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I PLAN DE PEXPOSE

« Le contexte — Les déchets nucléaires

* Présentation de sites de stockages envisages

« Description généerale des phénomenes physiques
« Exemples de difficultes numérigues

* Quelques applications

« Conclusions
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I Le contexte

« La France produit plus de 70 % de I’énergie
électrique avec des centrales nucléaires

« Ces centrales produisent des déchets nocifs
qu’il faut stocker de maniere fiable

 Laloi Bataille (1991) impose 3 axes de recherche
dans la gestion des déchets nucléaires :
 Latransmutation pour réduire le volume et la toxicité

 Le stockage en milieu naturel profond pour un stockage
permanent éventuellement réversible

 L’entreposage et le conditionnement des déchets pour
des temps de I'ordre de 300 ans.
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LE STOCKAGE

Le site geologique
Les infrastructures du stockage
Les colis
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I Propriétés générales

conceptuad model of radionuclides transport

infiltration area

Tithonian : the only
water resource

direct link with outlet
l@y Norm (preliminary PA)

immer
. p outlet area
for diffusion
Oxfor Convective trans port ==
dominating process :
: Cdlovo-o,(fo,dm I diffusion
D - .
one-level disposal
— 77;:7':':::t':Vifi??f??:f::;::::::; ________________ ,:5::‘- bl s mid-plan
® ANDRA DSSRMPL  Not. Lo US A decsmber 10.-20. 2000 2Rz
«Parametres des equations mal connus

=> ¢tudes paramétriques (>1000 simulations 3D)
=> résolutions rapides (gges heures sur PC)
«Calculs sur des temps allant de 10 kans a 10 Mans
*Echelles spatiales allant de 1 m a 25 km
*Milieux aux propriétés fortement discontinues
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I Les colis

Contiennent des déchets
thermiques tres actifs (T >
100 C avant stockage).

Contiennent des déchets non
thermiques mais a vie tres
longue.

La nature du centre des colis
est variable :

v’ Bitumes
v Vitrifiés
v' Béton mélangé aux déchets

Parfois une enveloppe en
acier puis béton

Parfois directement une
enveloppe de béton
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Le colis doit rester
integre > 100 ans si on
veut la réversibilité du
stockage

Le colis doit confiner
ou réguler le degazage
(H2) des boues
organiques

Le colis doit prévenir
I’échappement des
radio nucléides sur la
durée la plus longue
possible (>1000 ans)
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Les phénomeéenes physiques

La chimie
L’hydraulique
La mécanique
La thermique
Le transport
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I Les 10000 premiéres années

Echelle 0 — 10000 ans :

—> Dissolution des colis et chimie associée — MOP dans cast3M.
(Claude Mugler, Ph. Montarnal, ...)

= Gonflement des argiles, étude de 'endommagement des ouvrages —
couplage HM dans cast3m (jeux de données). (P. Maugis, C.
Lepotier).

= Deégazage d’'Hydrogene (Pression > 80 bars) — développement
diphasique en cours (jeux de données).

— Resaturation du milieu (Richards disponible en I'absence de gaz
piegé - DARCYSAT)

= Aspects thermiques (THM dans cast3m pour applications
spécifiques)

= Bilan :

= Chimie, mécanique, hydraulique, écoulement diphasique, transport de
RNs. Localisé pres du stockage (quelgues metres). Nécessite des
développements dans Cast3m.

= Theses Sébastien Cadalen (Richards), Nicolas Bouillard (Couplage
chimie-transport)
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I Aux grandes échelles de temps (calculs
de sureté ANDRA).

« Echelle 1000 — 100000 ans : rejet hors du colis
— étude au grandes échelles, milieu saturé

= On utilise les résultats de la dissolution des colis et a la
chimie associée comme termes sources

= Plus d’évolution thermique ou mécanique etudiees
 Chimie simplifiée

= sorption modélisée par un coefficient de retard

—> precipitation, constante cinétique par espece

« Passage petites — grandes echelles (alveole/stockage)
= calcul sur une alvéole
= résultat sommeés puis calcul sur un module

« Deéveloppements disponibles de longue date dans cast3m
=>DARCYTRA, TRAJ, ALEA, TRANSGEN (plus recent) ...
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I Hydraulique non saturée (DARCYSAT)

| Equation de Richards (milieu poreux non déformable, gaz & pression atmosphérique)

C(h)%h —div(K (9)V(h)) =0

avecK : le tenseur de perméabilité tensor, h la charge hydraulique dépendant de la pression capilaire, 6 la
contenance d’eau (porosité x saturation), C le coefficient d’emmagazinement.

v.[ D VC —Uch é’;L;CmeRC

where D is the dispersion / diffusion tensor, R the retardation factor, 8 the water content (6 = »S with S the saturation)
and A the radioactive decay.

| Equation de Darcy. |

V=- kk, .(?p + p.gﬁz): —~K.Vh

7
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I Equations de transport - sature
(DARCYTRA, TRANSGEN)

Description de I’évolution spatiale et temporelle de radionucléides :
v’ convection, diffusion, dispersion
v  précipitation dissolution par espéce et par élément
v  sorption modélisés par un coefficient de retard linéaire ou non

v’ décroissance radio-active et chaines de filiation
%:div(ofﬁci—ciuj AdRCi+> 0yA.4,R,Ci+6,.5 +Q
jel
.a(l_¢e)ps|:|

ot (1 ¢ /OsFl ZIGU jl ¢ -Ps j:_¢ S
je

v’ ¢ porosité (constante)

+ Conditions initiales o _ _
v R retard linéaire, Freundlich, Langmuir

+ Conditions aux limites

(concentrations, flux diffusif,
conditions mixtes mposés) v'® terme source, u vitesse de Darcy

v D tenseur de diffusion-dispersion

v’ L décroissance, S échange précipitation
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I La décroissance radioactive

Un radioelément voit sa masse décroitre
d’un facteur 2 toutes les T années (T est
appelé période de demi-vie).

La masse disparue est transmise a un
élément « fils » qui apparait en
conséguence :

=> X(N) -> Y(N-4) -> Z(N-8) ....

ou N est le nombre de nucléons

la chaine s’arréte lorsqu’un élément
stable (non radioactif) est produit.

Les chaines peuvent étre ramifiées.

Un radio nucléide peut donner naissance
a un grand nombre d’espéces.
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Ex : Une chaine comportant 6 radionucléides :
Cm245 > pu241 > Am241 9Np237 > U233 > Th229

e

Cm245 8500
PUt 144
Am24 433

Np237 2.14e+6
yzs 1.59e+5

Th?? 7340
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I Retard dans les argiles

Feuillets argileux

porosité

Les anions (1129) sont repoussés =>
porosité plus faible, mais moins
d’interaction avec les parois (retard
diminué)

Les cations a I’'inverse sont attirés, ce
qui favorise la sorption a la paroi.
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Les modeles disponibles - sorption

e Le Kd et coefficient de retard R:

9 b,( ) coefficient de retard constant
C_SOI’ e zc_SOY e C - . - - - _
: i i Kd; Coefficient de distribution R - 1J{1 9. jpSKd‘
C™ =Kd,.C, e
isotherme de Langmuir |
1- |
Csorbe _ A C, A/ et B constantes R :1+( 7 Jps A ,
! BiI +Ci ¢e Ci + B|
isotherme de Freundlich 1-4 n
, f = e fC
Cisorbe _ Aif (C| )%. AI constante RI 1+( e JpSAI CI
Fonction quelconque de la
coe_ £(C,) concentration en ,solutlcin
Non Integre
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I Les modeles disponibles

* Le tenseur de diffusion-dispersion : D, =D, +D
(2, — oy )'ui'uj

avec,D =a, |05, + _
R

e Les conditions mixtes :

A(t)D” gradC. + B(t).C, =E(t)

« La précipitation par élément :

sat Si =0 Si Fi =0 et Ci < Cisat
= '(C‘ -G )5‘ 5,=1 sinon

C_sat _ Csat . ¢e'Ri 'Ci +(1_¢e )ps |:i
| wem Z(¢e'Rj'Cj +(1_¢e)'ps|:j)

jeelem
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I Et le reste ?

 Les couplages HM, THM, Chimie-transport, etc...,
ont fait I'objet d’études (ou de theses) dans
cast3m.

* |l existe des jeux de données qui tournent avec
succes sur des applications particulieres. Ces
jeux de donnees font appels a des opérateurs de
discrétisation élémentaires de cast3m (MHYB,
MATP ...) ou plus élaborés (DARCYTRA ...).

* Du travail reste a faire pour en faire des
opérateurs cast3m a vocation plus universelle.
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Les aspects numeériques

Besoins impératifs

v Tenseurs de diffusion pleins (dispersivité)

v Propriétés discontinues et fortement hétérogenes des
matériaux

v Fort rapport d’aspect de la géomeétrie discrétisée

v' Les concentrations doivent rester positives

v Bonne précision sur les concentrations et les flux

v Rapidité et robustesse du code
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SIMULATIONS NUMERIQUES
ILLUSTRATION DE PROBLEMES
RENCONTRES

Benchmark COUPLEX 1
Calcul sur le site de I'Est
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I Cas couplex 1 - EFMH

Couplex

1
-Equation
de transport
diffusion-
| . convection
jode | 129
«Calcul sur
— 10 Mans
Domaine
de 25 km x
500 m
EFMH

rapport verticsal disp/diff
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Couplex 1 - VF

VAL - IS0
#=1l.30E+0L

<=3, 00E+00

A -lz
E -lo
| C -B.0
o -a.0
e
E -4.0

Iapport vertical disp/dift
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I Bilan Couplex 1

* Importance d’avoir des schémas monotones (en
gros qui ne provoquent pas d’oscillation
artificielle de la solution). C’est essentiel en cas
de couplage chimie-transport.

« Précision des flux : EFMH ou VF MPFA

« Maillages fins => solveurs performants
nécessaires.

« Supporter des distorsions de maillage

« Accepter des tenseurs de diffusivité héterogenes
et anisotropes (voire pleins).
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I NOS CHOIX

3 discrétisations : EFMH, VF MPFA, VF « New »

« diffusion-convection implicite EFMH : cas courants.
« diffusion VF MPFA—convection VF upwind implicites

Schéema en temps ordre 1 en général

Solveurs :
« direct multithread pour petits cas (< 100000 ddl)

« iteratif (BCGSTAB) avec préconditionneurs ILUO, ILUT et
pivoting (pour plus de 500000 mailles)

 Enjeux:
* robustesse sur cas ANDRA
* 100 mille a 1 million de mailles avec temps realistes.
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Application - Calcul de sureté ANDRA
Cas du site de Bure
Scénario d’évolution normale
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I Calcul de sireté : I’hydraulique

»Calculs avec VF et EFMH. Résultats comparables.

»Pour les VF : solveur BICGSTAB, préconditionneur ILUO. Pour les
EFMH, ( BICGSTAB ou gradient conjugué). Env 10-15 minutes.

» La matrice globale obtenue est mieux conditionnée en VF qu’en
EFMH => environs 100 itérés au lieu de 600.

stockage
N > 2.55E+02
exutolire > 1.8 9 < a1smtoz
< 3.67E+02
1.80E+0Z
1.80E+02 1.90E+07
1.90E+02 2 DOF+072
Z.00E+0Z 2 10E+02
Z.l0E+DZ 2 Z0E+02
2 .Z0E+0Z 2 30F4072
2 .30E+0Z 2 40E402
Z.40E+02 2 SOE+02
Z.50E+0D2 2 . GOE+0Z
Z.60E+0D2Z 2 J0E+0Z
Z.70E+02 2 BOE+4072
Z.80E+0Z Z  G0E+0Z
Z.90E+0D2Z2 3. 00E+0%
3.00E+02 3.10E+07
3.10E+0Z 3.20E402
3.Z0E+02Z 3.30E402
3.30E+02 3.40E+02
3.40E+02 3 .50E+072
3.50E+02 3 .GO0E+02
3.60E+02 3 .70E+02
3.70E+0Z 3.BOE+02
3.80E+02 3 .90E+02
3.90E+02 4 _Q0E4+07
4.00E+02 4.10E+02
4.10E+02 4 . Z0E+02
4.Z0E+02

Coupe de charge a —30m Coupe de charge dans le stockage
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Coupe dans le plan horizontal z=- 130 m

VAL - IS0
2-3.028-12
< 2.072-08 VAL - 130
5-4.232-15
1.00E-10 < 9.588-05
f'zzi’;; 1.00E-10
i'm oS 3.00e-10
1‘quius 1.00E-09
3.005705 3.002-09
el 1.00E-08 =
1.00E-07
e ropagation aux
° 1.00E-07
1.00E-05
I 5.002-08 3.00E-07
1.008-05 1.002-05 - Z .
“ove- | oo I erentes ates
1.00£-04
1.00E-05 .
3.002-04
| 008-03 1.00E-04
3-um«: o 3.00£-04
“ooe- oonos - a S
1.00£-02 I I
3.008-03
3.00E-02
0ito 1.002-02
° 3.002-02
0.30 — n
o0 t_ a S
1.0
0.30
e - 1.0 2
< 3.39E-06 o
i ans
1.00E-10
3.00E-10 1.008-10
1.00E-08 3.00E-10
oonon o000 t _300 OOO ans
1.00E-08 3.00E-09
3.00E-0% 1.00E-08
1.00E-07 - .008-08
oneos s t_ anS
1 L-00e-08 3.00E-07
3.008-08 1.00E-05
1.00E-05 1
3.00E-06
1.00E-01 7 ooeon —
3.00E-04 -00E- _—
1 .00E-0% 1.00E-04
00803 1.00E-04
1.00E-02 1.008-03
3.00E-02 3.00E-03
0.10 1.008-02
0.30 3.00E-02
1.0 0.10
0.30
1.0
1.00E-10
3.00E-10
1.00E-08 1.008-10
3.00E-09 3.00E-10
1.00E-08 1.00E-0%
3.00E-02 3.00E-08
1.00E-07 1.002-08
3.008-07 3.00E-08
1.008-06 1.008-07
| s.008-05 3.008-07
1.008-05 1.00E-0%
1.0CE-04 3.00E-06
3.00E-04 1.00=-05
1.00E-03 1.002-04
3.00E-03 3.008-04
1.00B-02 1.002-03
3.00E-02 3.002-03
0.10 1.002-02
0.30 3.002-02
1.0 0.10
0.30
1.0
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I Calcul de sireté : le Transport VF

 Transport
1 million d’années. 1600 pas de temps de 100 ans a 5000 ans.

« Solveur itératif BICGSTAB, préconditionneur ILUO. (plus tard
ILUT ou ILUDP)

e Observations :

« Valeurs négatives 10000 fois plus petites que la concentration
moyenne.

« Avec Porflow, on constate également des oscillations.

« Remarque : il n’existe pas a notre connaissance de
meéthodes monotones sur tout type de maillage.

« Résultats:

« Bonnes comparaisons a des cartes de concentrations de
Nammu et Porflow.

« Temps de calcul : 5h sur une machine a 2GO de mémoire vive
et a frequence de 3Ghz.
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I Calcul de sireté : le Transport EFMH

Observations :

Nécessite de rajouter de la diffusion numérique pour
atteindre un Péclet de maille de 0,2

Maillage d’hexaédres a angle droit pour mass-lumping

Valeurs négatives 1000 fois plus petites que la
concentration moyenne.

Résultats:

Bonnes comparaisons a des cartes de concentrations
de Nammu, Porflow et castem VF.

Temps de calcul : plus importants car 3 fois plus de
degrés de liberté qu’en VF.
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Maillage de 1200 fractures (env 50
représentées)

PA
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I Charge et écoulement sur une fracture
isolée pour Pexemple. Discrétisation
EFMH 2D dans du 3D

N7
}g@&‘«\\ R

NN
R

DA *
BEARRR/RN
AN NV VR
‘\“mms\%‘ﬂ\gi\&
RN
N,
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Heads (m)
> 3.51E-01
< 9.79E-01
0.36
0.39
0.41
0.41
0.47
0.50
0.53
0.56
0.59
0.62
0.65
0.68
0.71
0.74

0.77
0.80
o8
0.86
0.89
0.92
0.94
0.97
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Main transport paths

LOG(Conc.)
»=4.97E+00
< 3.15E-D2

-1.9

|
e
-1

14

\ -1.

-0.94
-0.71
-0.48
-0.24
-7.43E-03

|
o WPENY
e O O = = o0 0 = w0 O MWy
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.ED

Transport (Diffusion dans le bloc 3D
calculé par fonction de Green)

Total FlLux (1/v)

TTT T TTT10

T LR

|

— | lodine

— | Calcium

Cesium

Y () s D) IR [

— | Radium

—— | Technecium

— | Americium

0 0 D ) o I G

I 111

\! ,
! ! | I | | | K) I | I‘Ill)’l [FAIRY |

T Tha =10%y

| i

.ED

1 2 461 2 461 2 461 2 461 2 461 2 461 2 461 2 1461 2 461

p 1%

max

El 1.E2 1.E3 1.E4 1.E5 1.E6 1.7 1.E8 1.E9
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I Conclusions

- De nombreux outils opérationnels :

« Le transport de RNs en milieu saturé hétérogene ou fracturé
avec une gamme etofféee de modeles physiques.

« Une approche diphasique simplifiée (Richard)
opérationnelle.

« De nombreux schémas de discrétisations et solveurs
disponibles

 Les perspectives :

« Un opérateur diphasique Cast3m capable de gérer la
dissolution des gaz (H2, N2) et la migration des RNSs.

 Améliorer les modeles de dispersivité en non sature.

« Poursuivre le travail numérique sur les schemas respectant
la monotonie

« Décomposition de domaine pour le couplage
I petites/grandes echelles.
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