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ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ХИМИЧЕСКОГО ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ

ФЛЮИДА С ГОРНОЙ ПОРОДОЙ

К. А. Гадыльшина1, Т. С. Хачкова2, В.В. Лисица3

Предложен алгоритм численного моделирования процессов химического взаимодействия флю-
ида с породой в масштабе пор. Алгоритм основан на методе расщепления задачи по физиче-
ским процессам. Предполагается, что скорость течения флюида мала, а установление потока
происходит мгновенно при малых изменениях геометрии порового пространства. Таким об-
разом, поток флюида в поровом пространстве моделируется при помощи уравнения Стокса
для стационарного течения жидкости. Перенос химически активного компонента описывается
уравнением конвекции–диффузии с граничными условиями третьего рода. Граница порового
пространства изменяется со временем и задается неявно функцией уровня. Для численного
решения уравнения Стокса и уравнения конвекции–диффузии применяется метод конечных
разностей с аппроксимацией краевого условия взаимодействия жидкой и твердой фазы на по-
груженной границе.
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1. Введение. Среди методов интенсификации добычи трудно извлекаемых запасов углеводородов
большое распространение получили подходы, связанные с использованием химически активных флюидов.
Можно упомянуть такие технологии, как вытеснение нефти углекислотой [6], в частности из карбонатных
коллекторов, кислотная обработка призабойной зоны пласта и кислотный гидроразрыв пласта [38]. В ходе
проведения подобных процедур обработки пласта проницаемость коллектора повышается за счет частич-
ного растворения скелета породы и образования каналов растворения и, как следствие, увеличивается
приток к добывающей скважине. Наряду с вопросами, связанными с технологиями интенсификации до-
бычи, изучение транспорта химически активных флюидов необходимо для эффективного решения задач
улавливания и захоронения CO2 [16, 35] и техногенных отходов в глубокозалегающие подземные гори-
зонты. Прогностическое моделирование в этой области необходимо для снижения риска утечек диоксида
углерода из коллектора-хранилища.

Для организации эффективной разработки месторождений и оптимизации процессов захоронения
CO2 необходимо проведение предсказательного гидродинамического моделирования, учитывающего в том
числе и эффекты химического взаимодействия флюида с породой. В настоящее время существует ряд мо-
делей указанных процессов в масштабе резервуара [1, 8, 13, 25, 29]. Однако во всех известных моделях
проницаемость и извилистость порового пространства, которые определяют конвективные и диффузи-
онные составляющие процесса соответственно, связаны с пористостью по неким эмпирическим законам,
зачастую чрезвычайно далеким от наблюдаемых закономерностей. Более того, в зависимости от специфи-
ки процесса взаимодействия флюида с породой в масштабе пор указанные соотношения могут изменяться.

В связи с вышесказанным актуальной является задача моделирования этих процессов именно на мас-
штабе пор. Для решения этой задачи используются модели, сочетающие в себе уравнения, описывающие
флюидопоток, перенос химических компонентов (конвекция и диффузия) и реакцию на границе твердой
и жидкой фаз с учетом химико-кинетических соотношений [5, 8, 10, 15, 21]. Основным отличием извест-
ных подходов друг от друга является аппроксимация граничных условий на движущейся границе. Можно
выделить три типа подходов. Первый основан на использовании прямоугольных сеток и соответствую-
щих конечно-разностных аппроксимаций уравнения Стокса или Навье–Стокса и конвекции–диффузии; в
этом случае реакция учитывается путем изменения “концентрации” или “относительной массы” твердой
фазы в приграничных точках [14, 37]. Достоинством такого подхода является простота реализации. К
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недостаткам метода относится полуэмпирическое задание скорости растворения твердой фазы (измене-
ния “концентрации”) на основе некоего осреднения химических свойств среды в окрестности границы с
чрезвычайно сложной и неочевидной зависимостью от кинетики изучаемого химического процесса. Для
другой группы моделей характерны явный учет положения межфазной границы и прямое моделирование
ее смещений. При этом положение границы задается явно с последующим применением метода конечных
объемов с усеченными ячейками [23, 24, 30, 33]. Однако подходы такого типа сложны в реализации в слу-
чае, когда топология расчетной области изменяется. В третьей группе методов предполагается неявное
задание подвижной границы, на которой точно выполняются краевые условия. К таким методам отно-
сятся метод функции уровня (от английского level-set) [17, 18, 26] и метод фазового поля (от английского
phase-field) [36]. Эти подходы позволяют явно учитывать химическую кинетику процесса на уровне пор и
изменение топологии порового пространства. Такие модели для решения уравнений Стокса и конвекции–
диффузии позволяют использовать метод конечных разностей на регулярной прямоугольной сетке в ком-
бинации с краевыми условиями на погруженной границе, или immersed boundary conditions [20, 22, 27, 28,
34].

В настоящей статье представлен алгоритм моделирования химического взаимодействия с породой,
основанный на методе функции уровня для учета изменения положения границы с применением подхода
погруженных границ. В разделе 2 приводится постановка задачи и математическая модель. Численные
алгоритмы, применяемые для решения задачи, обсуждаются в разделе 3. Основное внимание уделяется
методам построения функции уровня и аппроксимации граничных условия для сложной и меняющейся
топологии порового пространства. Численные эксперименты представлены в разделе 4.

2. Постановка задачи. Для моделирования химического взаимодействия флюида с породой на
масштабе пор традиционно используется метод расщепления задачи по физическим процессам. Пред-
полагается, что скорость изменения геометрии порового пространства низкая и именно она определяет
временной масштаб задачи. Кроме того, низкой считается скорость потока флюида в поровом простран-
стве. Время установления потока при малых изменениях геометрии порового пространства считается
пренебрежимо малым. В модели выделяются три физических процесса, каждый из которых протекает в
своем временно́м масштабе.

Рис. 1. Схематическое представление расчетной области

Рассмотрим ограниченную область
D ⊆ R2, состоящую из объединения непе-
ресекающихся и меняющихся со време-
нем подобластей Dp(t) и Dm(t), соответ-
ствующих поровому пространству и мат-
рице породы. Эти подобласти, как пра-
вило, многосвязные, однако их топология
тоже может меняться со временем. Гра-
ница области — это ∂D = Γoutlet ∪ Γinlet ∪
Γnf . Граница раздела порового простран-
ства и матрицы D̄p(t)∩D̄m(t) = Γ(t) — на-
бор кривых достаточной гладкости. Схе-
матическое представление расчетной об-
ласти модели приводится на рис. 1.

Флюидопоток определен в поровом
пространстве Dp(t) и описывается урав-
нением Стокса стационарного течения

µ∇2~u−∇p = 0,

∇ · ~u = 0
(1)

с граничными условиями

~u
(

~x
)

= 0, ~x ∈ Γ(t) ∪ Γnf ,

p
(

~x
)

= pbc
(

~x
)

, ~x ∈ Γp
inlet

∪ Γoutlet,
(2)

где ~u = (u1, u2)
T ∈ R2 — вектор скорости, p — давление, µ — коэффициент динамической вязкости

жидкости, pbc
(

~x
)

— давление на границе расчетной области, ~x = (x1, x2)
T — вектор пространственных

координат. Как отмечалось выше, установление потока происходит мгновенно при малых изменениях
области порового пространства Dp(t). Таким образом, фактически рассматривается квазистатическая
постановка относительно эволюции области Dp(t).
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Распространение реагента в потоке жидкости удовлетворяет уравнению конвекции–диффузии в об-
ласти Dp(t):

∂C

∂t
+∇ · (~uC −D∇C) = 0 (3)

с граничными условиями

D
∂C

∂~n
= kr(C − Cs), ~x ∈ Γ(t),

C = Cin, ~x ∈ Γinlet,

∂C

∂~n
= 0, ~x ∈ Γoutlet ∪ Γnf .

(4)

В этих обозначениях D — коэффициент диффузии; C — концентрация реагента; вектор ~n — вектор нор-
мали к границе, направленный внутрь области Dp; kr — коэффициент, определяющий скорость реакции
первого порядка; Γinlet — часть внешней границы, через которую поступает реагент. В нашей работе
рассматриваются только линейные законы реакции — линейные граничные условия; система состоит из
одного активного компонента, а матрица породы мономинеральная; в системе отсутствуют дополнитель-
ные источники реагента, т.е. правая часть уравнения (3) равна нулю.

Изменение границы Γ(t), вызванное химическим взаимодействием флюида с породой, описывается
уравнением

vn
(

~x, t
)

=
Kck

ρ
(C − Cs), ~x ∈ Γ(t), (5)

где vn — нормальная компонента скорости движения границы, Kc — стехиометрический коэффициент
реакции, ρ — массовая плотность твердой фазы, Cs — равновесная концентрация реагента.

2.1. Метод поверхности уровня. Для численного решения уравнений (1) и (3) в работе предлага-
ется использовать метод конечных разностей на регулярных прямоугольных сетках. Для учета изменения
геометрии элементов границы порового пространства, которые не совпадают с линиями сетки, применя-
ется метод функции уровня (level set method). Идея этого подхода состоит в представлении границы Γ(t)
как линии постоянного уровня функции ϕ

(

~x, t
)

:

Γ(t) =
{

~x|ϕ
(

~x
)

= 0
}

.

Целесообразно определять границу как линию нулевого уровня. Тогда области Dp и Dm определяются
следующим образом:

Dp

(

~x, t
)

=
{

~x|ϕ(x, t) > 0
}

, Dm

(

~x, t
)

=
{

~x|ϕ(x, t) < 0
}

.

Более того, в качестве функции уровня выбирается функция расстояния со знаком до границы, т.е.
∥

∥

∥
∇xϕ

(

~x, t
)

∥

∥

∥
= 1. В этом случае вектор нормали к границы имеет вид

~n = ∇xϕ
(

~x, t
)

.

В терминах функции уровня изменение положения границы может быть записано в форме [9, 26]

∂ϕ
(

~x, t
)

∂t
+ vn

(

~x, t
)

= 0, ϕ
(

~x, 0
)

= ϕ0, (6)

где vn — нормальная скорость изменения границы, определяемая уравнением (5).
Следует отметить, что именно временной масштаб изменения геометрии границы (т.е. время как

переменная в уравнении (6)) является определяющим в задаче химического взаимодействия породы с
флюидом.

3. Численное решение. Решение задачи (1), (3), (6) проводится методом конечных разностей на
одной и той же сетке для всех трех уравнений, на которой определены сеточные функции

pi,j = p(ih1, jh2), (u1)i+1/2,j = u1

(

(i + 1/2)h1, jh2

)

, (u2)i,j+1/2 = u2

(

ih1, (j + 1/2)h2

)

,

Cn
i,j = C(ih1, jh2, nτ), ϕn

i,j = ϕ(ih1, jh2, nτ),

где h1 и h2 — пространственные шаги сетки, а τ — шаг по времени (в том числе по модельному нефизич-
ному параметру времени). В этом случае граница, заданная неявно как функция постоянного уровня ϕ,
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является кусочно-линейной функцией. Специфика решаемой задачи заключается в том, что дискретиза-
ция расчетной области определяется моделью, полученной из микротомографических изображений поро-
ды [2–4]. В результате сетка достаточно детально описывает как модель, так и моделируемые физические
процессы. Таким образом, приемлемая точность решений достигается для конечно-разностной схемы низ-
кого порядка.

3.1. Решение уравнения Стокса. Для численного решения Стокса применяется схема второго по-
рядка аппроксимации на разнесенных сетках. При этом давление определяется в узлах с целыми индек-
сами, а компоненты вектора скорости — в узлах с дробным индексом по соответствующему направлению,
как определено выше:

µD2
1[u1]i+1/2,j +D2

2[u1]i+1/2,j −Dc
1[p]i+1/2,j = 0, если ϕi+1/2,j > 0,

µD2
1[u2]i,j+1/2 +D2

2[u2]i,j+1/2 −Dc
2[p]i,j+1/2 = 0, если ϕi,j+1/2 > 0,

Dc
1[u1]i,j +Dc

2[u2]i,j = 0, если ϕi,j > 0.

(7)

В этих обозначениях Dc
1, D2

2 — операторы центральных разностей, аппроксимирующие первые произ-
водные по направлениям x1 и x2 соответственно, а D2

1 и D2
2 — операторы, аппроксимирующие вторые

производные. Рассматриваются операторы второго порядка аппроксимации:

D2
1 [f ]I,J =

fI+1,J − 2fI,J + fI,J
h2
1

=
∂2f

∂x2
1

∣

∣

∣

∣

I,J

+O
(

h2
1

)

, (8)

Dc
1[f ]I,J =

fI+1/1,J − fI,J−1/2

h1

=
∂f

∂x1

∣

∣

∣

∣

I,J

+O
(

h2
1

)

.

В этих обозначениях индексы I и J — могут быть как целыми, так и полуцелыми; индексы i, j принимают
только целочисленные значения. Операторы, аппроксимирующие производные по второму пространствен-
ному направлению, могут быть получены циклической перестановкой индексов.

Отдельно отметим, что сеточная функция линии уровня ϕi,j определена в целых узлах сетки, а ее
значения в дробных узлах получены линейной интерполяцией.

Полученная система разрешается с применением итерационного метода установления:

(u1)
n+1

i+1/2,j − (u1)
n
i+1/2,j

τ
+ µD2

1

[

un
1

]

i+1/2,j
+D2

2

[

un
1

]

i+1/2,j
−Dc

1

[

pn
]

i+1/2,j
= 0, ϕi+1/2,j > 0,

(u2)
n+1

i+1/2,j − (u2)
n
i+1/2,j

τ
+ µD2

1

[

un
2

]

i,j+1/2
+D2

2

[

un
2

]

i,j+1/2
−Dc

2

[

pn
]

i,j+1/2
= 0, ϕi,j+1/2 > 0,

pn+1
i,j − pni,j

τ
+Dc

1

[

un+1
1

]

i,j
+Dc

2

[

un+1
2

]

i,j
= 0. ϕi,j > 0,

(9)

Для решения системы может быть применен любой другой метод; в нашей работе основное внимание
уделяется вычислению действия матрицы на вектор, а не конкретной реализации метода решения.

Для вычисления действия матрицы на вектор необходимо аппроксимировать граничные условия. Ап-
проксимация условий на внешних границах расчетной области, совпадающих с линиями сетки, не пред-
ставляет сложности. Для аппроксимации условий прилипания на границе между поровым пространством
и матрицей, т.е. на Γ(t), задаваемой неявно функцией уровня, применяется метод погруженных границ [12,
17, 19, 20, 22, 28, 34].

Идея метода погруженных границ состоит в экстраполяции решения в область Dm или в точки
(

(x1)I , (x2)J
)

, где ϕI,J < 0, так, чтобы уравнения (7) выполнялись всюду в области Dp вплоть до грани-
цы. Поэтому, если в уравнениях (7) или (9) в центральной точке шаблона выполнено условие 0 < ϕI,J <
√

h2
1 + h2

2 , то необходимо проводить проверку условия ϕI,J > 0 во всех точках шаблона и экстраполи-
ровать решение в тех точках, где оно нарушается. Для экстраполяции решения следует воспользоваться
граничным условием ~u = 0 на Γ, что позволяет экстраполировать вектор скорости как нечетную функцию
относительно границы. Пусть точка, в которой необходимо экстраполировать решение, имеет координаты
(

(x1)I , (x2)J
)

, значение функции уровня в ней (расстояние до границы Γ) — −
√

h2
1 + h2

2 ϕI,J < 0, на-

правление нормали к границе ~n = ∇xϕ
(

~x
)
∣

∣

I,J
. В этом случае координаты ортогональной проекции точки

(

(x1)I , (x2)J
)

на границу Γ задаются соотношением
(

(x1)c, (x2)c
)

=
(

(x1)I , (x2)J
)

+ ϕI,J~n,

а ортогональное отражение имеет координаты
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Рис. 2. Схематическое представление

процедуры экстраполяции решения

(

(x1)n, (x2)n
)

=
(

(x1)I , (x2)J
)

+ 2ϕI,J~n

и верно соотношение

~uI,J = −~u
(

(x1)n, (x2)n
)

+ O
(

ϕ2
I,J

)

.

Стандартным подходом к построению ~u
(

(x1)n, (x2)n
)

является би-
линейная интерполяция по значениям решения в четырех точках
сетки, ближайших к

(

(x1)n, (x2)n
)

. Однако в силу сложности то-
пологии порового пространства зачастую не все эти точки при-
надлежат Dp. Поэтому в представленном алгоритме используется
линейная интерполяция по трем ближайшим точкам сетки, при-
надлежащим Dp (рис. 2).

На рис. 2 серая область — матрица породы ϕ
(

~x
)

< 0, белая —
поровое пространство. Черные точки не участвуют в вычислениях,
решение в красных точках экстраполируется, решение в зеленых
точках вычисляется по конечно-разностной схеме. Синяя точка —
вспомогательная с координатами

(

(x1)n, (x2)n
)

. Точки в вершинах
заштрихованного треугольника используются для интерполяции.

Рис. 3. Схематическое представление процедуры экстраполяции решения для
условия Дирихле (а) и условия Неймана (б) в случае,

если точка расположена близко к границе

В случае, когда точка
(

(x1)I , (x2)J
)

находится бли-
зко к границе, может не
существовать треугольника
с вершинами в регулярных
точках, содержащего внут-
ри точку

(

(x1)n, (x2)n
)

. В
этом случае рассматривает-
ся треугольник с одной из
вершин в точке границы
(

(x1)c, (x2)c
)

, решение в ко-
торой задается граничным
условием Дирихле (рис. 3).
На рис. 3 серая область —
матрица породы ϕ

(

~x
)

< 0,
белая — поровое простран-
ство. Черные точки не участ-
вуют в вычислениях, реше-
ние в красных точках экс-
траполируется, решение в зе-
леных точках вычисляется
по конечно-разностной схе-
ме. Синяя точка — вспо-
могательная с координатами
(

(x1)n, (x2)n
)

, оранжевая точка границы
(

(x1)c, (x2)c
)

. Точки в вершинах заштрихованного треугольника
используются для интерполяции.

Применение метода погруженных границ для экстраполяции давления основано на следствии гра-

ничных условий прилипания —
dp

d~n
= 0. В этой связи давление в точке

(

(x1)I , (x2)J
)

представимо в виде

pI,J = p
(

(x1)n, (x2)n
)

+O
(

ϕ2
I,J

)

.

Далее проводится линейная интерполяция по трем ближайшим точкам. Если необходимо, в построении
используется и сама точка

(

(x1)I , (x2)J
)

, рис. 3.
3.2. Решение уравнения конвекции–диффузии. Для численного решения уравнения конвекции–

диффузии применяется явная по времени конечно-разностная схема первого порядка аппроксимации:

Cn+1
i,j − Cn

i,j

τ
+D1

1[u1C]ni,j +D1
2 [u2C]ni,j −DD2

1 [C]ni,j −DD2
2[C]ni,j = 0, ϕi,j > 0,
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где D1
1[u1C]ni,j =

Fi+1/2,j − Fi1−1/2,j

h
, Fi+1/2 =

{

(u1)i+1/2,jCi+1, (u1)i1+1/2,j < 0,

(u1)i+1/2,jCi, (u1)i1+1/2,j > 0.

Оператор, аппроксимирующий производные по второму пространственному направлению, может быть
получен перестановкой индексов. Операторы D2

1 и D2
2 введены выше уравнением (8). Следует подчерк-

нуть, что дискретизация расчетной области в задачах вычислительной физики горных пород чрезвычайно
детальная, поэтому применение схем низкого порядка для этих задач оправданно и обеспечивает прием-
лемую точность решения.

Как и в случае с решением уравнения Стокса, основную сложность представляет аппроксимация
граничных условий на Γ, заданной неявно. Концентрация реагента на границе удовлетворяет условию
третьего рода. Для аппроксимации граничного условия методом погруженных границ необходимо рас-
сматривать его как линейную комбинацию условий Дирихле и Неймана:

D∇C · ~n+ krC = krCs.

Предполагается, что точка
(

(x1)I , (x2)J
)

∈ Dm принадлежит шаблону с центром в точке из области

Dp, т.е. решение в ней необходимо экстраполировать. Точка
(

(x1)n, (x2)n
)

— ортогональное отражение
(

(x1)I , (x2)J
)

относительно границы Γ. В итоге граничное условие может быть представимо в форме

D
C
(

(x1)n, (x2)n
)

+ CI,J

2
+ kr

C
(

(x1)n, (x2)n
)

− CI,J

2ϕI,J
= krCs.

Разрешая полученное уравнение относительно CI,J , можно получить экстраполяционное соотношение,
при этом значение в точке

(

(x1)n, (x2)n
)

линейно интерполируется по трем ближайшим, как описано
выше.

3.3. Изменение границы. Для моделирования изменения геометрии границы достаточно численно
решить уравнение (6), описывающее эволюцию функции уровня:

ϕn+1
i,j − ϕn

i,j

τ
= −(vn)

n
i,j ,

где (vn)
n
i,j — скорость движения границы в нормальном направлении.

Уравнение (6) определено во всей расчетной области D, соответственно его правая часть тоже долж-
на быть определена всюду в D. Однако функция vn

(

~x
)

определена только на границе Γ, поэтому ее
необходимо продолжить в области Dp и Dm. Следуя [7, 26], скорость изменения функции уровня про-
должается внутрь областей константой в направлении нормали к границе. Такое продолжение является
установившимся решением уравнения

∂q

∂t̃
+ sign(ϕ)

(

∇ϕ

|∇ϕ|
· ∇q

)

= 0, q
(

~x, 0
)

= ṽn
(

~x, t0
)

, (10)

где ṽn — начальные условия, совпадающие со скоростью изменения границы на этой границе и равные
нулю в остальной части расчетной области.

Для аппроксимации градиента ϕ используются центральные разности, в то время как для расчета
производных функции q применяется противопоточная схема первого порядка [7]. Важно отметить, что
установившееся решение уравнения (10) достаточно построить в некоторой окрестности границы, напри-

мер в точках Ds =
{

~x :
∣

∣

∣
ϕ
(

~x
)

∣

∣

∣
6 2

√

h2
1 + h2

2

}

. Поскольку уравнение (10) описывает распространение ре-
шения от границы в направлении нормали, то за три шага по модельному времени решение в окрестности
границы будет получено с достаточной точностью. После экстраполяции скорости проводится пересчет
функции уровня. Таким образом, решение в окрестности границы получается с приемлемой точностью, а
решение вне этой окрестности может быть скорректировано с использованием процедуры перепостроения
функции уровня [9, 26, 31, 32].

4. Численные эксперименты. Разработанный алгоритм применялся для моделирования различ-
ных режимов взаимодействия химически активного флюида с породой. Для построения моделей среды ис-
пользовалось статистическое моделирование — метод усеченного гауссовского поля [11]. При этом подходе

модель среды рассматривается как реализация гауссовского поля G
(

~v,~l
)

с заданной длиной корреляции ~l,

а точка ~x0 принадлежит к области Dp, если значение поля в этой точке выше порогового, т.е. G
(

~x0,~l
)

> R.
Иначе точка принадлежит матрице породы или Dm. Пористость среды, т.е. отношение объема порового
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пространства Dp к объему всей модели D, однозначно определяется пороговой величиной R. В данной
работе рассматриваются модели c длиной корреляции 5 × 10−5 м, что является характерным размером
неоднородностей для карбонатных пород. Пористость фиксировалась на уровне 35%, что является завы-
шенным показателем, однако такой выбор пористости обеспечивает перколяцию порового пространства
в двумерном случае. В качестве расчетной области D рассматривался квадрат [0, 50l1]× [0, 50l2], где l1 и
l2 длины корреляций по направлениям x1 и x2 соответственно. Здесь предполагается l1 = l2. В расчетной
области вводилась сетка с шагом h1 = h2 = 10−5 м.

В качестве минерала матрицы породы рассматривался кальцит с плотностью ρ = 2710 кг/м3 и сте-
хиометрическим коэффициентом реакции K = 1. В качестве жидкости выбиралась пластовая вода из
предположения, что изменение концентрации активного компонента не влияет на физические свойства
жидкости. В этом случае можно зафиксировать динамическую вязкость: µ = 0.00028 Па·c. Соответствен-
но, для изменения режимов потока в поровом пространстве необходимо варьировать перепад давлений на
границах расчетной области, т.е. pbc в уравнении (2). Используемые в экспериментах значения давлений
приведены в таблице. Наряду с изменением давления рассматривались разные значения коэффициента
диффузии D в уравнении (3) и скорости реакции kr для граничных условий (4). Значения этих пара-
метров приводятся в таблице. В качестве равновесной концентрации активного компонента (ионов H+)
рассматривался pH = 7. Следуя экспериментам, приведенным в [16], концентрация при закачке компо-
нента составляла pH = 2.3.

Значения варьируемых параметров

Re Pe Da pbc D kr

1 1.2 × 10
−6

5.3× 10
−3

8× 10
−2

5× 10
−2

9.3× 10
−8

1.5 × 10
−4

2 1.2 × 10
−6

5.3× 10
−3

8× 10
0

5× 10
−2

9.3× 10
−8

1.5 × 10
−2

3 1.2 × 10
−5

5.3× 10
−3

8× 10
−2

5× 10
−1

9.3× 10
−7

1.5 × 10
−3

4 1.2 × 10
−5

5.3× 10
−3

8× 10
0

5× 10
−1

9.3× 10
−7

1.5 × 10
−1

5 1.2 × 10
−5

5.3× 10
−2

8× 10
−2

5× 10
−1

9.3× 10
−8

1.5 × 10
−4

6 1.2 × 10
−5

5.3× 10
−2

8× 10
0

5× 10
−1

9.3× 10
−8

1.5 × 10
−2

Для анализа результатов и характеризации режимов потока и химического взаимодействия удобно

использовать обезразмеренные переменные: число Рейнольдса Re =
LU

ν
; число Пекле Pe =

UL

D
, харак-

теризующее соотношение между конвективным транспортом реагента и диффузией; число Дамкелера

Da =
krL

D
, определяющее, чем лимитирована скорость гетерогенной реакции: скоростью доставки веще-

ства к поверхности или непосредственно кинетикой реакции на этой поверхности. В этих обозначенияхU —
характерная скорость потока, L — характерный размер неоднородностей, L предполагается равной длине
корреляции гауссовского поля, определяющего модель. В процессе химического взаимодействия флюида
с породой геометрия порового пространства изменяется, т.е. изменяется, во-первых, L, а во-вторых, уве-
личение характерного размера пор приводит к повышению скорости потока. Для дальнейшего описания
результатов будут использоваться начальные значения скоростей и длин корреляции.

Для иллюстрации работы алгоритма проводилось моделирование для шести различных комбинаций
чисел Рейнольдса, Пекле и Дамкелера согласно таблице.

На рис. 4–6 приведены значения pH растворов в разные моменты времени для шести численных
экспериментов. Локализованные темные пятна — части матрицы породы (прослеживаются, если концен-
трация вещества в окрестности отлична от нуля). Попарное сравнение результатов моделирования для
моделей 1 и 2; 3 и 4; 5 и 6, отличающихся только значениями числа Дамкелера, отчетливо показывают,
что реакции, контролируемые диффузией и характеризующиеся низкими значениями чисел Дамкелера,
протекают относительно равномерно в образце. Иными словами, происходит перенос активного вещества
потоком флюида в образец. С повышением числа Рейнольдса проникновение усиливается (эксперимент 6).
Однако в случае реакций, контролируемых кинетикой (эксперименты 2, 4, 6), доставку вещества обеспе-
чить не удается при рассматриваемом диапазоне значений Re и Pe. В результате происходит интенсивное
падение концентрации непосредственно вблизи границы, через которую поступает реагент.

Фронт выщелачивания практически параллелен границе расчетной области. В этом случае скорость
растворения породы спадает почти до нуля в силу недостатка активного компонента вблизи зерен породы.

5. Заключение. В настоящей статье предложен алгоритм численного моделирования процессов хи-
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Рис. 4. pH раствора в поровом пространстве для экспериментов 1 (а) и 2 (б) в разные моменты времени
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Рис. 5. pH раствора в поровом пространстве для экспериментов 3 (а) и 4 (б) в разные моменты времени
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Рис. 6. pH раствора в поровом пространстве для экспериментов 5 (а) и 6 (б) в разные моменты времени
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мического взаимодействия флюида с породой на масштабе пор. Алгоритм основан на методе расщепления
по физическим процессам. Предполагается, что при малых изменениях геометрии порового пространства
установление потока флюида происходит мгновенно, а скорость потока мала. В результате флюидопоток
в поровом пространстве моделируется на основе решения стационарного уравнения Стокса. Для описания
переноса химически активного компонента используется уравнение конвекции–диффузии с граничными
условиями третьего рода. Граница порового пространства, зависящая от времени, задается неявно функ-
цией уровня. В результате для численного решения уравнения Стокса и уравнения конвекции–диффузии
применяется метод конечных разностей с аппроксимацией граничных условий методом погруженных гра-
ниц. Численные эксперименты иллюстрируют применимость алгоритма для моделирования химического
взаимодействия флюида с породой для разных типов гетерогенных реакций и разных режимов закачки
флюида.

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (грант 18–05–00031) и поддержана грантом
Президента РФ для молодых ученых–докторов наук (МД-20.2019.5). Расчеты проводились на суперком-
пьютере “Ломоносов” Московского государственного университета и кластере НКС-30Т Сибирского су-
перкомпьютерного центра.
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Abstract. A new algorithm for the numerical modeling of chemical fluid–rock interaction at the pore scale
is proposed. The algorithm is based on splitting the problem into physical processes. It is assumed that the
fluid rate is low and the fluid flow is stabilized almost instantly in the case of small changes in the pore space
geometry. In the pore space, thus, the fluid flow is modeled using the Stokes equation for steady flows. The
chemical reactant transport is described by the convection–diffusion equation with Robin boundary conditions
at the fluid–rock interface. The pore space boundary changes with time and is implicitly given by a level-
set function. We use finite-difference schemes with immersed boundary conditions to solve the Stokes and
convection–diffusion equations

Keywords: level-set function method, immersed boundary method, chemical dissolution.
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2. H. Andrä, N. Combaret, J. Dvorkin, et al., “Digital Rock Physics Benchmarks — Part I: Imaging and
Segmentation,” Comput. Geosci. 50, 25–32 (2013).
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