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Notre travail porte sur la modélisation mathématique des transferts réactifs pour les problemes d’écoulements
multiphasiques en milieu poreux. Dans cet exposé, on se focalise sur ’étude de la cinétique des réactions
dans des contextes pouvant mener a la disparition ou a ’apparition de phases pures, fluides ou solides.

La modélisation des processus de cinétique chimique dans un volume représentatif consiste habituellement
a poser un systeme d’équations différentielles ordinaires (EDO) de la forme suivante :

dn

== + SpinT(n) = q(n) (1)

dt
ol n est le vecteur des quantités de matiere des especes du systéme chimique, 7(n) est le vecteur des
taux de réaction modélisés par des lois régulieres comme la loi d’action de masse, Sk, est la matrice de
stoechiométrie du systeéme réactif et g(n) est un terme source.

Cette formulation ne suffit pas en général, a elle seule, pour empécher les quantités de matiere de devenir
négatives. Pour cela, il est nécessaire d’introduire des facteurs limitant les vitesses de réaction tout en
conservant les propriétés fondamentales de la formulation physique initiale (1) 1a ol elle est bien définie.
Le modele modifié, incluant ces facteurs limitants, peut étre formulé mathématiquement de différentes
manieres :

e Sous la forme d’un systéme d’EDO avec second membre discontinu (Cf. [1])
e Sous la forme d’un probleme de complémentarité (Cf. [2])
e Sous la forme d’un probléme de contrdle optimal

Le premier objectif de ce travail est de montrer des résultats d’équivalence entre ces différentes formula-
tions pour des systemes réactifs simples. Le second objectif est de proposer des formulations analogues
pour des systemes réactifs plus complexes. Pour illustrer et compléter ce travail théorique, nous présentons
également des résultats de simulation numérique appliqués a des systémes cinétiques variés.
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