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Pour limiter le réchauffement climatique et respecter les engagements pris au niveau de
I’Accord de Paris (COP21), laréduction des émissions des gaz a effet de serre
anthropogeéniques est un enjeu majeur.

Pour y parvenir, la voie du CCS (Carbon Capture and Storage), consistant a stocker le CO,, dans le
sous-sol, est étudiée depuis plusieurs années et on voit également apparaitre des voies telles que le
CCU (Carbon Capture and Utilization) qui confere a I’opération une plus-value économique. Dans
tous les cas, il importe de bien connaitre les propriétés du mélange gazeux considéré, de
maniere a anticiper ses interactions avec les milieux au contact desquels il pourra se trouver par la
suite.

Pour le stockage du CO, dans différentes couches du sous-sol, IFPEN s’est impliqué dans les
projets ANR Gaz Annexes et, plus récemment, SIGARRR (Simulations de I'impact des gaz annexes
sur la réactivité des roches-réservoirs). Ces deux projets étaient dédiés a I'étude par voies
expérimentales et numériques de la phase de séquestration géologique, dans une logique de
sécurité (étanchéité du stockage). Dans la mesure ou le gaz injecté contient des impuretés (NO,,
SO,, H,S, N,, O,, etc.), ils visaient en particulier a déterminer I'impact de celles-ci sur les
propriétés physiques de ce gaz ou encore sur sa réactivité avec I'’eau et/ou les minéraux
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constituant les roches réservoirs et de couverture.

Classiquement, les simulations numérigues requises par ce type d’études, mettent en ceuvre de la
modélisation géochimique laquelle repose sur des lois thermodynamiques empiriques (modeles
d’activité, équations d’état, etc.) dont les parametres sont calés au moyen de données
expérimentales. Or dans certains cas, en fonction des caractéristiqgues des composés considérés
(toxicité, stabilité, etc.) et des conditions de température et de pression ciblées, I'acquisition de
nouvelles données expérimentales peut s’avérer étre extrémement colteuse, dangereuse voire méme
impossible.

Ces derniéres années, en phase avec les orientations prises dans le domaine de la digitalisation,
IFPEN a développé et utilisé diverses techniques de simulations moléculaires dans le but de
générer des données dites «pseudo-expérimentales», pour des conditions opératoires difficilement
atteignables par voie expérimentale [1-4],

Ces travaux ont été couronnés de succes puisqu’un excellent accord entre les données
expérimentales disponibles et les données "pseudo-expérimentales” a été obtenu. La qualité de ces
prédictions numériques concerne aussi bien des propriétés (viscosité, masse volumique) que des
diagrammes d’équilibre de phase (pression-composition comme présenté sur la figure ci-dessous).
Nul recalage sur des données expérimentales n’est requis puisque les calculs sont intrinséquement
prédictifs. Il s’agit donc la d’'un moyen commode de générer des données, en particulier celles servant
a optimiser les parametres des équations d’état qui alimentent les modeles géochimiques.
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Exemple de diagrammes pression-composition générés a l'aide de la simulation
moléculaire, pour un systeme binaire dioxyde de soufre / monoxyde d’azote.

L’'axe des abscisses représente la fraction en monoxyde d’azote. Les lignes en tiret
représentent les quelques données expérimentales de référence disponibles.
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