
utilisant le modele physique complet.

o 2b: Moddisation dela méme configuration géométrique en proposant une méthode qui
permette de démontrer un gain sur le temps de calcul par rapport au cas 2a, en consarvant la
précision du résultat. Des méthodes de types décomposition de domaine, homogénésation
sont attendues pour laréalisation de ce test.

Lavdidaion de laméthode utilisée pour le cas 2b se fera par comparaison avec le cas 2a.



1 DESCRIPTIONDETAILLEE DU CASTEST 2

1.1 GEOMETRIE

Les aveéoles, les bouchons de bentonite et les massifs d'gopui en béon ont la méme section
circulare.

Les sections de la gderie d' accés et de la gderie principde sont carrées. Les dvéoles sont
positionnées a mis hauteur dans la galerie d’ acces et dans le domaine de caeul. 11y a 30 dvéoles de
chague c6té dela gderie d’ acces.
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Tableau 1 Dimension des objets dans le domaine de calcul
Intitulé du paramétre Parametre Valeur
Longueur du massif d’ appui béton By 4m
Longueur du bouchon bentonite S 3m
Largeur de galerie d’ acces G, 6 m
Longueur d dvéole Ay 30m
Hauteur de galerie d’ acces et de galerie principae G, 6m
Hauteur du domaine de calcul L, 130 m
Diamétre d dvéole Ay 0.7m
Entraxe d dvéoles Ex 12m
Digtance entre dvéole et gderie principae Ty 20m
Yslargeur de gderie principade Gy 3m
Longueur du domaine de cacul Ly 392m
Largeur du domaine de cacul L, 100 m
Longueur de scellement S 10 m
Ry 10m
R, 62 m
R« 20m
Px 0,65m

1.2 CONDITIONSAUXLIMITES

0 Conditions sur le haut et le bas du domane decacul :



P,(xY,z=0,t) =5.510°Pa
P(%Y,2=130)=4210°Pa  S,(xy,2=130,1)=1 X} =0 x1[0392] yi[o100] tT[ojt,,]

0 Conditions sur les bords latéraux du domaine de calcul

Flux,(x=0,y,zt) =0

Flux,(x,y=0,zt)=0

Flux, (x,y =100, zt) =0

Flux,(x,y =100, z,t) =0
Flux, (x,y =100, zt) =0

S, (Xy,z=0t) =1

Flux,(x=0,y,z1t) =0
Flux, (x=392,y,zt) =0 Flux,(x=392,y,zt)=0

Fqug (x,y=0,2t)=0

Fluxg (x,y=100,zt) =0

Fluxg (x,y=100,2t) =0
Fluxg (x,y=100,zt) =0

Xy =0 x1[0392] yi[ozo0 ti[ot,,]

yl[0100] =zl [0130] tT|ot,,]
yl [0100] zi[oas0] tifot,]
xT [0389]  zi[o130] i oty
xi[0380] =zl [o130] ti[ot,,]

x1 [389,392] zi [68,130]
x1 [389,392] zi [0,62]

t1 [o,tﬁn]
t1 [o,tﬁn]

P,(x, y=0,21t)=48510°Pa  S,(xy=0,z=0t)=1 X" =0 xI [389,3%2] I [62,68] ti [0,t,,]
P,(x y=100,7t)= 48510° Pa S, (x, y=100,z=0t)=1 X =0 xi [389,392] 71 [62,68] ti [0,t,,]

1.3 PARAMETRESPHYSIQUES

Les paramétres physiques permettant d dimenter les modéles présentés au paragraphe 2 sont

donnés dans |e tableau suivant :

Tableau 2 Caractéristiques physiques des matériaux
Paramétre M atériaux
(a30°C) Alvédle | Béton | Bentonite | Remblai | Scellement | COX
K, [mf] 0 1.010%° | 1.010% | 6.010° | 1010 |5.010%
Kp [mf] Kv=Kh 5.010%°
Porosité [%] 25 30 35 35 30 15
coefficient
Emmagasinement | 4010%| 2310%° | 4410% | 4010%° | 3010% |2.310%
spécifique [mY]
Paramétres diphasiques
Sy [%] 0 0 0 0 0 0
Sur [%] 1 1 1 1 1 40
Paramétres de Van Genuchten
n[-] | 15 | 154 | 161 | 142 | 15 | 149




Paramétre M atériaux
(@30°C) Alvéole | Béon | Bentonite | Remblai | Scellement | COX
P, [Pa] 310 2 10° 16 10° 6 10° 510° 15 10°
t
. 1 2 45 2 2 2
(Tortuosité)

Les caculs sont isothermes, latempérature et fixée a 30°C pour toute la durée de smulation.
Les données sur le transfert de I” hydrogéene et I échange entre les phases sont :
0 Viscosté du médange gazeux :
La viscosté du méange vapeur d' eau hydrogene pourra étre estimée par une gpproximation

classque de type Wilke ou par laformule amplifiée suivante :
1

m, = —————— avec mi (T =303K)=910"°Pas ny (T =303K) =10 Pas
XH2 + XHZO
mi, Mo

0 Codficient diffuson deH, dissousdans |’ eau :

=15710% ——

° )

H,/eau

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

. LL75
OgeT §

P
Dgz' H,0 = DOEP_Oﬁ—
g 09

o0 Coefficient diffuson de H, dissous dans |’ eau du milieu poreux :

(29

w WV o
DH2 = S\NQ_2+DH2/eau
el g

o Codfficient diffuson de H, dans le méange binaire H,/\ apeur d’ eau du milieu poreux :

aaVv o
D e = (- Su)ESDS uo
e g

0 Solubilité¢ delhydrogéne dansl’eau: H,, (T =303K)=7.6510"° mol.Pa’*m’®

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



1.4 CONDITIONSINITIALES:

Saturations en eaur

Dansle Cdlovo-Oxfordien la saturation en eau est de 100%.
Dans le béton du massif d' appui, la saturation en eau est de 70%.
Dans |le bouchon de bentonite, la saturation en eau est de 70%.
Dansles galeries, la saturation en eau est de 70%.

Dans les scellements de galerie, la saturation en eau est de 70%.

Pressons :

Dans les matériaux saturés en eau a 100%, la presson et répatie linéairement
conformément au gradient de pression entre le toit e le mur du Cdlovo-Oxfordien (cf.
Conditions aux limites)

Dans les matériaux partidlement saturés, la presson de gaz est de 1 amosphére. La
presson en eau se déduit de la pression de gaz et de la saturation par I'intermédiaire des
modéles de Van Genuchten associés a chague matériau.

1.5 TERME DE PRODUCTION POUR L'"HYDROGENE :

Le terme de production d’ hydrogene est a distribuer sur la surface externe de chague dvéole.

0]

Pour 0 <t=4500 ans, Qy}, =100 mol /an/ alvéole Q =0
Pour 4500<t=20 000 ans Q?, =15 mol/an/alvéole Q; =0
Pour 20 000<t<50000ans Q7 =1mol/an/alvéole  Q; =0
Pour t>50 000 ans QY = QY =0

1.6 DUREE DE SSIMULATION

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

La disparition de la phase gazeuse est supposée éire atteinte lorsque la saturation en gaz est
inférieure 2 0,01% en tout point du domaine de calcul.

1.7 SORTIESDEMANDEES

L es sorties demandées pour le cas 2 sont :

0]

0]

Le temps nécessaire a la disparition de la phase gazeuse (saturation inférieure a 0,01% dans

tout le domaine),

Les flux d’ hydrogenes a travers les limites supérieures et inférieures du domaine de cacul et

atravers pluseurs surfaces en fonction du temps:

*  Huxyo(t) pour 0<x<392m, 0<y<100m, z=0m
= Huxyo(t) pour 0<x<392m, 0<y<100m, z=130m



»  Huxyo(t) pour 389<x<392m, y=0, 62<z<68m

*  Huxyo(t) pour x=100m, 47<y<53m, 62<z<68m
= Auxu(t) pour x=250m, 47<y<53m, 62<z<68m
*  Huxyo(t) pour x=370m, 47<y<53m, 62<z<68m

0 Lasauration en eau, la pression de gaz, la pressond’ eau la fraction massique d’ hydrogéne

en fonction du temps en 9 points:
= (25, 50, 65), (B0, 50, 65), (150, 50, 65), (250, 50, 65), (375, 50, 65),
(390, 30,65), (380, 35, 65), (147, 30, 65), (196, 50, 70)

0 Lapogtion du front de saturation en gaz dans |’ argilite en fonction du temps dans le plan
Xx=186 m et dans le plan y=50 m (la position du front est déterminée au point ou la saturation
en gaz et inférieure 80,01%).

0 Des cartes d'isovaeurs de presson de gaz, de presson d'eau et de saturation en gaz en
z=65m, y=50m, y=30m, x=196m, aux temps 0, 1000, 2000, 3000, 4500, 5000, 7500, 10
000, 20 000, 40 000, 50 000, 70 000, tfn.



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 lafacon suivante :

P, est lapresson capillaire (Pa),
P, et lapression 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 suivat la

relation suivante :
V

V,
S,+S,=1 avec S, =—~ e S, ="
v, v,
S, est lasauration en gaz (-),
S, et lasaturation en eau (-),
V, estlevolume de gaz (),
V,, estlevolumed eau (nT),

V, et levolume de pore ().

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

_S,-S.
S = @
Se=—— @

¢ gl
g gﬁéa

S, € lasaturation effective (-),

S, €t lasaturation résduelleen eau (-),

S, st lasaturation resduelle en gaz (-),

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

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

Le paramétre P, ala dimension d'une pression et est en généra supérieur a la pression d entrée de
gaz dansle milieu.



La perméabilité rdaive al’ eau s exprime en intégrant le mode e de prédiction proposé par Muadem
(1976) dansle modée de capillarité de Van Genuchten.

=St - s (@)
k" est laperméatilité relative al’ eau (-)

La permésbilité au gaz est formulée de fagon smilaire

SR = ©)

k® et laperméabilité rdlative au gaz (-)

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

U, =- Kk (SW)(NPWHWgNz) (6)
m,
kke(s,) . )
Uy = [P +r gRz) @

k et laperméabilité intrinsdoue (nf),

m, estlaviscosité du mélange gazeux (kg.s*.m),

m, et laviscosité del’eau (kg.s*.nmih),

r , estlamasse volumigue du mélange gazeux (kg.m),
r , estlamasse volumique de I eau (kg.ni®),

g estI'accdération de la pesanteur (m.s?),

2 es I'dtitude (m),

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

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

Equation de conservation du liquide :

—“(“wﬂVtVSN) +R(r,u,)=Q" ®
w est laporosité (-),
Q" est un terme de consommatior/production d’ eau (kg.ni>.s™).

Equation de consarvation du mélange gazeux :



ﬂ(rgwsg)JrN_(rgUg):Qg ©

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

On introduit la fraction massque d’ hydrogéene gazeux :

rg
X8 =" (10)
r

2
g

m3 m?®
avec ri =—=€etr =—
VQ VQ

X3, estlafraction massique d hydrogéne gazeux (-),

m,_g|2 est lamasse d' hydrogéne dans la phase gazeuse (kg),

m° est lamasse totae de gaz (kg),

r ,ﬁz est lamasse volumicgue pour |’ hydrogéne gazeux dans le mdange (kg.m).

Conservation de la masse pour I hydrogene gazeux :

b xg ) eRl, Xz U, - ag )rwe =g, (1)
\/\/,Z’2 ' et le terme d échange de la phase gazeuse vers la phase liquide pour H, (kg.m?.s?),
Qj, est un terme de production/consommation o hydrogéne gazeux (kg.m*.s?),

J}3, estlacomposante diffusive du flux de transport d hydrogéne gazeux (kg.m?.s™).

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

‘Jl-giz =T g DnglvapNX EIZ (12)
Df’,2 rep €L 1€ coefficient de diffusion de I hydrogene dans la vapeur d eau (mt.s?).

On introduit la fraction massique en hydrogene dissous :

r w
Xy, = er (13)

w

X,;, et lafraction massique d hydrogene dissous (-),
r ,:”2 est lamasse volumique pour |’ hydrogéne dissous (kg.ni®),



Conservation de lamasse pour | hydrogene dissous :

%(vvswrwx;g)m.(rwx;guw- IY)+wWie =Q (14)
W,,? est le terme d échange de la phase liquide vers la phase gazeuse pour H, (kg.m*.s?),
QL”Z est un terme de production/consommation d’ hydrogéne dissous (kg.m®.s?),

J ,:”2 est la composante diffusive du flux de transport d’ hydrogéne dissous (kg.m2.s™).

Les termes d’ échanges entre la phase liquide et |a phase gazeuse pour I hydrogéne suivent larelation
uivante :

WY =- W) (15)
L’ expression du flux diffusf pour I’ hydrogene dissous est exprimée par une loi de Fick
Ji, =r,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’eaul de pore. La limite de solubilité du
gaz dans I'eau dépend essentidlement des conditions thermodynamiques et et estimée par

Iintermédiaire de laloi de Henry dont I’ expression et :

cy =H, (T)P2 (17)

R r
OU Cl\f'vz - Hz w

Ho

CLVZ est la concentration d’ hydrogéne dans |’ eau (mol.mi®),

H,,, est laconstante de Henry pour I’ hydrogene (mol.m®.Pa’),

Pﬁz et la pression partidle d’ hydrogéne dans le mé@ange gazeux (Pa),
M,,, estlamasse molaire de !’ hydrogéne (kg.mol™)

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

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



Chague gaz présent dans le mélange est supposé parfait :

9 9

P = " BT & PS = Ry (19, 20)
H, =31 vap '
My, P My,
Pour le mélange, on écrit :
]
P =—2RT 21
Y (21)

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

Lapression de vapeur saturante dépend uniquement de la température :

log,, (Psat) =2.786+0.031514 T - 1.23731x10 * T? + 4.2267x10°" T* - 8.1308x10°° T* (22)
P,. est 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
pression capillaire.

P2,(T.S.) =e<p?";”LR(T"°’W>9Pw 7) @)
w 7]

Il pourra étre retenu comme hypothése de moddlisation que : P2 (T, S,) =P, (7).



