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Resumo. Apresentamos uma metodologia numérica localmente conservativa para a simulacdo computacional do esco-
amento bifdsico (dgua e COs) com absorcdo de massa entre as fases fluidas e reacdo da fase COs com a rocha em
um reservatorio homogéneo. Este problema é modelado por um sistema de equagdes diferenciais parciais basicamente
composto por um subsistema parabdlico para a determinagdo do campo de velocidades e duas equagdes hiperbdlicas
ndo lineares para o transporte das fases que escoam (equacdes da saturagdo e da concentragdo). Do ponto de vista
numeérico, utilizaremos a técnica de decomposicdo de operadores a fim de tratar apropriadamente a escala de tempo de
cada fenémeno fisico. Propomos a aplicacdo de um método de elementos finitos localmente conservativo para a veloci-
dade da mistura e um método de volumes finitos ndo oscilatorio de alta ordem baseado em esquemas centrais para as
equagdes hiperbdlicas ndo lineares que governam a saturacdo e a concentragdo das fases. Além disso, trataremos nume-
ricamente o fluxo de massa entre as fases fluidas, ou seja, a dissolugcdo do C O na fase aquosa, a partir da metodologia
flash que trata numericamente estas relagdes de equilibrio. A reagdo do C O com a rocha (precipitagdo), que provoca
alteracdes na porosidade e na permeabilidade, foi tratada através da aplicacdo de principios da teoria cinética.

Palavras-chave: Método de Volumes Finitos, Método de Elementos Finitos, Absor¢do de Massa entre as Fases, Escoa-
mento em Meios Porosos e Sequestro Geologico de Dioxido de Carbono.

1. INTRODUCAO

O aquecimento global é uma realidade. Ano ap6s ano a temperatura da Terra vem aumentando, afetando de forma
preocupante o clima do planeta. Isto se deve a intensificagdo do efeito estufa devido a emissdao de gases, decorrentes
de atividades industriais. Dentre os gases que intensificam este efeito temos o diéxido de carbono (C'O3) que, segundo
Ravagnani e SuslickIl (2008), possui uma maior contribui¢do para a intensificagdo do efeito estufa devido a grande
quantidade produzida e emitida para a atmosfera. Uma das possiveis solucdes é o chamado sequestro de carbono, que
consiste na separagio, transporte (em estado supercritico) e armazenamento do C'O5 em reservatérios geoldgicos.

Modelos de sequestro geoldgico de C'O, devem levar em consideragdo escoamentos multifdsicos, reagdes de
equilibrio e ndo equilibrio e parti¢cdo das fases em reservatérios. Vdrios autores t€m estudado este problema, dentre
eles: Van der Meer (1993, 1995 e 1996), Holt et al. (1995), Weir et al. (1995), Law e Bachu (1996), Lindberg (1997),
Johnson et al. (2000), Ennis-King e Paterson (2002), Wellman et al. (2003), Pruess e Xu (2003), Xu e Pruess (2003) e
Kumar et al. (2005), porém estes desconsideram a reacdo do C'O, com a rocha. Malik e Islam (2000) realizaram um
estudo para o campo de Weyburn, onde o C'O5 coletado foi injetado em um campo petrolifero. O objetivo foi determinar
o ponto de injecdo 6timo para maximizar o armazenamento de C'Os e recuperagdo de hidrocarbonetos. Brinks e Fanchi
(2001) realizaram um estudo acoplado do movimento do C'O5 e da resposta sismica. Xu e Pruess (2003) e Pruess e Xu
(2003) utilizaram um detalhado modelo geoquimico para estudar as interagdes entre o fluido e a rocha durante um escoa-
mento radial. Kumar et al. (2005) realizaram uma minuciosa andlise do armazenamento do C'O- utilizando um simulador
comercial em uma malha de 64000 elementos. Os autores concluiram que o aprisionamento de CO3 era um mecanismo
importante de armazenamento permanente. Pruess (2004) estudou o vazamento de C'Os considerando o escoamento mul-
tifasico e efeitos térmicos. Além disso, estudou o caso em que o C'O5 se torna subcritico e forma duas fases ndo aquosas
utilizando geometria radial. Ennis-King e Paterson (2002) estudaram detalhadamente fatores que afetam o sequestro
geoldgico de C'O; incluindo o efeito gravitacional e também utilizaram geometria radial. Outros autores consideraram
os papéis da histerese da permeabilidade relativa (Spiteri et al, 2005), da dispersdo (Calabrese et al, 2005) e da mistura
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convectiva (Ennis-King e Paterson, 2005) durante o armazenamento de C'Os. Por fim, Obi e Blunt (2006) modelaram o
armazenamento de COs em um aquifero no Mar do Norte utilizando o método streamline. Concluiram que a distribuicio
de COs é dominada pelo transporte advectivo devido ao fluxo multifasico e o C'O, move-se preferencialmente através
dos canais de alta permeabilidade. Sem reago, o escoamento do C'O, ocorre até atingir o valor da saturacéo residual.
A precipitagdo leva a diminui¢do da porosidade e da permeabilidade, enquanto o C'O, é armazenado na fase sélida. A
eficiéncia de armazenamento por este mecanismo ¢é baixa, em torno de 2%, por causa da heterogeneidade do arquifero.

2. MODELO MATEMATICO

Problema: Dados os campos de compressibilidade da rocha 3, o tensor de condutividade hidraulica K e mobilidade
da mistura fluida \;. Encontrar a presséo p : {2 — R, a velocidade de Darcy da mistura vp; : Q x [0,7] — R", n =
1,2,3, aporosidade ¢ : 2 — (0,1), a saturagdo S, : @ — (0,1) e concentragdo C : @ — R tais que:

vpt = —KAVp ()
dp . .
Ba +div(vpe) = =T} )
9 (S, ) .
% +div (fovp) = —T5 3)
a(C(1-5, .
% +div[C (1~ f)vp = TS — T, @)
dp My
at——(l—m()Tr. (5)
Condig¢des de contorno Condigoes iniciais
vpt.n =¢q sobre I'%; p(x,0) = po ()
p=p sobre I ¢ (x,0) = ¢o ()
¢=¢ sobre I'9 S (z,0) = Sy ()
S(x) = s(x), sobre '}, C(z,0) = Cy (z)
C(x) = c(x), sobre TG

ondeI'’ =T'y U I'p, I'{ NIY, = 0; f.' é a funcdo fraciondria de fluxo; T representa o nimero de mols de CO» na fase
aquosa; 7. representa o nimero de mols por unidade de volume que efetivamente reagem com a rocha; m,, € a
densidade molar da d4gua sem C'O5 dissolvido e m, € a densidade molar do C'O- sem dgua dissolvida.

3. DISCRETIZACAO DO MODELO

No contexto de escoamentos em meios porosos, o sistema parabdlico é usualmente denominado problema de Darcy
ou hidrodinamica (Eqs. 1 e 2) e o conjunto de equagdes hiperbdlicas é constituido pela equacdo da saturacdo e pela
equacdo da concentracdo (Eqs. 3 e 4). Do ponto de vista numérico, utilizaremos o fato de que a escala de tempo do
problema parabdlico € maior do que a do problema hiperbdlico e adotaremos um algoritmo de desacoplamento no tempo.
3.1. Evolucao no tempo

Iniciamos com a descri¢do do algoritmo de evolucdo temporal com passo fracionario associado a decomposi¢io de
operadores para a solucio do sistema de equagdes do modelo proposto (Egs. 1, 2, 3 e 4), ver Fig. 1. No instante de tempo
inicial ¢ = 0, dadas as condicdes de contorno e iniciais, o subproblema da hidrodindmica € resolvido para obtencdo do
campo de velocidades que permanece constante até o instante de tempo t = At;,. As velocidades “congeladas” sdo usadas
nas equagoes de transporte convectivo que atualizam as varidveis S, e C. Neste caso, o passo de tempo At,. é definido pela
restricdo CFL. Para simplificar o algoritmo faremos Aty = At. e com as novas saturagdes e concentra¢des realizamos a
etapa de dissolucdo. Apds o computo de todas as atualizacdes das varidveis S. e C' ao longo dos micropassos convectivos
e de dissolugdo (lembrando que Aty = At.), faremos a atualizagdo dos campos de permeabilidade e porosidade durante

0 passo reativo até o instante de tempo At,., faremos neste passo também uma simplicacdo no algoritmo considerando
At,. = Aty,.
! A mobilidade total (sugerida por Chavent e Roberts (1989) como fungio das permeabilidades relativas dos fluidos) é definida por
K K
At = A + Ae = — 4 —fe ©)
Hw Mec

onde KR, € KR sdo fungdes escalares da saturagdo denominadas de coeficientes de permeabilidade relativa da 4gua e do CO2 com 0 < Krg < 1
(para 5 = w, ¢), pardmetros esses que quantificam a resisténcia adicional que um fluido exerce sobre o movimento do outro. Além disso, a funcdo
fraciondria de fluxo da fase CO2 que representa a razdo entre a mobilidade da fase C O3 e a mobilidade total que, segundo Chen et al. (2006), é dada
por

_AC

fe= N Q)
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3.2. Hidrodindmica

Reformulamos o problema hidrodindmico na sua forma mista dual com emprego de elementos de Raviart e Thomas
(1977) de mais baixa ordem. Em seguida, fizemos uma condensagdo estatica eliminando a pressao (utilizando o esquema
de Euler implicito) que resulta em uma tnica equagao a ser resolvida para a velocidade.

Formulacao em velocidade: Para cada tempo t™, m > 1 encontrar a velocidade v, € U tal que Vv € U

/k 1)\ VDt de—l——/ divv pidivv dQ) = /Pm ldivv dQ — — 3 / (T divv dQ2 — pv.ndl’  (8)
Q

P
r D

Para maiores detalhes no desenvolvimento desta formulag@o posta unicamente em fung¢do do campo de velocidades,
ver trabalhos de Raviart e Thomas (1977), Douglas Jr et al. (1983), Correa e Loula (2007) e Correa e Loula (2008).

3.3. Problema preditor

Dados os campos de porosidade ¢(x) e da velocidade de Darcy da mistura v p; no istante ¢", encontrar a saturagéo S
tal que

¢%7‘: +div(f) =0 em Qx (t", ") )

onde f(S) = [%} e satisfazendo a condigdo inicial S(x,t") = S™.

O método KT proposto por Kurganov e Tadmor (2000) foi desenvolvido para leis de conservacdo ndo lineares da
forma da Eq. (9), para um campo de porosidades ¢ constante. A extensdo da formulagio para o caso onde ¢ = ¢(x), ou
seja, para o caso em que a porosidade é func@o da posi¢ao, foi desenvolvida por Correa e Borges (2013). Tal formulagdo
¢ de suma importancia para a simulagdo de meios porosos, sua construciio é baseada no algoritmo REA descrito a seguir

Algoritmo REA

e Reconstrugdo: A partir dos valores computados da média S}'; e das aproximagdes das derivadas (Sm)f] e
(Sy)f;j obtidas utilizando os limitadores MinMod, reconstruiremos a aproximagcao polinomial por partes que,

para o caso bidimensional, ¢ um interpolante linear por partes dado por:
sz(x) =S + (Sx)fj(x —x;) + (Sy)fj(y —vy;), para x € C;;. (10)

e Evolucao: Evoluiremos a equagdo hiperbélica no tempo com condi¢des iniciais no tempo t™, a fim de obter a
média S”*} no tempo ¢" ! em uma malha dual. E de suma importéncia a utilizacdo de informagdes sobre o
valor das vélomdades locais na defini¢do do tamanho da malha dual, que caracterizard a largura dos leques de
Riemann.

e Projecao: Reprojetaremos a média em malha dual S}Lf]l de cada célula na malha original 7, a fim de obtermos

a média em cada célula na malha original no tempo " *1.

Aplicando esta metodologia podemos reescrever a formulacio em termos dos fluxos numéricos através da expressao

as;;, H.,—-H H,—H
Jo_ l+ d

dt Az Ay (an
onde os fluxos numéricos sdo dados por
o aBQSB + o= i ¢c§0( ) + (bﬁ(p( ) o
Hy = 55,05 — %) -5 [ ¢C vy spara = r,u (12)
- a5¢g + o d)ﬁﬂp( ) + ¢cp ( ) o
Hs = 5ot 65 (S5 —S5) e [ ¢c T %5 ,para =1,d (13)

comp = fparaf =r,lep=gpara S =u,d.

3.4. Problema corretor
Descreveremos a formulag@o do passo corretor sem perda de generalidade para a equacdo da saturacdo. Porém, este
passo também serd calculado para a equagdo da concentracdo.
Conhecidos a solugio obtida no passo preditor S*("+1) e o campo ¢(x, t), achar S**(x, ,, 1) para cada subintervalo
de tempo At. = (tn,tpt1),n =0,....,N —1comty =0,t, =T, tal que
05" d¢

ot =5 ot (14

sujeito a condicdo inicial
SE*(x,t,) = S+, (15)



Congresso Nacional de Matematica Aplicada a Industria, 18 a 21 de novembro de 2014, Caldas Novas - GO

Integrando a equagdo acima no intervalo At. para cada ponto z € €2, obtemos

¢n5*71,+1
skn+1

3.5. Tratamento do termo de fonte de dissolu¢ao
Segundo Obi e Blunt (2006), para computar o nimero de moles de CO5 na fase liquida T; e atualizar os valores da
saturacdo S, e da concentracdo C no tempo t" !, podemos utilizar o algoritmo

(T5)" =" [(1— 82 O™ 4 meSP 17)
onde
.
n+1
C«n+1 — Kd e ng-&-l — ¢m — Kd se (Té)“+1 Z ¢7L+1Kd
Tc n+1
C«n+1 — ( (;n)Jrl SgL-i—l =0 se (T§)7L+1 < ¢n+1Kd~

A constante de dissolucdo é definida como

L
./Ecoz My

My
1 —zk 1-—
xcoz < mc)

onde m,, € a densidade molar da 4gua sem C'O5 dissolvido, m.. é a densidade molar do CO, sem dgua dissolvida e 95502
representa a fracdo molar de C'O- que pode se dissolver na fase aquosa.

Kq= (18)

3.6. Tratamento do termo de fonte de reacao

Ao aplicarmos o algoritmo desenvolvido por Obi e Blunt (2006) para resolucdo da Eq. (5), computaremos o termo
de fonte de reacdo (7)) e atualizaremos o campo de porosidade ¢. Além disso, serd utilizada uma lei empirica para a
atualizacdo do campo de permeabilidade K.

Segundo Obi e Blunt (2006), para computar o ndmero total de moles de CO5 por unidade de volume em ambas as
fases (my:), podemos utilizar o seguinte algoritmo:

my = ¢"[(1 — STHC™ + meS™]. (19)
O numero total de moles de C'O4 por unidade de volume que efetivamente reage com a rocha € definido como

My
T, = : (20
1 M

Me

Para calcularmos a variacdo da porosidade, utilizaremos o seguinte procedimento:
¢t = ¢ [exp(— KAL) se  my > T.¢"[1 — exp(—KAt,)]

m
Pt = gn — Ttt se  my < T¢"[1 — exp(—KAt,)].
Por fim, a permeabilidade serd atualizada a partir da formulacao empirica (Wellman et al. (2003))
e 3.4
Kntl = gn . 1)
¢n

4. RESULTADOS NUMERICOS

Realizamos inicialmente da forma mais préxima possivel o mesmo experimento de Obi e Blunt (2006). Logo ap6s,
estudamos o efeito dos fendmenos de dissolucdo e reagdo sobre o movimento de uma pluma de CO2 em um meio poroso
homogéneo. O campo de velocidade foi calculado a partir da resolug@o do subproblema da hidrodinamica (Eqs. 1 e 2),
utilizando o método de elementos finitos misto. Aplicamos o método KT (versdo modificada por Correa e Borges (2013)
para incluir a porosidade varidvel) na resolu¢@o do transporte (Egs. 3 e 4). O computo dos termos de fonte referentes a
dissolugdo do C'O4 na fase dgua foi feito utilizando o algoritmo descrito na subsecdo (3.5) e, os campos de porosidade e
permeabilidade, foram atualizados fazendo uso do algoritmo reativo descrito em (3.6).

Para os experimentos que seguem, consideramos um reservatério aproximadamente incompressivel utilizando um
valor para 3 (compressibilidade da rocha) da ordem de 10~°.
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4.1. Comparando resultados com a literatura

O objetivo das seguintes simulagdes € realizar da forma mais préxima possivel o mesmo experimento de Obi e Blunt
(2006). Faremos um estudo qualitativo, tendo em vista que algumas informagdes sobre as simulacdes ndo puderam ser
encontradas no referido artigo. Além disso, cabe ressaltar que em suas simulagdes, Obi e Blunt (2006) utilizaram o
método de streamline para resolver o transporte.

Consideramos os seguintes parametros fisicos: temperatura de 353K, densidade da dgua de 1050kg.m~3, densidade
do CO4 de 710kg.m*3, viscosidade da dgua de 5 x 10~ *Pa.s, viscosidade do CO5 de 6 x 10~ °Pa.s, densidade molar do
CO3 (m,) de 16140moles.m~3, densidade molar efetiva do sélido (7}.) de 26500moles.m™3, porosidade de ¢ = 0, 15,
permeabilidade absoluta de K = 100mD, saturacdo residual da dgua de S,,, = 0,2, saturacdo residual do CO4 de
Sre = 0,2. Utilizamos um reservatdrio de dimensdes 2000m x 1500m x 200m e uma malha de 400 x 1 x 1 elementos.
Adotamos o ponto de inje¢do a 750m a partir da origem, a pressdo neste ponto € de 28MPa e no bordo direito de OMPa.

m
Injetamos C'O; durante 20 anos a uma vazdo volumétrica de 0, 18 —.
ano

Tabela 1. Dados do problema unidimensional.

saturacdo inicial Se(x,0) =0

m
condi¢do de contorno da velocidade | vp(0,t) = 0,18—
ano

condi¢do de contorno da satura¢do | S.(0,t) =0,8

(injecdo)
1 T T T T T T T T
0er —— Solugfo analitica 1
@ 20 anos de injecio
0.7 + (200 anos de injegdo)
07 - &
06 &
—_—
S
05 - &
o
041 + .
9 +
03r- B
9 g
02r i * 1
01r B
0 2 L L L L : s
] 200 400 600 800 X 1000 1200 1400 1600 1800
(@
4
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E 07 >
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o Analytical solution
205 200 years
=3
o 04
c
203
S o2 ¢
014 !
0 . = .
0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800
Distance, m
(b)

Figura 1. (a) Simulacao unidimensional do caso inerte utilizando o método KT. (b) Solucdo obtida por Obi e Blunt
(2006) para o caso inerte.

Observamos que qualitativamente nossos resultados sio bastante similares aqueles encontrados por Obi e Blunt (2006)
em ambos os casos. Percebemos um atraso na frente de onda em 200 anos ao considerarmos a dissolucdo (Fig. 2a e Fig.
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Figura 2. (a) Simulacao unidimensional considerando o efeito da dissolucao utilizando o método KT. (b) Solucao
obtida por Obi e Blunt (2006) considerando o efeito de dissolucao.

2b) quando comparado ao caso inerte (Fig. 1a e Fig. 1b). Isto é devido ao fato de parte do C'Os ter sido transferido para
a fase aquosa como soluto.

Por fim, além da dissolu¢do do C'O3 como soluto na fase dgua, consideramos a reacdo do C'O3 com a rocha.

Observamos que durante a fase de inje¢do (Fig. 3a e Fig. 3b), o perfil de saturagdo sofreu um atraso (com
concentragdes menores) em comparagdo a primeira simulagdo (Fig. 2a e Fig. 2b), pois parte do CO3 precipitou. No
entanto, depois de 200 anos o impacto sobre o perfil de saturagdo é dramatico, tendo em vista que houve tempo suficiente
para uma quantidade significativa de precipitacdo e a reacdo causou uma queda na saturacdo do C'O5 abaixo do valor da
saturacdo residual.

Apesar de ndo conseguirmos simular exatamente o0 mesmo problema de Obi e Blunt (2006), observamos que o com-
portamento das solug¢des sdo qualitativamente semelhantes, indicando que os métodos propostos se aproximam correta-
mente do problema.

4.2. Meio homogéneo

Agora estudaremos o efeito da dissolucdo e da reacdo em uma simulacio bidimensional. Para isso, estudaremos uma
pluma de CO2 em um meio poroso homogéneo, sendo que a mesma ira se propagar apenas devido a acdo do campo de
velocidades.

Os dados iniciais assim como as condi¢des de contorno estdo representados na Tab. (2) e na Fig. 4.
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Figura 3. (a) Simulacao unidimensional considerando os efeitos da dissolucao e da reacao utilizando o método KT.
(b) Solucao obtida por Obi e Blunt (2006).

Tabela 2. Dados do problema bidimensional.

Descricao Dados

dimenséo do dominio [0,1] x [0,1]

malha adotada 150 x 150 cA@©lulas

porosidade inicial ¢ =0,25

permeabilidade absoluta K = 100mD

compressibilidade da rocha B=5x10"Y

pressdo inicial po = OMPa

velocidade de percolagio total vp: = [1,0]T

saturagdo inicial S(x,0) =0

saturacdo residual da Ajgua Srw =0,1

saturagdo residual do COo Sre=0,1

permeabilidade relativa da dgua Kiw = %

permeabilidade relativa do CO4 K. = %

condi¢do de contorno (injecao) S(x,t) = 0,8 sobre I'r,,; enquanto
n At. < 30000s

condicdo de contorno da velocidade | vp; = 1,0 sobre I', onde I' =

(hidrodinamica) Tig Ul Ul

tempo total de simulacéo 110000s

Simulamos para as mesmas condi¢des iniciais e de contorno dois casos: o primeiro desconsiderando a dissolu¢do do
CO4 na fase dgua e a reagdo com a fase solida, que serd chamado de caso inerte; e o segundo considerando os fendmenos
de dissolucdo e reag@o.
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Figura 4. Condicoes de contorno.

(b)

Figura 5. Para um tempo total de simulacio t=110000s e distancia x= 1km: (a) Caso inerte. (b) Considerando
dissolucao e reacao do C'O,.
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Para as mesmas condigdes iniciais e de contorno, ao considerarmos os fendmenos de dissolugao e rea¢do na simulacéo,
observamos a absor¢do da pluma de C'O, pela fase dgua e sua reacdo com a rocha (precipitagio) conforme ilustrado (Fig.
3a e Fig. 3b).
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COMPUTATIONAL MODELING OF THE INJECTION OF CARBON
DIOXIDE IN POROUS MEDIA

Luiz Umberto Rodrigues Sica, luizsica@lncc.br !

1Grupo de Mecanica Computacional, Laboratério Nacional de Computagio Cientifica (LNCC)
Av. Getilio Vargas, 333 Quitandinha, Petrépolis, 25651, RJ, Brasil

Abstract. We present a locally conservative numerical methodology to simulate the two-phase flow (water and C Oz ) with
mass absorption between the fluid phases and reaction between the C' Oy phase and rock in a homogeneous reservoir. This
problem is modeled by a system of partial differential equations, which basically consists in a parabolic subsystem for
determining the velocity field and two non-linear hyperbolic equations for the transport of phases that flow (equations
of saturation and concentration). From the numerical point of view, we use the operator splitting technique to properly
treat the time scale of each physical phenomenon. We propose the application of a locally conservative finite element
method for the total Darcy velocity and a high-order non-oscillatory central- scheme finite volume method for nonlinear
hyperbolic equations that govern the saturation and concentration of phases. Furthermore, we treat numerically the
mass flux between fluid phases, the dissolution of COy in the aqueous phase, using the flash methodology that treats
numerically equilibrium reactions. The reaction of C Oz with rock (precipitation), which causes changes in porosity and
permeability, was treated by applying principles of kinetic theory.

Keywords: Finite Volume Method, Finite Element Method, Mass Absorption Between Phases, Flow in Porous Media,
Geologic Sequestration of Carbon Dioxide.



