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Introduccion

El aumento de la demanda energética por el crecimiento poblacional se estima

Rocas porosas
(yacimientos de gas
agotados y acuiferos)

Meses

que se duplicara en los préximos 20 anos, motivo por el cual la inminencia de |la

transicion energética hacia fuentes renovables es mucho mas vigente

Semanas

Cavernas
actualmente. - de sal

Cavernas

Dias

El hidrogeno como vector energético, asi como la captura y almacenamiento del ’ G

£ Tanques
CO2 van a ser clave en cualquier estrategia de transicion/decarbonizacién para W Gwh TWh
cumplir los retos planteados por la EU para el ano 2050. En el aspecto del almacenamiento, los yacimientos

agotados y los acuiferos permitiran almacenar

energia del orden de los TWh (Tera Watt-hora)
renovables requiere de un sistema de almacenamiento a gran escala temporal que a0t largos periodos de tiempo, en Ia escala de

Pero hay un problema aun por resolver: la intermitencia estacional de las

las tecnologias de almacenamiento actuales no permiten. los meses. De esta forma, es posible establecer

estrategias de uso de energia a mediano y largo plazo

Un aspecto clave para la explotacion de este recurso energético es la capacidad
haciendo viable el escalado de las tecnologias

de su almacenamiento masivo que, ademas, permita cargas y descargas que se renovables.

ajusten a la demanda de energia permitan la estabilidad de la red eléctrica.
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Introduccion

Pero, a diferencia de los hidrocarburos que se encuentran en el subsuelo en
condiciones de estabilidad fisico-quimica por millones de anos, el hidrogeno
o el CO2 apenas comenzaran su reaccion con el medio ambiente del
subsuelo cuando sean inyectados. Esto deja muchas incégnitas por resolver.
Muchas de las cuales tendran respuesta desde el punto de vista de la escala
del poro. Por tal motivo el objetivo de este trabajo es la evaluar la
factibilidad de modelar los fendmenos de transporte en medios porosos del
subsuelo para el hidrégeno y el didéxido de carbono haciendo uso del

COMSOL Multiphysics.
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Materiales y métodos

PROCESO PARA MODELADO GEOMETRIAS DE MEDIOS POROSOS

Escaneo 3D de la Rendenrizado de la
estructura de la geometria 3D para
red de poros generacion de

mediante uCT malla en superficie

Adquisicion de

muestra del
subsuelo

Importar malla

superficial a
COMSOLYy

convertir en malla
de volumen o en
geometria
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Materiales y métodos
I

MUESTRAS DEL SUBSUELO
115 1‘iU 105 Ures 9
1

* Dos muestras geoldgicas de areniscas | |
* SS-121 - Arenisca de cantera de permeabilidad de 66 mD HA ' ' I I | “ 1 I | ,I | I |

«  AMPC2 - Arenisca de acuifero salino de permeabilidad de 775 mD

« Mini muestras en forma de cilindro (miniplug) para escaneo con uCT

* SS-121 - Diametro miniplug de 3 mm
«  AMPC2 > Didmetro minplug de 5 mm

.« { ' '
p pigt of
) Vs ‘v
- o) 1)
» ’ W ,

Mini muestras de arenisca geoldgicas para

Sample ID Porosity Air permeability (mD)

SS-121 21% 60
AMP(C2 23% 775 escaneo con micro-tomaografo computarizado

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture
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Materiales y métodos

ESCANEO DE MUESTRA GEOLOGICA CON uCT

Adquisicion de imagenes Reconstruccion

Montaje muestra en uCT
Roca 3D digital

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture 9
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Materiales y métodos

Seleccion de REV y segmentacion
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METODOS DE RENDERIZADO DE IMAGEN 3D DE ROCA CON SOFTWARE DE uCT

- uma.es

2) 300_amp_5_3.5um_ir_rec0000_voi_0535.bmp - CTAn
File View Image Plug-Ins Help

Z > ESEV-EME 4@ 0 K

% Raw images [ Custom pracessing
File name

300_amp_5_3.5um_ir_rec0000_voi_0535.bmp
@ 300_amp_5_3.5um_ir_rec0000_voi_0534.bmp
300_amp_5_3.5um_ir_rec0000_voi_0533.bmp
@I 300_amp_5_3.5um_ir_rec0000_voi_0532.bmp
@ 300_amp_5_3.5um_ir_rec0000_voi_0531.bmp
@ 300_amp_5_3.5um_ir_rec0000_voi_0530.bmp
@ 300_amp_5_3.5um_ir_rec0000_voi_0529.bmp
» @I3UD_amp_5_3.Eum_ir_rchUUU_voi_USZB.bmp

|
3

Z-position

535 line (1.872 mm)
534 line (1.863 mm)
533 line (1.865 mm)
532 line (1.862 mm)
531 line (1.858 mm)
530 line (1.855 mm)
529 line (1.851 mm)
528 line (1.848 mm)

Plug-Ins
» +

™

S Collection [E] Tasklist 2 Intemal & Extemal fgh Dutput/Report

I

M B e c

Name Description Status

2 Thresholding Segment the foreground from backgro...

2 Save bitmaps Save images to new folder.

2 2D analysis Calculate 2D parameters of binary ima.

?

2 Filtering Smoothing, noise reduction and unsh...

2 Morphological operations Morphology-based operations.

2 Despeckle Remove speckles from images.

2 3D model Create 3D surface from binary images.
Palette x
€' Original v Apply to window

Raw images
Regions of interest
B Shadow projection
Volume

3D model

Apply to

Algorithm

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture
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X
Image v~ Typeoffle *st .
Marching Cubes 33 Format  binary v
Double-Time Cubes
| ] Unit  um it
Adaptive rendering
Custom filename  [)

0K J Cancel

Type of file

Format

Custom filename [
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Materiales y métodos

PROBLEMAS DE RENDERIZADO DE GEOMETRIAS COMPLEJAS

Name Type Size
’ $5-121_REV_2200px_0_8Tum_t1 st Stereclithography 30 mesh file 18,769,788 KB ArChIVO de tamano glgante
| o= ~ File folder
| Type: Stereolthography 3D mesh file H
Lo 3@1:.3 68 <l File folder ° 18 GB en disco

Mallas superficiales con millones de elementos

W
N

YR N2 * 189 millones de vértices

& Vertices: 189,821,820 2 )
gy Faces: 63,273940 « 63 millones de caras
election:v:01: 0 S

SE REQUIERE ALTA CAPACIDAD DE MEMORIA RAM (128 GB)

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture 12
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Materiales y métodos

PROBLEMAS DE IMPORTACION DE ARCHIVO MALLA EN COMSOL

Home  Definitions  Geometry  Materials Physics Mesh  Study Results Developer

A a <

Application = Component Add
Builder 1+ Component ~

Workspace Model

g Variable Utilities ~ = Import

11

. i~ Variables ~ ) — Shis T
Pi B4 |
10 Functions ~

Parameters ) Add Laminar Add Build  Mesh
v Material Flow » Physics Mesh 1~

Definitions Geometry Materials Physics Mesh

Model Builder ~ Selection List v Settings v Graphics

- s Stv Elv =~ Error

oy 8@

4 & Prueba_AMp(C2-5_020522.mph (root)
4 & Global Definitions
i Parameters 1
= Materials
4 @ Component 1 (comp)
b = Definitions
Y\ Geometry 1
i Materials
b == Laminar Flow (spf)
4 [£] Mesh 1 @ Error
[l< Import 1
@ Partition with Ball 1
=, Delete Entities 1
L7 Fill Holes 1
@ Partition with Ball 2
= Delete Entities 2

Label:  Error =5
v Error

Out of memory in mesh processing.

fout of memory.
See the end of log file for details.

opentogric.. (NGNS -

U7 Fill Holes 2

I Create Domains 1 y 9
= Delete Entities 3

@ Partition with Ball 3
= Delete Entities 4
Fill Holes 3

4 . Free Triangular 1
;l Size

Messages

a N

QQ@v &

Progress

Mallas superficiales con millones de elem@’tgg
AN
;K

189 millones de vértices

63 millones de caras

3 & T ©

Add Add Plot ~ Windows Reset
Study Group ~ v Desktop ~

Study Results Layout

-

ey Oy WMy @@~ BE | =2 =~ Fmv@

Log Table va

€ Error

Opened Prueba_ AMpC2-5_020522.mph

% Finalize
b & Results

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture 13
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Materiales y métodos

PROBLEMAS DE IMPLEMENTACION DE FiSICA EN MODELO IMPORTADO

« Tiempos de computo mayores a a 60

[T Model Builder = 8 |[E settings = B |[¢b Graphics = g
= Study aa

> 1i2 Hydrogen (mat1) , o | h O ra S-

[l Component 1 (comp1) 0y
> = Definitions
Geometry 1 Study Settings
v i Materials
Material Link 1 (matink1)
Creeping Flow (spf)
&5 Fluid Properties 1
> & Initial Values 1

Generate default f

* Colapso total del ordenador

> B Wall1 ¥ (
> G Symmetry 1 ; 100 |- |
> (winlet 1 Information | |
> (s Outlet 1 | |
244 Equation View Last computation time: ‘ | i
v [fEMesh1
= Import 1 ® © @ Activity Monitor pas
v U Memory Energy Disk Network — Q
%) Create Domains 1 All Pro: s S} N
=5 Delete Entities 1
Wl Datict Facen Process Name Mem... Threads Ports PID User
4 Create Edges 1
Join Enlitlis 1 @ COMSOL Multiphysics (Not Responding) 121.70 GB 76 1221 88736  HectorJose
B
v B Free Triangular 1 @ Microsoft Excel 14468 30 7610 10345  Hectorose
com.symantec.mes.systemextension 127 GB 15 204 m root
G [ NON ] Force Quit Applications Microsoft Teams Helper (Renderer) 735.8 MB 23 273 22285  HectorJose
or WindowServer 597.0 MB 28 4347 384 _windowserver
£ D:ea :E"a:edm |‘ D S S UL G e Microsoft Teams Helper (GPU) 3929 MB 13 227 22280  Hectorose
PONneary Sayom To avold problems with your computer, quit any applications you -
/) Boundary Layer Proper Y ok @ Microsoft Teams 2795 MB 43 723 22276 Hectorose
> @} Finalize 2 Preview 173.0 MB 3 300 5917  HectorJose
Study 1
© ~Study - -
= Step 1: Stationary @ Activity Monitor easMB € Finder 1637 MB 8 926 569 Hectorlose
~ [Trw Solver Configurations @ COMSOL Multiphysics 20MB Microsoft Teams Helper (Renderer) 143.4 MB 15 147 26876  HectorJose
[ solution 1 (sof1) 2 Mail 102.9 MB O vai 102.9 MB 8 530 72811  HectorJ
g | ai ectorJose
&g Compile Equations: Sta @ Microsoft Excel 14468
> uwvDependent Variables 1 = s e mds_stores 90.3 MB 4 80 562 root
v |7 Stationary Solver 1 Icrosoft;ieams; g
% : Activity Monitor 88.8 MB 5 511 1417 Hectorose
= Preview 173.0 MB L] Y
— @ Finder 1s37me | & | H Dok 815MB 6 658 564 HectorJose
Microsoft Teams Helper (Renderer) 728 M8 38 407 26877  Hectorlose
mds 717 M8 8 796 346 root
& Control Centre 481 MB 8 540 567 HectorJose
MEMORY PRESSUR Physical Memory:  64.00 GB
App M 3 16.74GB
Memory Used 56.58GB < PP Memory:
e S ascp | Wired Memory 2.8168
kel Compressed 36.22G8
Swap Used: 17.3768
)

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture 15
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>
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Materiales y métodos

SOLUCION AL PROBLEMA DEL TAMANO

REV original 2000x2000x2000
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Materiales y métodos

SOLUCION PARA RENDERIZADO DE GEOMETRIA 3D CON SOFTWARE LIBRE (FIJI y MeshLab)

Mesh file from uCT images of AMPC2 sample image using F1JI

Mesh file from uCT images of

AMPC2 sample using FIJI

ROI definition

VOI definition

New folder creation

Importing image sequence
in FIJI

Defining image length units

Creating ROI

Smoothing images

Binary images

Denoising

Surface mesh file
generation

Geometric shape Quadratic
ROI definiti
clinition Dimensions 126x126 px (832x882 um)
. Parallelepiped Most relevant for permeability study
VOI definit Geometry sh:
etmition cometty siape Dimensions 126x126x252 vx (882x882x1764 um)

New folder creation

Copy of the number of 2D images or slides

the same as the length

VOI length

Importing image
sequence
in FIJI

Open FIJI

From import options
selects
Image Sequence...

Browse for the create folder
Click ok for importing the images
e Click Ok button for

importing the images

Defining image

Open Image menu

Click on Properties...

Change Pixel width value to 7 and
the unit from pixel to um

length units o Click OK button
Click on Specify...
e Change Width value to 126
. . . Change Height value to 126
Open Edit Open Select tions
Creating ROI pen Bt mefu pefl Sefection options o Play with the X and

Y coordinates
to place the ROI

Cropping images

Open Edit menu

Click on Crop

Smoothing images

Open Process menu

Click on Smooth
Hit Yes button on the
pop-up window

Repeat the previous step
at least 3 times more

Binary images

Open Process menu

Open Binary menu

Click on Make Binary
e Select Otsu on Methods list
Select Light on Background
list
Activate Create new stack
e  Click Ok button

Denoising

Removing outliers

Open Process menu and
Noise options

Click on Remove Outliers...
e Select Bright on Which
outliers list
e Repeat for Dark
outliers

De-speckling

Open Process menu and
Noise options

Click on De-speckle
e Click on Yes button

Surface mesh file
generation

Open File menu and
Save as list

Click on Wavefront.OBJ

Check that the stack selected is the
binarized images
Change Resampling factor to 1
e Click Ok button
e Define a file name
Click the Save
button

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture
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Materiales y métodos

SOLUCION PARA RENDERIZADO DE GEOMETRIA 3D CON SOFTWARE LIBRE (FIJI y MeshLab)
Malla importada y funcional en COMSOL

Geometria renderizada con FLJI 200

Geometria mallada y limpia con MeshLab | Al

l 800 1
N " 0.9
O N 0.8
% | 600 07
= I
‘ a00 F105
0.4
0.3
L 200 0.2
7 0.1

y‘\t/'x v 0.83

SS-121

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture
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Materiales y métodos

CONDICIONES DE BORDE

» Dirichlet para la velocidad entrada de 0.001 m/s en el
modelo AMPC2

* Dirichlet para la velocidad entrada de 0.1 m/s en el
modelo SS-121

* Dirichlet en la salida a presidon constante igual cero para
ambos modelos.

* Paredes con condicion de deslizamiento (Segun
estimacion de numero de Knudsen)

e Condicion de simetria en borde laterales.

ESTUDIO PARAMETRICO

* Parametric Sweep of the inlet velocity for the values: 1E-3,

1E-2, 0.1, 0.2, 0.35 and 0.5 m/s.

* Parametric Sweep of the fluid temperature from 25 2C up

to 150 °C every 25 °C

AVAV

VALY

CASOS DE ESTUDIO PARA LUJO LAMINAR CON REGIMEN
ESTACIONARIO

Case # Parametric Sweep
1 Material
2 Material
3 Velocity (m/s)
4 Velocity (m/s)
5 Temperature (°C)
6 Temperature (°C)
7 Material
8 Material
9 Velocity (m/s)
10 Velocity (m/s)
11 Temperature (°C)
12 Temperature (°C)

Parameter values
H2 CO2 CH4 N2 He
H2 CO2 CH4 N2 He
le-41e-31e-20.1051
le-41e-31e-20.1051
range(25;25;150)
range(25;25;150)

H2 CO2 CH4 N2 He
H2 CO2 CH4 N2 He
le-41e-31e-20.1051
le-41e-31e-20.1051
range(25;25;150)
range(25;25;150)

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture

Fixed parameter
Vel_in: 1e-3 / slip walls
Vel_in: 1e-3 / no slip walls
Fluid: H2
Fluid: CO2
Fluid: H2
Fluid: CO2
Vel_in: 1e-3 m/s
Vel_in: 1e-3 / slip walls
Vel_in: 1e-3 / no slip walls
Fluid: CO2
Fluid: H2
Fluid: CO2

Geometry
AMPOC2
AMPOC3
AMPOC2
AMPOC2
AMPOC2
AMPOC2

SS-121
SS-121
SS-121
SS-121
SS-121
$S-121

19
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Teoria

ECUACIONES DE NAVIER-STOKE PARA FLUJO DE FLUIDO A ESCALA DE PORO

CONSERVACION DE MASA CONSERVACION DE MOMENTO
9, du
a—[t)+V-(pu)=0 pr+ pu-Vu=V-(~pl +K) +F
V- (pu) =0 p(u-V)u=V-(—pl+K)+F

CONDICION DE DESLIZAMIENTO EN LAS PAREDES

u-n=0 Sin deslizamiento

(—pl + u(Vu + (Vu)T))n =0 Considerando fuerzas viscosas (deslizamiento)

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture
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Dependiente del tiempo

En estado estacionario
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Teoria

REGIMENES DE FLUJO DE GASES EN MEDIOS POROSOS SEGUN EL NUMERO DE KNUDSEN

N — I — — — — — —— —— — — — — — —— ———— — ———— ————0 So— — — — —

r
I Boltzmann Equation I
e e ——,,—_,—_—,—_,—,,,—— I
----- EI Navier-Stokes Equations oiomimion o= E =i -t-t =i g A
uler urne ' —
Egns. . . . Equation ! K n =
No-slip Slip-conditions " L
..................... S —— char
R R ) ARNRRRRRARS SRRRRARAeR RN RENRIE NI
0« Kn 10° 107 10" 10° 10! Kn — o0
kT
S S - 4 — 1=
v v v v 2
Continuum Slip Flow Transition Flow Free-molecule 4\ 2r p
Flow Flow

Geometry Kn_H2 Kn_CO2 Lc(m) Flow model
AMPC2 0.019 0.012 4.00E-05 Continous to transition region, Navier-Stokes with slip condition
SS-121 0.075 0.047 9.90E-06__ Continous to transition region, Navier-Stokes with slip conditiop

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture 21
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PROPIEDADES DE TRASPORTE MACROSCOPICAS

_ Vpores

& =
V total

K= Uoutl

2pLQ,P;

K, =
g A(P12_P22)

Porosidad

Permeabilidad absoluta Darcy para liquidos

Permeabilidad absoluta Darcy para gases

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture
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Resultados

ESTUDIO BARRIDO DE MATERIALES PARA MODELO AMPC2

H2

Reynolds number for the diferent gases

-I
N2

Co2

mOutlet Vel. mAve. Vel.

Gas mass flow (kg/s)

He

1.60E-10
1.40E-10
1.20E-10
1.00E-10
8.00E-11
6.00E-11
4.00E-11
2.00E-11
0.00E+00

| uma.es

CH4

Pressure (Pa)

Outlet mass flow

H2 Cco2 N2 He CH4

m Slip walls

m No slip walls

Material Switch 1(1)=Hydrogen Surface: 1 (1) Line: Pressure (Pa)
Streamline: Velocity field

Hm 400

7 g
L, —

0.05

0.04

0.03

0.02

0.01

Average pressure

H2

m Slipwalls  mNo slip walls

Permeability (mD)

Tamb(4)=100 K Contour: Pressure (Pa)

v_in(6)=0.5m/s  Surface: Velocity magnitude (m/s)

pm
364 400 16

X b 4 b
326

307 350 . &

. 300 12 A < }
25 .

231 250 L 10

212

. : P )
174

i) . A
136 L ] 6

117 6

0.98 4

079 b

06 50

0.41 2

0.22 0 .

0 . 0

0 100 200 300 400 Hm

POROSIDAD: 30.9%

Average velocity
0.0025

(=]
g

Vol. Velocity (m/s)
o o g
g g8 &

1.2 .

1 :
0.8 :
0.6 5
0.4 :
0.2

0 ]

co2 N2 He CH4 H2 c02 N2 He CHa

mSlpwalls mNo slip walls

Abs. gas Permeability

100
| l
1 - . L
H2 co2 N2 He cHa

mSlipwalls m Noslip walls

Simulation of transport phenomena in porous media to store H2 and/or CO2 capture 23



Surface: 1 (1) Line: Velocity magnitude (m/s)
Streamline: Velocity field
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Streamline: Velocity field
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Conclusiones

La simulacion de flujo de fluidos directa en medios porosos geoldgicos a escala del poro para dimensiones del
Volumen Elemental Representativo (REV) es computacionalmente costoso de modelar en COMSOL.

El uso de un Volumen de Interés (VOI) de menores dimensiones al REV permite el modelado de fujo de fluidos de
una sola fase a un coste computacional razonable, pero con poca o sin escalabilidad a escala macro (Bulk) si los
resultados no se combinan con técnicas estocasticas.

La geometria VOI de la muestra AMPC2 presenta mejor desempeno en la estimacion de las propiedades de
transporte que la geometria VOI de la muestra SS-121, por lo que la eleccién del tamafno minimo del VOI podria
condicionar la representatividad de las propiedades a escalar con modelos combinados.

El estudio del barrido de la velocidad de entrada (tasa de inyeccién) indica que se mantiene flujo laminar en el medio
poroso para el hidrégeno gaseoso, mientras que para el didoxido de carbono se debe inyectar a bajas tasas para
mantener el flujo laminar.

El estudio de barrido paramétrico de temperatura (temperatura en el subsuelo) no presenta variaciones para el

hidrogeno y leve incremento de la presidon pero posible alta influencia en el calculo de la permeabilidad absoluta.
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