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В статье представлен численный алгоритм моделирования потока химически активного 

вещества в пористой среде на масштабе пор. Целью исследования является изучение измене-

ния геометрии порового пространства при химическом взаимодействии флюида с породой. 

Сначала в поровом пространстве моделируется течение жидкости и распространение химиче-

ски активных компонентов. Затем для расчета их взаимодействия с породой используются ге-

терогенные реакции. После чего определяется изменение интерфейса между жидкостью и 

твердым телом с помощью метода установки уровня (level-set method в англ. литературе), поз-

воляющего обрабатывать изменения топологии порового пространства. Алгоритм основан на 

методе конечных разностей и реализован на GP-GPU. 
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Моделирование течения химически активного флюида в пористой среде и 

его химического взаимодействия с породой является эффективным средством 

для исследования самых разных процессов, происходящих в подземных толщах: 

секвестрации (геологического захоронения) углекислого газа в карбонатных кол-

лекторах [1], биоцементации [2], осаждения солей [3], закачки неконденсируе-

мых газов в геотермальные поля [4] и т. д. Основным механизмом, вызывающим 

изменения геометрии и морфологии порового пространства, являются гетероген-

ные реакции, происходящие на поверхности раздела жидкости и твердого тела, 

которые могут привести либо к растворению матрицы, либо к осаждению мине-

ралов, то есть к изменению порового пространства и структуры породы в мас-

штабе пор, что в конечном итоге влияет на макроскопические свойства горных 

пород, включая пористость, гидравлическую проницаемость [5], [6], упругие мо-

дули [7], удельное электрическое сопротивление [8] и т.д. Поскольку численное 

моделирование позволяет изменять входные параметры, такие как входное дав-

ление потока, скорость реакции и т.д., то можно оценить их влияние как на из-

менение геометрии и морфологии порового пространства, так и на макроскопи-

ческие параметры горных пород в масштабе коллектора. 

При моделировании химического взаимодействия мы предполагаем, что 

при небольших изменениях геометрии порового пространства поток жидкости 

мгновенно становится устойчивым. В таком случае целесообразно использовать 

разбиение численного алгоритма по физическим процессам. Сначала можно смо-

делировать течение жидкости в масштабе пор, для этого необходимо решить 

уравнения Стокса или Навье-Стокса. Затем решением уравнения конвекции-

диффузии можно получить распределение активных компонентов. Последний и 

наиболее интересный этап – это моделирование перемещения поверхности раз-

дела между жидкостью и твердым телом [9]. Причем для решения этой задачи 

есть несколько известных подходов. 

В методах первого типа для аппроксимации всех уравнений используются 

правильные прямоугольные сетки. Относительная масса флюида вводится для 

«граничных» ячеек сетки и изменяется по дополнительному закону, который 

связан с истинной скоростью реакции [10], [11]. Эти методы легко реализовать, 

но закон, определяющий скорость относительного изменения массы, является 

эмпирическим. 

Метод второго типа –  фронтальной трассировки – основан на явном пред-

ставлении интерфейса между флюидом и матрицей. Этот подход обычно сочета-

ется с методом конечных объемов с усеченными ячейками [9]. Однако его до-

вольно сложно реализовать, если топология и геометрия порового пространства 

сложны, как в случае реальных горных пород, и особенно, если топология обла-

сти постоянно меняется. 

Методы третьего типа основаны на неявном представлении поверхности 

раздела, на которой указаны точные граничные условия. К ним относятся методы 

установки уровня (level-set method) [12] и фазового поля (phase-field method) [13]. 

Эти методы, с одной стороны, позволяют использовать оригинальные отноше-

ния химической кинетики на масштабе пор, с другой стороны, их легко 
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реализовать даже в случае непрерывного изменения топологии порового про-

странства. Кроме того, в них используются регулярные прямоугольные сетки для 

аппроксимации уравнений в поровом пространстве, а граничные условия ап-

проксимируются с использованием метода погруженных границ [14], [15]. 

Постановка задачи 

Чтобы смоделировать течение химически активного флюида в масштабе 

пор, мы предполагаем, что граница раздела движется с самой медленной скоро-

стью, что обычно определяет временной масштаб задачи. Расход жидкости также 

невысок и мгновенно стабилизируется при небольшом изменении геометрии по-

рового пространства. Таким образом, задача разделяется на три этапа: решение 

уравнения Стокса для определения потока в поровом пространстве, решение 

уравнения конвекции-диффузии для моделирования распространения химиче-

ских веществ и корректировка геометрии порового пространства, изменившейся 

вследствие растворения. 

Рассмотрим задачу, сформулированную в ограниченной области D ⸦ R3, ко-

торая представляет собой объединение двух непересекающихся, зависящих от 

времени подобластей  𝐷𝑝(𝑡) и  𝐷𝑚(𝑡), соответствующих поровому пространству 

и матрице, соответственно. Граница этой области – объединение граней: 𝜕𝐷 =
𝑆𝑜𝑢𝑡𝑙𝑒𝑡 ∪ 𝑆𝑖𝑛𝑙𝑒𝑡 ∪ 𝑆𝑛𝑓 (Рисунок 1). Обозначим поверхность раздела между поро-

вым пространством и матрицей как 𝐷̅𝑝(𝑡) ∩ 𝐷̅𝑚(𝑡) = 𝑆(𝑡), которая представляет 

собой пересечение достаточно гладких поверхностей.  

 

 

Рисунок 1. Пример модели с границей 𝜕𝐷 = 𝑆𝑜𝑢𝑡𝑙𝑒𝑡 ∪ 𝑆𝑖𝑛𝑙𝑒𝑡 ∪ 𝑆𝑛𝑓. 

 

Чтобы вычислить поток жидкости в поровом пространстве 𝐷𝑝(𝑡), решается 

стационарное уравнение Стокса: 

 

𝜇∇2𝒖 —  𝛻𝑝 =  0,             (1) 

𝛻 ∙  𝒖 =  0                       
 

с граничными условиями: 

𝒖(𝒙) =  0,              𝒙 ∈  𝑆(𝑡) ∪  𝑆𝑛𝑓 ,               (2) 
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       𝑝(𝒙) =  𝑝𝑏𝑐  (𝒙),   𝒙 ∈ 𝑆𝑖𝑛𝑙𝑒𝑡  ∪  𝑆𝑜𝑢𝑡𝑙𝑒𝑡, 
 

где 𝜇 – динамическая вязкость, 𝒖 =  (𝑢1, 𝑢2, 𝑢3)𝑇 ∈ 𝑅3 – вектор скорости, 𝑝 – 

давление, 𝑝𝑏𝑐 (𝒙) – давление на входе и выходе, 𝒙 = (𝑥1, 𝑥2, 𝑥3)𝑇- вектор про-

странственных координат. 

Чтобы смоделировать распространение химических веществ в поровом про-

странстве 𝐷𝑝(𝑡), решается уравнение конвекции-диффузии: 

 
𝜕𝐶

𝜕𝑡
+ 𝛻 ∙ (𝒖𝐶 − 𝐷𝛻𝐶) =  0                                                 (3) 

 

с граничными условиями: 

 

𝐷
𝜕𝐶

𝜕𝒏
= 𝑘𝑟(𝐶 − 𝐶𝑠), 𝒙 ∈  𝑆(𝑡),                                            (4) 

 

 𝐶 = 𝐶𝑖𝑛,                      𝒙 ∈ 𝑆𝑖𝑛𝑙𝑒𝑡,  
 

              
𝜕𝐶

𝜕𝒏
= 0,                       𝒙 ∈  𝑆𝑜𝑢𝑡𝑙𝑒𝑡 ∪ 𝑆𝑛𝑓 , 

 

где 𝐶 – концентрация реагента, 𝐷 – коэффициент диффузии, 𝒏 – внутренний нор-

мальный вектор (по отношению к 𝐷𝑝(𝑡)), 𝑘𝑟 – коэффициент скорости реакции. 

Мы рассматриваем только реакции первого порядка, один активный реагент и 

никаких других источников реагента внутри расчетной области, поэтому правая 

часть в формуле (3) равна нулю. 

Наконец, чтобы учесть перемещение поверхности раздела между флюидом 

и породой в результате химической реакции, необходимо удовлетворить уравне-

нию: 

 

𝑣𝑛(𝒙, 𝑡) =  
𝐾𝑐𝑘

𝜌
(𝐶 − 𝐶𝑠), 𝒙 ∈  𝑆(𝑡),                                          (5) 

 

где 𝑣𝑛 – нормальная составляющая скорости поверхности раздела, 𝜌 – массовая 

плотность минерала, составляющего скелет породы, 𝐾𝑐  – стехиометрический ко-

эффициент и 𝐶𝑠 – концентрация реагента в состоянии равновесия. 

Метод установки уровня 

Для решения уравнений (1) и (3) используется метод конечных разностей, 

при этом поверхность раздела 𝑆(𝑡) изменяется и в конкретный момент времени  

может не совпадать с линиями сетки. Чтобы справиться с такой нерегулярной 
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геометрией интерфейса, используется метод установки уровня, в котором интер-

фейс 𝑆(𝑡) неявно определяется как линия постоянного уровня функции 𝜑(𝒙, 𝑡): 

 

𝑆(𝑡) =  {𝒙 | 𝜑(𝒙, 𝑡)  =  0}. 
 

Тогда подобласти 𝐷𝑝 и  𝐷𝑚 определяются как 

 

𝐷𝑝(𝒙, 𝑡) =  {𝒙 | 𝜑(𝒙, 𝑡) >  0}, 𝐷𝑚(𝒙, 𝑡) =  {𝒙 | 𝜑(𝒙, 𝑡) <  0}. 

 

Кроме того, функция установки уровня 𝜑(𝒙, 𝑡) строится как расстояние со 

знаком до поверхности раздела, т.е. ∥ 𝛻𝑥𝜑(𝒙, 𝑡) ∥ = 1. Это приводит к естествен-

ному определению вектора нормали 

 

𝒏 =  𝛻𝑥𝜑(𝒙, 𝑡) . 
 

Используя функцию установки уровня, можно переписать уравнение для пе-

ремещения интерфейса следующим образом [12], [16]: 

 
𝜕𝜑(𝒙, 𝑡)

𝜕𝑡
+ 𝑣𝑛(𝒙, 𝑡) = 0,                                                 (6) 

 

𝜑(𝒙, 0) =  𝜑0,                 
 

где 𝑣𝑛  – нормальная скорость интерфейса, определяемая уравнением (5). 

Численные эксперименты 

Применимость алгоритма к моделям реальных горных пород мы демонстри-

руем на примере данных компьютерной томографии образцов карбоната из 

Ближнего Востока, представленных в [5]. В данной работе четыре различных об-

разца подвергнуты насыщению CO2, которое привело к растворению их карбо-

натной матрицы. Различия между образцами заключались в структуре исходного 

порового пространства и скорости насыщения. Во время этого процесса, чтобы 

проследить изменение порового пространства, для каждого образца получены по 

десять томографических изображений, которые предоставлены в базе данных 

[18]. В своей работе мы используем образец под названием AH из набора. Чтобы 

смоделировать химическое взаимодействие потока флюида с карбонатом, ис-

пользуется объем образца в 2003 вокселей, физичесий размер которого при раз-

решении КТ-сканов в 5,2 мкм на воксель составляет около 1 мм3. 

При моделировании используются параметры матрицы и жидкости, указан-

ные в работе [5]. Так, основная матрица представляет собой кальцит с массовой 

плотностью 𝜌 = 2710 кг/м3 и стехиометрическим коэффициентом реакции, рав-

ным единице, т.е. K = 1. Флюид представляет собой пластовую воду в предполо-

жении, что изменения концентрации реагента не влияют на физические свойства 
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флюида. Таким образом, динамическая вязкость фиксируется как 𝜇 = 0,00028 

Па∙с, коэффициент диффузии равен 7,5 ∙ 10-9 м2 / с, скорость реакции kr = 0,08, а 

перепад давления 4 Па. Активным компонентом являются катионы H+ с равно-

весной концентрацией pH = 7, а кислотность на входящей грани pH = 3 в соот-

ветствии с лабораторными экспериментами, представленными в работе [7]. 

На рис. 2 представлены линии тока в три разных момента времени. Видно, 

что в процессе растворения матрицы формируется основной путь потока, что 

приводит к образованию червоточины. Чтобы показать, как изменение порового 

пространства влияет на гидродинамические свойства породы, мы представляем 

графики пористости и проницаемости в зависимости от времени моделирования 

(Рисунок 3). И пористость, и проницаемость со временем увеличиваются, но от-

носительно небольшое увеличение пористости приводит к значительному уве-

личению проницаемости из-за образования червоточин. При этом извилистость 

немного уменьшается, поскольку предпочтительный путь потока уже существо-

вал в исходной модели. На графике проницаемости в зависимости от пористости 

(Рисунок 4) видно ее быстрое увеличение с увеличением пористости. 

Численное моделирование химического взаимодействия потока флюида с 

карбонатом с использованием GeForce RTX 2080 Ti заняло 5,3 часа. 

 

а)  б)  с)  

Рис. 2. Линии тока в цифровой модели породы в разные моменты времени  

при растворении карбонатной матрицы 
 

 

а)     б)  

Рис. 3. Зависимость пористости (а) и проницаемости (б)  

от времени моделирования. 
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Рис. 4. Зависимость проницаемости от пористости при моделировании 

взаимодействия химически активного реагента с карбонатом.  

 

Заключение 

В работе представлен численный алгоритм для моделирования химического 

взаимодействия потока флюида с матрицей породы на масштабе пор в трехмер-

ной постановке. Мы предполагаем, что при небольших изменениях геометрии 

порового пространства поток жидкости мгновенно становится устойчивым. В 

этом случае алгоритм можно реализовать с использованием разбиения по физи-

ческим процессам. Сначала, поскольку скорость потока флюида мала, он моде-

лируется решением стационарного уравнения Стокса. Затем для моделирования 

распространения химических веществ с использованием граничных условий Ро-

бина решается уравнение конвекции-диффузии. Наконец, для определения по-

верхности раздела между поровым пространством и матрицей, используется не-

явный метод установки уровня, а для аппроксимации граничных условий ис-

пользуется метод погруженных границ. Применимость алгоритма к моделям ре-

альных горных пород проиллюстрирована численным экспериментом с моде-

лями карбонатов, построенными на основе данных компьютерной томографии 

образцов горных пород. Алгоритм основан на методе конечных разностей и реа-

лизован на GP-GPU. 

 

Исследование выполнено при поддержке Российского фонда фундамен-

тальных исследований № 20-45-540004. Моделирование проводилось с использо-

ванием вычислительных ресурсов Сибирского суперкомпьютерного центра СО 

РАН. 
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