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ПРИМЕНЕНИЕ МЕТОДОВ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОЙ ТОПОЛОГИИ

ДЛЯ АНАЛИЗА ИЗМЕНЕНИЯ ПОРОВОГО ПРОСТРАНСТВА ПОРОДЫ

В ПРОЦЕССЕ ХИМИЧЕСКОГО РАСТВОРЕНИЯ

Т.С. Хачкова1, Я. В. Базайкин2, В.В. Лисица3

Представлен алгоритм построения персистентных диаграмм для оценки изменения топологии
матрицы породы при взаимодействии с химически активным флюидом. В пространстве пер-
систентных диаграмм вводится метрика, которая позволяет выполнять их кластеризацию для
количественной оценки “схожести” изменений топологии порового пространства в процессе рас-
творения матрицы породы. На основе такой кластеризации показано, что одним из доминирую-
щих параметров в процессе химического взаимодействия флюида с породой в пластовых усло-
виях являются скорость реакции и коэффициент диффузии, в то время как скорость потока
оказывает существенно меньшее влияние.
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1. Введение. Задача транспорта химически активного вещества в пористой среде возникает в ряде
приложений, например при интенсификации добычи углеводородов — кислотная обработка пласта [17,
28], при захоронении углекислого газа в карбонатных пластах [22, 41], при биологически-активированной
кальцитизации сыпучих материалов [14] и др. В перечисленных задачах основной интерес представляют
не гомогенные реакции взаимодействия реагентов, растворенных во флюиде, а гетерогенные — взаимо-
действие флюида с матрицей или скелетом пористого материала. В результате такого взаимодействия
происходит либо частичное растворение матрицы, как в случае кислотной обработки пласта или взаимо-
действия CO2 с кальцитом, либо, наоборот, осаждение твердой фазы, как в случае биологически активной
кальцитизации. Подобные изменения в микроструктуре пористого материала оказывают существенное
влияние на его физические свойства на макромасштабе. В частности, растворение матрицы приводит
к увеличению пористости и проницаемости среды, к возможному снижению механической прочности и
к изменению скорости самой химической реакции на макроуровне (за счет изменения площади реакци-
онной поверхности). При этом численное моделирование транспорта химически активного вещества и
пороупругое моделирование проводятся на макромасштабном уровне, где скорость изменения пористо-
сти, связь пористости с проницаемостью, с извилистостью и с механическими свойствами материала в
ячейке сетки (достаточно большой в сравнении с размером пор, т.е. являющейся репрезентативным объ-
емом) определяется на основе уравнений состояния [6, 20, 40]. Сами эти соотношения получены либо по
результатам лабораторных экспериментов [7, 19, 25, 35], либо с применением методов “осреднения” и по-
строения “эффективных” моделей [13, 34, 44]. В первом случае возникает проблема малого количества
экспериментов — для одного образца возможно проведение только одного эксперимента. Во втором слу-
чае построение аналитических соотношений возможно только для чрезвычайно простых моделей среды —
периодические упаковки шаров, регулярные системы трубок и др. Поэтому численное моделирование хи-
мического взаимодействия флюида с породой на масштабе пор с дальнейшим построением зависимостей
между ключевыми макроскопическими параметрами среды позволит существенно уточнить уравнения
состояния [2, 27, 32, 33].

В моделях реактивного транспорта на масштабе пласта пористость является одним из искомых па-
раметров и ее изменение описывается соответствующим эволюционным уравнением. Коэффициенты си-
стемы уравнений, такие как проницаемость, извилистость порового пространства, эффективный коэффи-
циент диффузии и прочие, вычисляются по значению пористости [17, 37, 40]. Однако в настоящее время
существует ряд как экспериментальных [5, 25, 30], так и численных исследований [43, 46], которые пока-
зывают, что в зависимости от кинетики реакции на микроуровне, от скорости переноса вещества и иных
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факторов изменение топологии и геометрии порового пространства может варьироваться. В свою очередь,
геометрия и топология порового пространства оказывают больший эффект на значения “эффективных”
параметров среды, чем пористость как таковая. Однако представленные в работах описания изменений
являются качественными и не могут быть использованы для формальной классификации процесса. Поэто-
му в настоящей статье предлагается использовать методы вычислительной топологии для формализации
изменений порового пространства и установления их влияния на макроскопические свойства породы.

В нашей работе предложены численные алгоритмы построения персистентных диаграмм, которые
позволяют не только оценить топологию порового пространства, но и представить в сжатом виде ин-
формацию об изменении топологии порового пространства в динамике. Спецификой используемых ал-
горитмов является то, что поровое пространство реализовано цифровым изображением [1, 24], а не сим-
плициальным пространством, как это делается обычно [16]. Основной особенностью при этом является
необходимость выбора типа связанности пространства, что должно обеспечивать согласованность с то-
пологической двойственностью в смысле Александера. Для нахождения компонент связности на каждом
уровне фильтрации и построения персистентной диаграммы мы используем систему непересекающихся
множеств. Для оценки близости топологий поровых пространств нами рассматривается метрика “буты-
лочного горлышка” в пространстве персистентных диаграмм, основанная на выборе наилучшего взаимно
однозначного соответствия между диаграммами. Другие способы задания метрики, такие как метрика
Хаусдорфа, обладают рядом недостатков. В частности, метрика Хаусдорфа не учитывает (или учитывает
плохо) большой вес кластеров точек на персистентной диаграмме, а они оказались отражением существен-
ных особенностей изменения топологии порового пространства. В дальнейшем мы использовали метрику
бутылочного горлышка для кластеризации результатов моделирования по схожести изменения топологии
порового пространства при различных условиях эксперимента — скорость потока жидкости, значения
молекулярной диффузии и скорость химического взаимодействия.

2. Моделирование химического взаимодействия флюида с породой.
2.1. Математическая модель. Математические модели, описывающие химическое взаимодействие

флюида с породой, включают в себя три основных компонента: уравнения движения жидкости, уравнения
конвекции–диффузии для учета переноса активного компонента и математическое описание движения са-
мой границы. В зависимости от характерных масштабов каждого из описанных процессов и связи между
ними модель может быть как полностью связанной [29], так и допускать расщепление по физическим
процессам [2, 23, 26, 27, 33]. В геологических приложениях скорость фильтрационного потока и скорость
изменения положения границы — низкие с быстрым установлением потока при малом изменении геомет-
рии, что позволяет проводить расщепление по физическим процессам. В этом случае поток описывается
стационарным уравнением Стокса. В результате полная система уравнений имеет следующий вид:
уравнение Стокса

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)

уравнение конвекции–диффузии
∂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)

и уравнение, описывающее скорость изменения границы в нормальном направлении:

vn(~x, t) =
Kck

ρ
(C − Cs), ~x ∈ Γ(t). (5)

В этих обозначениях расчетная область D ⊆ R2 состоит из объединения непересекающихся подобластей
Dp(t) и Dm(t), соответствующих поровому пространству и матрице породы.

Граница области ∂D = Γoutlet ∪ Γinlet ∪ Γnf . Граница раздела порового пространства и матрицы
D̄p(t)∩D̄m(t) = Γ(t) — набор кривых достаточной гладкости. Переменными в уравнении Стокса являются:
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~u = (u1, u2)
T ∈ R2 — вектор скорости; p — давление; µ — коэффициент динамической вязкости жидко-

сти; pbc(~x) — давление на границе расчетной области. Переменные в уравнении конвекции–диффузии:
D — коэффициент диффузии; C — концентрация реагента; ~n — вектор нормали к границе, направленный
внутрь порового пространства; kr — коэффициент, определяющий скорость реакции первого порядка;
Γinlet — часть внешней границы, через которую поступает реагент. В последнем уравнении vn — нор-
мальная компонента скорости движения границы, Kc — стехиометрический коэффициент реакции, ρ —
массовая плотность твердой фазы, Cs — равновесная концентрация реагента.

2.2. Численные методы решения. Детальное описание численных методов, используемых при
решении задачи (1)–(5), приведено в [2, 26, 27]. Поровое пространство Dp(t) определяется неявно — точки,
в которых значение функции уровня (или level-set) положительно, что позволяет моделировать сложную
геометрию границы раздела, не совпадающую с линиями сетки. В терминах функции уровня изменение
положения границы может быть записано в виде [18, 36]

∂ϕ(~x, t)

∂t
+ vn(~x, t) = 0, ϕ(~x, 0) = ϕ0,

где vn — нормальная скорость изменения границы, определяемая уравнением (5).
Для решения уравнений Стокса и конвекции–диффузии применяется метод конечных разностей низ-

кого порядка аппроксимации. Такой выбор обоснован, с одной стороны, повышенной детальностью дискре-
тизации — сетка определяется разрешением микротомографических изображений и существенно превос-
ходит требования на дискретизацию моделируемого физического процесса. С другой стороны, сложность
геометрии и топологии порового пространства Dp(t) не позволяет использовать схемы с большим шабло-
ном. Аппроксимация граничных условий на нерегулярной границе Γ(t), не совпадающей с линиями сетки,
основана на методе погруженных границ, или Immersed Boundary Method [31, 39].

3. Топологические методы анализа порового пространства. Цель этого раздела статьи —
изложить необходимые сведения из теории персистентных гомологий [15, 42, 45] и описать их применение
для анализа порового пространства. При этом мы следуем работе [16].

Пусть X — связное топологическое пространство и f : X → R — непрерывная функция. Для a ∈ R

определим множество экскурсии Xa =
{

x ∈ X |f(x) 6 a
}

. Таким образом, пространство X “собирается”
из непрерывного семейства множеств экскурсии Xa при a, пробегающем от −∞ до +∞. При этом то-
пология пространств Xa меняется только при прохождении критических значений ai, между которыми
изменения топологического типа не происходит. Идея применения персистентных гомологий заключается
в вычислении топологической сложности X в терминах относительной топологической сложности Xai

в
сравнении с Xai−1

.
В классическом подходе к определению персистентных гомологий обычно предполагают, что X го-

меоморфно |K| — носителю некоторого конечного симплициального комплекса K [16]. Однако в прило-
жениях часто X не несет структуры симплициального комплекса, но является цифровым изображением,
т.е., грубо говоря, разбито на воксели, а не на симплексы [1, 24] (в нашем случае — пиксели). Основные
определения и результаты могут быть перенесены на этот случай, для полноты изложения мы приводим
их ниже.

Вокселем размерности n в евклидовом пространстве R
d (n 6 d) мы будем называть n-мерный куб

Q ⊂ R
d с единичной стороной, с вершинами, расположенными в точках с целочисленными координатами,

и со сторонами, параллельными координатным осям. Очевидным образом для вокселя Q определяют-
ся воксели, являющиеся его гранями коразмерности от 1 до n. Цифровым изображением размерности
d называют совокупность K = {Q1, . . . , QN , QN+1, . . . , QM} вокселей Q1, . . . , QN размерности d вместе с
набором всех их граней QN+1, . . . , QM всех коразмерностей (заметим, что для задания цифрового изобра-
жения достаточно задать лишь d-мерные воксели). Для того чтобы превратить цифровое пространство K

в топологическое пространство |K|, необходимо задать тип связанности. А именно, фиксировав некоторое
целое k, 0 6 k 6 d− 1, мы объявляем, что d-мерные воксели могут быть связаны между собой в точности
через общие грани размерности k или выше. Таким образом, в качестве |K| мы рассматриваем несвязную
сумму всех вокселей размерности d из K и отождествляем их по общим граням размерности > k. По-
скольку в данной статье рассматривается случай двумерных цифровых изображений, то речь может идти
только о двух типах связанности, которые принято обозначать как 4- и 8-связанности (по максимальному
числу соседей, связанных с данным пикселем), рис. 1.

Мы предполагаем, что поровое пространство обладает 4-связанностью, а матрица (скелет) — 8-связа-
нностью. Поровое пространство и скелет дополняют друг друга, что согласуется с двойственностью для
цифровых изображений, при которой 4- и 8-связанности дополняют друг друга [1]. Имеются три тополо-
гические инварианта в размерности 2: числа Бетти β0, β1 и эйлерова характеристика χ = β0 − β1. Если



44 вычислительные методы и программирование. 2020. Т. 21

K̄ — дополнение до K с двойственным типом связанности, то β0(K) = β1(K̄) и β1(K) = β0(K̄)− 1 в силу
указанной выше двойственности [1]. Таким образом, при вычислении топологических характеристик дву-
мерных изображений можно работать только с поровым пространством или только со скелетом. С другой
стороны, все вычисления можно свести только к вычислению нулевых чисел Бетти скелета и порового про-
странства. При вычислении β0 мы пользовались алгоритмом, основанным на системе непересекающихся
множеств.

Рис. 1. Фрагмент цифрового изображения и его топологическая реализация
для случаев 4- и 8-связанности

Вернемся к построению персистентных гомологий на цифровых пространствах. Пусть K — цифровое
изображение; предположим, что функция f : K → R определена на вокселях K и удовлетворяет следу-
ющему свойству монотонности: если воксель σ содержит воксель τ в качестве грани, то f(σ) > f(τ). Из
условия монотонности следует, что множество экскурсии Ka при всех a ∈ R является цифровым изобра-
жением, лежащим в K (в частности, Ka является клеточным подкомплексом в K). В силу конечности K

и пробегая по всем значениям f , мы получим фильтрацию пространства K:

K0 = ∅ ⊂ K1 ⊂ . . . ⊂ Kn = K

(мы обозначили Ki = Kai
, где a1 < a2 < . . . < an — набор значений функции f).

Для каждой пары индексов 0 6 i < j 6 n вложение Ki ⊂ Kj индуцирует гомоморфизм p-мерных
групп гомологий (здесь и далее рассматриваются группы клеточных гомологий с коэффициентами в Z2):

f i,j
p : Hp(Ki) → Hp(Kj).

Персистентной группой размерности p называется образ рассмотренного выше гомоморфизма:Hi,j
p =

Im
(

f i,j
p

)

. Соответственно, ранг этой группы βi,j
p называется p-мерным персистентным числом Бетти.

Положим

µi,j
p =

(

βi.j−1
p − βi,j

p

)

−
(

βi−1,j−1
p − βi−1,j

p

)

, 0 6 i < j 6 n. (6)

Из (6) следует, что µi,j
p равно максимальному числу независимых p-мерных гомологических классов,

которые появляются впервые в Ki (т.е. не являются образами классов из Ki−1) и умирают при входе в

Kj. Рассмотрим расширенную плоскость R̄
2 =

(

R∪ {±∞}
)2

. Персистентной диаграммой размерности p

функции f называется множество PDp(f) точек расширенной плоскости R̄
2 вида (ai, aj), 0 6 i < j 6 n,

каждая взятая с кратностью µi,j
p . Кроме того, добавим к PDp(f) все точки диагонали (a, a), a ∈ R с

бесконечной кратностью. На рис. 2 приведен иллюстративный пример 0-мерной персистентной диаграммы
для функции f , определенной на отрезке числовой прямой.

Общий алгоритм вычисления персистентных гомологий детально описан в [16]. В нашем случае, как
было сказано выше, мы можем вычислять только 0-мерные персистентные диаграммы для двумерных
цифровых пространств, что позволяет упростить общий алгоритм. Система непересекающихся множеств
очень хорошо ложится на структуру фильтрации: двигаясь по подпространствам K0,K1 и выше, мы стро-
им систему деревьев, описывающих компоненты связности очередного Ki, добавляя указатель с каждого
дерева на уровне (i − 1) на соответствующее дерево на уровне i, в котором лежит предыдущая компо-
нента связности. Представляя каждую компоненту связности на каждом уровне фильтрации вершиной,
а добавленный указатель — направленным ребром, мы получаем дерево, которое называется деревом
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поглощений (Merge Tree), содержащее всю информацию о структуре нульмерных персистентных гомоло-
гий. Разделив дерево на отдельные ветки по правилу сохранения старшего (в англоязычной литературе —
elder survives) [16], мы получаем персистентную диаграмму, в которой каждой ветке, идущей от уровня i

к уровню j, отвечает точка с координатами (i, j).

Рис. 2. Персистентная диаграмма функции, определенной на отрезке

Для приложений важно иметь меру близости двух персистентных диаграмм. Пусть PD1 и PD2 — две
персистентные диаграммы. Чтобы определить расстояние между ними, сначала рассмотрим естественную
метрику на расширенной плоскости: расстояние между двумя точками a = (a1, a2) и b = (b1, b2) ∈ R̄

2

положим равным L∞-норме

‖a− b‖∞ = max
{

|a1 − b1|, |a2 − b2|
}

.

Далее, для любой биекции ϕ : PD1 → PD2 рассмотрим ее диаметр

D(ϕ) = sup
a∈PD1

∥

∥a− ϕ(a)
∥

∥

∞
.

Теперь определим расстояние “бутылочного горлышка” (bottleneck distance) между диаграммами PD1

и PD2 следующим образом:

W∞(PD1, PD2) = inf
ϕ:PD1→PD2

D(ϕ),

где нижний предел берется по всем биекциям ϕ. Заметим, что биекции существуют всегда, поскольку
персистентные диаграммы содержат диагональные точки бесконечной кратности. Кроме того, легко ви-
деть, что чем ближе точка персистентной диаграммы лежит к диагонали, тем меньше она вносит вклад
в расстояние до другой диаграммы.

Рис. 3. Устойчивость персистентных диаграмм относительно возмущений в норме L∞

В [12] доказана устойчивость персистентных диаграмм по отношению к возмущению функции f в
норме L∞ (см. иллюстрацию этого явления на рис. 3). А именно, пусть K — цифровое изображение и f ,
g : K → R — две монотонные функции. Тогда в каждой размерности p имеет место неравенство

W∞

(

PD(f), PD(g)
)

6 ‖f − g‖∞.
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Этот результат обосновывает использование персистентных диаграмм для топологического анализа ре-
зультатов экспериментов.

4. Численные эксперименты.
4.1. Фиксированная модель порового пространства. Первая серия экспериментов проводилась

для фиксированной модели поровой среды, приведенной на рис. 4, при достаточно высокой концентрации
химически активного вещества на границе Γinlet. Концентрация катионов H+ соответствовала pH , равно-
му 3 — минимальному pH при закачке CO2 в пласт [11, 25, 38]. Модель порового пространства получена
методом усеченного гауссова поля с длиной корреляции 5× 10−5 м и пористостью 67%. Такая пористость
нефизична, однако в двумерной постановке меньшие значения пористости не обеспечивают перколяции
образца, а значит, и флюидопотока через него. Шаг сетки выбирался равным 10−5 м по обоим простран-
ственным направлениям.

0 0.5 1 1.5 2 2.5 3

0.5

1

1.5

2

2.5

Рис. 4. Модель порового пространства, используемая
в экспериментах. Светлый фон — поровое
пространство, темный цвет соответствует

матрице породы

В качестве минерала матрицы породы рассматри-
вался кальцит с плотностью ρ = 2710 кг/м3 и стехио-
метрическим коэффициентом реакции K = 1. В каче-
стве жидкости выбиралась пластовая вода из предпо-
ложения, что изменение концентрации активного ком-
понента не влияет на физические свойства жидкости.
В этом случае можно зафиксировать динамическую
вязкость: µ = 0.00028 Па·c. Соответственно, для изме-
нения режимов потока в поровом пространстве необ-
ходимо варьировать перепад давлений на границах
расчетной области, т.е. pbc в уравнении (2). В приве-
денных экспериментах значение давления на границе,
коэффициент диффузии D в уравнении (3) и скорость
реакции kr для граничных условий (4) выбирались
случайно. При этом использовались равномерные вза-
имно независимые распределения параметров внутри
следующих диапазонов: pbc ∈

[

5 × 10−2; 5
]

Па, D ∈
[

9.3× 10−9, 9.3× 10−7
]

и kr ∈
[

1.5× 10−4, 1.5× 10−2
]

.
Расчеты проводились вплоть до времени 300 с. Для
иллюстрации результатов концентрации реагента в конечный момент времени для четырех разных режи-
мов закачки приведены на рис. 5.

Всего было проведено 475 экспериментов с различными наборами параметров. В процессе моделиро-
вания проводился анализ топологии порового пространства и построение персистентных диаграмм, как
описано выше. После этого для набора 475 диаграмм были рассчитаны попарные расстояния и проведе-
на кластеризация методом k-means относительно введенной метрики в пространстве диаграмм, а сами
диаграммы перегруппированы в соответствии с их принадлежностью к определенному классу. На рис. 6
приведена матрица расстояний, соответствующая разбиению на четыре кластера. Видно, что два кластера
выделяются устойчиво, в то время как два других достаточно близки друг к другу.

Для анализа связи изменения топологии порового пространства с режимом воздействия была постро-
ена диаграмма, на которой точками обозначены значения триплета [dP,D, kchem] в пространстве парамет-
ров (рис. 7). Здесь и далее кодировка цветов: первый кластер синий, второй — красный, третий — зеленый,
четвертый — черный. Видно, что второй (красный) кластер уверенно выделяется. При этом для моделей
из этого кластера характерны низкие скорости реакции и независимость от коэффициента диффузии и пе-
репада давлений. В результате активный компонент проникает достаточно далеко в поровое пространство
и наблюдается относительно равномерное растворение матрицы породы (рис. 5). Первый (синий) и тре-
тий (зеленый) кластеры слабо разделяются на диаграмме. Для них характерна высокая скорость реакции
при широком диапазоне значений коэффициента диффузии и перепада давления. В результате наблю-
дается формирование червоточин и расширение основных каналов, обеспечивающих флюидопоток. При
этом высокие значения коэффициента диффузии обеспечивают быструю доставку активного компонен-
та непосредственно к поверхности матрицы, что приводит к формированию “воронкообразных” контуров
червоточин вплоть до формирования фронта растворения. Последний кластер (черный) содержит меньше
всего реализаций, для них характерны высокие значения скорости реакции при низких значениях коэф-
фициента диффузии и перепада давлений. В результате реагент достаточно свободно распространяется
потоком флюида при слабой доставке реагента к границе между поровым пространством и матрицей. При
таком сочетании параметров происходит формирование удлиненных червоточин с расширением основных
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каналов по всей их длине.
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Cluster 2, t=300
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Cluster 3, t=300
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Cluster 4, t=300
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Рис. 5. Значения pH флюида в конечный момент времени для разных режимов воздействия. Модели
принадлежат разным кластерам, построенным в метрике персистентных диаграмм
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Рис. 6. Матрица расстояний между Рис. 7. Соответствие между входными параметрами
персистентными диаграммами при кластеризации (dP,D, kchem) и полученными кластерами. Положение

на четыре кластера точек — координаты триплета в пространстве
параметров, цвет — принадлежность к кластеру

Важными интегральными характеристиками породы являются пористость, проницаемость и изви-
листость порового пространства, которые используются как в фильтрационных моделях [6, 21], так и в
моделях пороупругих сред [3, 4, 9, 10]. Для анализа взаимной зависимости изменения этих параметров в
процессе взаимодействия флюида с породой были построены графики попарной зависимости (рис. 8–10)
с выделением кривых, отвечающих средним значениям внутри кластеров (жирные линии на графиках).
Видно, что взаимное поведение извилистости порового пространства и проницаемости не зависит от кла-
стера, к которому принадлежит реализация. При этом для второго (красного) кластера наблюдается самое
медленное уменьшение извилистости порового пространства с ростом пористости (рис. 10), что связано с
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равномерностью растворения матрицы породы без формирования выделенных каналов. В остальных слу-
чаях появление червоточин в поровом пространстве снижает его извилистость, повышая проницаемость
(рис. 9).
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Рис. 8. Зависимость проницаемости от Рис. 9. Зависимость проницаемости
извилистости порового от пористости

пространства

4.2. Разные статистические реализации модели. Второй набор экспериментов был проведен для
моделей, полученных как реализации изотропного гауссовского поля с длиной корреляции 5 × 10−5 м и
пористостью 65%. При этом наборы входных параметров — триплеты (dP,D, kchem) — выбирались на регу-
лярной сетке, их значения приводятся в таблице. Для каждого триплета рассматривалось до 10 случайных
реализаций модели порового пространства. Концентрация активного компонента при закачке компонента
соответствовала pH = 2.3. Все остальные параметры совпадают с используемыми в предыдущем разделе.
Всего было проведено 579 экспериментов.
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Рис. 10. Зависимость извилистости порового

пространства от пористости

Особенностью этого эксперимента является вы-
сокая концентрация катионов при закачке флюида и
широкий диапазон значений скорости реакции. В ре-
зультате наблюдаются как полное растворение мине-
ральной фазы, так и практически полное отсутствие
изменения структуры порового пространства — реак-
ция практически не идет. При этом и в первом, и во
втором случае изменение топологии с течением вре-
мени чрезвычайно низкое. Иными словами, если ре-
акция проходит быстро, то все компоненты связности
матрицы пропадают в первые моменты времени, по-
сле чего поровое пространство не меняется. В случае,
если реакция не идет, поровое пространство и матрица
породы не меняются в принципе. Поэтому расстояния
между соответствующими диаграммами мало. Если
же происходит неполное растворение скелета, то на
диаграммах фиксируются появления и исчезновения
новых компонент связности, т.е. диаграммы достаточ-
но богатые. На рис. 11 приведены шесть персистент-
ных диаграмм, соответствующих разной скорости растворения матрицы породы. Видно, что в случае вы-
сокой скорости растворения породы все компоненты связности образуются и пропадают в течение первых
20 шагов для эксперимента 172 (черные маркеры), 40 шагов — для эксперимента 108 (красные маркеры),
80 — для эксперимента 115 (зеленые маркеры).

Для эксперимента 143 (розовые маркеры) изменение происходит в течение всего эксперимента, по-
скольку за это время полного растворения не происходит. Отдельно выделены два случая — эксперименты
26 и 11, в которых растворения породы практически не происходит. При этом в эксперименте 11 (голубые
маркеры) исчезает всего одна компонента связности за все время эксперимента. Диаграмма для экспе-
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Значения варьируемых параметров

pbc 5× 10−2 5× 10−1 5× 100

D 9.3× 10−9 9.3× 10−8 9.3× 10−7

kchem 1.5× 10−4 1.5× 10−3 1.5× 10−2 1.5× 10−1
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Рис. 11. Персистентные диаграммы для пяти разных экспериментов.
В экспериментах 26 (синие маркеры) и 11 (голубые маркеры) матрица практически не менялась.

В экспериментах 172, 108, 115, 143 скорость изменения снижается от 172 к 143
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римента 26 (синяя) иллюстрирует, что небольшое количество компонент исчезло, т.е. слабое растворение
происходило возле границы, через которую закачивался реагент. Эти выводы подтверждаются и графи-
ками зависимости пористости от времени (рис. 12).
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Рис. 12. Изменение пористости со временем для

разных экспериментов

При этом разбиение на два кластера группирует
эксперименты 26, 108, 172 в один кластер, а 115, 143
и 11 — в другой. Иными словами, достаточно устой-
чиво разделяются персистентные диаграммы по ско-
рости изменения порового пространства, если оно су-
щественно меняется, в то время как для эксперимен-
тов со слабым изменением пространства расстояние
между диаграммами определяется неустойчиво, в ре-
зультате кластеризация относит их к разным груп-
пам. Увеличение числа кластеров позволяет выделить
модели, для которых происходит частичное и полное
растворение, однако отделить случаи быстрого (менее
20 отсчетов) полного растворения от его отсутствия
не удается. На рис. 13 представлены диаграммы, свя-
зывающие входные параметры экспериментов и раз-
биение на кластеры для 2 и 4 кластеров. Зависимости
пористости от времени для этих разбиений приведены
на рис. 14. Видно, что достаточно устойчиво выделя-
ется кластер, соответствующий высокой скорости реакции (синий кластер при разбиении на два, крас-
ный — при разбиении на четыре кластера). Эти эксперименты характеризуются быстрым полным раство-
рением матрицы. Однако в этот же кластер в обоих случаях входят и эксперименты, соответствующие
низким значениям коэффициента диффузии, для которых растворение не происходит. При разбиении
на два кластера все остальные эксперименты попадают во второй кластер. При разбиении на большее
число кластеров происходит выделение групп экспериментов с разной скоростью изменения порового
пространства (синий и черный кластеры на правых рис. 13 и 14). В результате персистентные диаграм-
мы по компонентам связности матрицы породы уверенно разделяются по скорости изменения топологии,
однако вырожденные случаи (отсутствие реакции и чрезвычайно быстрое растворение) практически не
различимы в метрике персистентных диаграмм.
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Рис. 13. Разбиение экспериментов для разных входных параметров на кластеры
в метрике персистентных диаграмм (2 кластера — слева, 4 — справа)

Важно отметить, что выбранный размер образцов 250 на 250 точек при длине корреляции 5 точек
является репрезентативным объемом по отношению к исследуемому процессу и изменению топологии
матрицы породы. Во-первых, потому что отличия в замеренных значениях пористости, проницаемости
и извилистости, по крайней мере в начальный момент времени, не превосходят 10% от среднего значе-
ния [8]. Во-вторых, при разделении на кластеры в метрике персистентных диаграмм разные кластеры
соответствуют разным значениям входных параметров. Редко эксперименты для разных реализаций с
одним набором параметров относятся к разным кластерам.
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Рис. 14. Изменение пористости со временем для разбиения на 2 (слева) и на 4 (справа) кластера

5. Заключение. В настоящей статье представлен алгоритм построения персистентных диаграмм
для оценки изменения топологии матрицы породы при воздействии химически активного флюида. В про-
странстве персистентных диаграмм введена метрика, которая позволила выполнять их кластеризацию,
т.е. количественно оценивать “схожесть” изменений в топологии порового пространства. На основе такой
кластеризации показано, что доминирующими параметрами в процессе химического взаимодействия флю-
ида с породой в пластовых условиях являются скорость реакции и коэффициент диффузии, в то время
как скорость потока оказывает существенно меньшее влияние. Отдельно следует отметить, что перси-
стентные диаграммы позволяют дифференцировать не только типы изменения порового пространства
(фронт растворения и образование червоточин), но и скорость растворения матрицы породы.

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (гранты 18–05–00031, 18–01–00579) и поддержа-
на грантом Президента РФ для молодых ученых — докторов наук МД–20.2019.5. Расчеты проводились
на суперкомпьютере “Ломоносов” Московского государственного университета им. М. В. Ломоносова и
кластере НКС-30Т Сибирского суперкомпьютерного центра.
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Abstract. A new algorithm for constructing the persistence diagrams to estimate the changes in the rock
matrix topology during the chemical fluid–solid interaction. In the space of the persistence diagrams, a metric is
introduced, which allows one to clusterize the diagrams in order to estimate their dissimilarities in the topology
changes. This clusterization shows that the main parameters affecting the topology of the rock matrix are the
reaction rate and the diffusion coefficient, whereas the fluid flow rate makes a smaller effect on the topology.
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