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1 Zusammenfassung des Verbundprojektes CLEAN

CO, LARGE-SCALE ENHANCED GAS RECOVERY IN THE ALTMARK NATURAL GAS FIELD
(CLEAN)

MAJA TESMER!, PETER PILz!, MICHAEL KUHN! & CLEAN-PARTNER?

! Helmholtz-Zentrum Potsdam Deutsches GeoForschungsZentrum - Zentrum fiir CO,-
Speicherung, Telegrafenberg, 14473 Potsdam

2im Folgenden aufgefiihrt:
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Das Verbundprojekt CLEAN war ein Forschungs- und Entwicklungsvorhaben (F&E) von
insgesamt 16 Institutionen der deutschen Wissenschaft und Wirtschaft, welches vom
Bundesministerium fur Bildung und Forschung (BMBF) im Zeitraum von 01.07.2008 bis
30.06.2011 gefdrdert wurde. Es handelte sich bei diesem F&E-Vorhaben um das wis-
senschaftliche Begleitprogramm zu einem EGR-Pilotprojekt (,Enhanced Gas Recovery"),
welches gemeinschaftlich von GDF SUEZ E&P Deutschland GmbH (GDF SUEZ) und
Vattenfall Europe durchgeflihrt werden sollte. Hierzu wurden seitens des Lagerstatten-
betreibers das nahezu vollstandig abgebaute, strukturell und hydraulisch vom Hauptfeld
isolierte Teilfeld Altensalzwedel ausgewahlt und die zur Durchfliihrung des Pilotprojektes
erforderliche ober- und untertagige Infrastruktur eingerichtet bzw. bereitgestellt. Der
Verbund CLEAN hatte zum Ziel, (1) die Mdglichkeiten der Mobilisierung konventionell
nicht férderbarer Erdgasmengen zur Steigerung der Erdgasférderung zu testen, und (2)
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die generelle Tauglichkeit der Lagerstatte flir die Injektion und Speicherung als auch die
prinzipielle Injizierbarkeit von CO, zu untersuchen. Im Rahmen des Pilotvorhabens war
geplant, nahezu 100.000 Tonnen CO, in das Teilfeld Altensalzwedel zu injizieren.

Der Forschungsschwerpunkt von CLEAN lag dabei in der Entwicklung und Optimierung
geeigneter Technologien und Verfahren (1) zur optimalen CO,-Injektion in Bezug auf
eine gréBtmogliche Ausbeute des Erdgasreservoirs, (2) zur technischen Uberwachung
der CO,-Ausbreitung in der Lithosphare unter Berlicksichtigung umweltrelevanter Pro-
zesse, (3) zur Realisierung eines Langzeitbohrungsverschlusses, (4) zur Ermittlung und
Beurteilung der Bohrungsintegritat alterer Bohrungen sowie (5) der Untersuchung, Be-
schreibung und Bewertung aller mit der CO,-Injektion und der Verdrangung von Erdgas
verbundenen Prozesse. Daruber hinaus sollte durch die Weiterentwicklung der wissen-
schaftlichen open-source Software OpenGeoSys (OGS) und deren Anpassung speziell
an Reservoirmodellierungen ein effektives Simulationswerkzeug flr kinftige EGR- und
CO,-Speicherprojekte zur Verfligung gestellt werden.

Technikumsaniage B i it Geowissenschaftliche Umwelt- & ;
deirll ohrungsintegritét ) Tl Offentliche Akzeptanz
Injektion von CO, lausthal Prozessbeschreibung Prozessmonitoring pt
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T R. Gaupp A. Dahmke
Bohrungsstandfestigkeit Geo-Modellierung & CO,-Messungen in der
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G. Schmitt UFZ Leipzig BGRHannover
0. Kolditz 1. Dumke
Bohrungsmonitoring D Monitoring der
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& Intervention GFZ Potsgam flachen Aquifere
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| | l
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M.Z. Hou C. Lempp M. Kiihn
Legende:
Themenverbund/ .
Projekt

Themenkomplex

Abb. A: Organigramm des F&E-Verbundvorhabens CLEAN

Das Verbundvorhaben wurde vom Helmholtz-Zentrum Potsdam Deutsches
GeoForschungsZentrum (GFZ) in enger Abstimmung mit dem Verbundpartner und
Lagerstattenbetreiber GDF SUEZ koordiniert. Drei Themenverblinde bildeten den
Kernbereich des Verbundvorhabens: ,Bohrungsintegritat", ,Geowissenschaftliche
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Prozessbeschreibung™ sowie ,,Umwelt- und Prozessmonitoring™ (s. Abb. A). Jeder The-
menverbund setzte sich aus 4 Projekten zusammen, die wiederum den Rahmen fir
verschiedene Teilprojekte bildeten. Ungeachtet dieser Strukturvorgabe waren die
Teilprojekte auch untereinander verbundibergreifend vernetzt.

Zusatzlich wurde der ebenfalls vom BMBF geférderte Themenkomplex , Offentliche
Akzeptanz" zur sachlichen Aufklarung und qualifizierten Information der regionalen
Bevdlkerung an das F&E-Vorhaben angegliedert. Die Aktivitaten in diesem Themen-
komplex wurden vom GFZ aus geleitet und in engem Kontakt mit GDF SUEZ und dem
BMBF realisiert. Mit CLEAN assoziiert war zudem der Themenkomplex ,Technikumsan-
lage — Injektion von CO,". Dieser von GDF SUEZ verantwortete Themenkomplex hatte
sich zur Aufgabe gestellt, die technische Basis flir die wissenschaftlichen Arbeiten im
CLEAN-Vorhaben inklusive der Infrastruktur zur CO,-Injektion zu Verfligung zu stellen.

Flr die interne Kommunikation stand fur alle Projektpartner eine von der Firma GICON
entwickelte und gepflegte, Web-basierte Informationsplattform zur Verfiigung.

Der unerwartet groBBe politische Einfluss auf das bergrechtliche Genehmigungsverfahren
sowie die Verzdgerungen bei der Umsetzung der europdischen Richtlinie zur Abschei-
dung, zum Transport und zur Speicherung von CO, auf bundesdeutscher Ebene hatten
zur Folge, dass wahrend der Projektlaufzeit keine Erlaubnis flir die Injektion von CO,
durch die zustandige Behdrde (Landesamt flir Geologie und Bergwesen, Sachsen-An-
halt) erteilt wurde.

Trotz dieses massiven Einschnitts in das CLEAN-Vorhaben konnten die Arbeiten zum
Uberwiegenden Teil erfolgreich umgesetzt werden, wobei partiell verschiedene Anpas-
sungen an die Durchfihrung und Ziele erforderlich waren. Die Themenverbiinde ,,Boh-
rungsintegritat" sowie ,Geowissenschaftliche Prozessbeschreibung" konnten ihre Ziele
weitestgehend unbeeinflusst umsetzen. Im Themenverbund ,Umwelt- und Prozessmoni-
toring™ wurden alle Projekte - mit Ausnahme des Projektes ,,Reservoir- & Caprock-Mo-
nitoring™ - mit geringfliigigen Anpassungen realisiert. Alle im zuletzt genannten Projekt
entwickelten Methoden konnten aber alternativ an anderen Standorten erfolgreich ge-
testet werden.

Im 2. Quartal 2010 wurde, entsprechend der zu diesem Zeitpunkt immer noch unklaren
politischen Rahmenbedingungen, von GDF SUEZ die Vergabe noch ausstehender Fremd-
leistungen ausgesetzt. Die betriebsbereite Informationsstelle in Salzwedel konnte nicht

erdffnet werden. Die Offentlichkeitsarbeit wurde an diese Situation angepasst weiterge-
fuhrt. Das erarbeitete Informationsmaterial konnte alternativ im Besucherzentrum Ket-

zin der Offentlichkeit prasentiert werden.

Insgesamt fUhrten die im CLEAN-Verbundprojekt durchgeflihrten Arbeiten zu einer um-
fassenden Bewertung des EGR-Potentials der Altmark-Lagerstatte. Es wurden sowohl
digitale Datenbanken und Modelle als auch Bewertungen der Bohrungsintegritat, der
Férderpotentiale sowie der Folgeerscheinungen bzw. Risiken einer EGR-Technologie am



Schlussbericht zum Projekt 03G0704S im F&E Verbundvorhaben CLEAN

Standort Altmark erarbeitet. Auch konnten die wesentlichen in Verbindung mit einer
CO,-Speicherung in-situ ablaufenden Prozesse dokumentiert, bilanziert und beurteilt
werden. Die Weiterentwicklung und Erprobung unterschiedlicher Monitoringmethoden
erméglicht eine verbesserte Uberwachung von CO,-Speicherstandorten. Hierdurch wur-
de der Kenntnisstand nicht nur im Bereich von EGR und CO,-Speicherung, sondern
generell flir Untersuchungen des tiefen Untergrundes (z. B. Geothermie, Kohlenwas-
serstoffexploration) beférdert. Ein weiteres Resultat des Verbundvorhabens ist die
Schaffung der technischen, logistischen und konzeptionellen Voraussetzungen flr die
Durchfihrung eines EGR-Pilotprojektes mit CO,-Injektion flir den Standort Altmark.

Der wirtschaftliche Nutzen der bisher erfolgten Arbeiten besteht vorrangig in der opti-
mierten Nutzung des potenziellen unterirdischen Speicherraumes und der Verringerung
von Risiken bei kiinftigen EGR- bzw. CO,-Speichervorhaben. De facto aber hangt der
wirtschaftliche Erfolg der geleisteten Arbeiten in starkem MaB von der politischen Ent-
wicklung in den nachsten Jahren und Jahrzehnten ab.

Im Folgenden werden die gewonnenen Erkenntnisse und Ergebnisse im Einzelnen
vorgestellt:

1.1 Themenkomplex ,,Technikumsanlage Injektion von CO,*

In diesem Themenkomplex wurden in der Projektlaufzeit folgende Arbeiten
vorgenommen:

— Installation der Injektionsanlage,
— Materialbeschaffung (Rohrleitungen, Komplettierung der Injektoren),
— Schulung von Personal.

Aufgrund der wahrend der Projektlaufzeit nicht erteilten bergrechtlichen Genehmigun-
gen konnten die Ubernahme des CO,, die Konditionierung des CO,, der Betrieb der Kon-
ditionierungsanlage, die Injektion des CO, in den Rotliegend-Speicher, die Erfassung
der Platznahme des CO, in der Lagerstatte, die Bewertung der Injektivitat der Bohrun-
gen und des unmittelbar angrenzenden Speicherbereichs, die teilfeldbezogene Bewer-
tung des EGR-Effektes sowie die Messung und der Nachweis der prognostizierten,
gesteigerten Erdgasausbeute nicht durchgefiihrt werden.

1.2 Themenverbund ,,Bohrungsintegritat*

Im Themenverbund ,Bohrungsintegritat™ standen folgende Ziele im Vordergrund der
Untersuchungen und wurden in vollem Umfang erreicht:

— Entwicklung wissenschaftlicher Methoden zur Erfassung und Bewertung des
Bohrungszustandes im Hinblick auf dessen langfristige Eignung flir eine sichere
und 6kologisch unbedenkliche CO,-Speicherung,
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— Entwicklung wissenschaftlicher Konzepte zur Szenariendefinition und -bewertung
maoglicher CO,-Leckagen,

— Entwicklung von Monitoringprogrammen und MaBnahmen zur Vermeidung,
Reparatur und Bekampfung von Leckagen sowie

- Entwicklung eines dauerhaften geologischen Verschlusskonzepts von Bohrungen.

Basierend auf den aktuellen Monitoringtechniken und den potenziellen, relevanten
Schadensprozessen wurden Bewertungsschemata zur Beurteilung des aktuellen Boh-
rungszustandes sowie der Langzeitsicherheit entwickelt. Verschiedene Prifverfahren
wurden einander gegenlbergestellt und evaluiert. Als relevante Schadensprozesse
wurden chemische Korrosion, mechanisch-thermische Beanspruchung sowie Herstel-
lungsdefizite identifiziert und beschrieben. Bei offenen Bohrungen besteht das Prif-
schema u. a. aus Bohrlochmessungen zur Ausweisung potenzieller Leckagewege, zur
Feststellung der Druckdichte sowie dem Ausschluss von Fluidbewegungen. Fur verfullte
Bohrungen wurde ein Kriterienkatalog zur Beurteilung der Qualitat der Verfillung ent-
wickelt. Die Prognose der Langzeitsicherheit wurde anhand der Methode der ,Features,
Events and Processes (FEPs)" durchgefuhrt. In Laborexperimenten konnten Selbst-
heilungsprozesse im Verbundsystem (an den Grenzflachen Salz-Zement und Zement-
Casing sowie innerhalb des Zements) nachgewiesen werden.

Zur Quantifizierung der langfristigen Integritatsentwicklung von Bohrungen wurden
Laborexperimente zum Korrosionsverhalten unterschiedlicher Stahle im Kontakt mit
scCO, unter verschiedenen Einflussfaktoren (Wasser, Chlor, Temperatur, Inhibitoren
und den Gasen O,, CO und H,S) durchgeflihrt. Die Ergebnisse zeigen, dass das Vor-
handensein von Wasser in dem System die Korrosion deutlich erhéht. Daher sollte CO,,
bevor es in Rohrleitungen oder Injektionssonden gelangt, getrocknet werden. Beimen-
gungen von Gasen sollten einen noch festzulegenden Grenzwert nicht Uberschreiten.
Die Komplettierung der Sonden sollte mit 13Cr-Stahl erfolgen.

Nach Auswertung und Interpretation der von GDF SUEZ zur Verfligung gestellten Bohr-
lochuntersuchungen (1975 - 2000) im Untersuchungsgebiet wurden fiir reprasentative
Bohrungsintervalle Festigkeitsberechnungen flir alle Bohrungen gegeniber Kollaps und
Bersten unter Beachtung der Korrosionsrate und injektionsbedingter Thermospannun-
gen durchgefuhrt. Die berechneten Sicherheiten zeigen, dass die technische Bohrungs-
integritat der 12 untersuchten Sonden fiir das EGR-Pilotprojekt CLEAN (3 Jahre mit
insgesamt 100.000 t CO, Injektion) ohne weitere Intervention gegeben ist. Fir den Fall
einer Leckage wurden ein MaBnahmenkatalog erarbeitet und hierzu Risikoszenarien
modelliert. Zementundichtigkeiten kénnen durch Polymergelinjektionen oder Sekun-
darzementation behoben werden. Flr Casing-Reparaturen wird die Patch-Technologie
empfohlen.

Fir Langzeitbohrungsverschlisse bieten natirliche Materialien (Steinsalz, Ton,
Schwefel) gegenliber Stahl und Zement einen besseren Korrosionsschutz. Deshalb
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wurde fir ein langzeitstabiles Bohrungsverschlussverfahren im salinaren Deckgebirge
ein Konzept entwickelt, welches durch das Einbeziehen der natlrlichen Kriecheigen-
schaften einer mehrere hundert Meter machtigen Steinsalzformation im Verbund mit
weiteren, vorgesehenen Verschlussmaterialien (Polymergele im Porenraum, Zement-
bricken unterhalb der Salzbarriere) zusatzliche Sicherheit bringen soll. Zur Ermittlung
der Kriechparameter von Steinsalz wurden Laborexperimente durchgefliihrt, die in die
numerischen Simulationen des Langzeitbohrungsverschlusses einflossen. In einem
Feldversuch wurde die Eignung der Verschlusstechnologie getestet. Hierzu wurde eine
Bohrungssektion im Bereich der Steinsalzformation durch Ausfrasung von Verrohrung
und Zementation gedffnet und die natlrliche Steinsalzkonvergenz zum Verschluss der
Bohrung beobachtet. Die Untersuchungen wurden von numerischen Simulationen be-
gleitet. Im Vergleich mit den Verifikationssimulationen verliefen die in-situ Beobach-
tungen zur Steinsalzvolumenkonvergenz jedoch etwa 12- bis 15-fach langsamer. Das
Feldexperiment wurde mit der zweiten Workover-Phase im Juni 2011 beendet. Die Be-
gutachtung des gewonnenen Kernmaterials sowie die Auswahl von geeigneten Proben
fur die Laborversuche an Steinsalzkernen dauern derzeit an. Die Ergebnisse des Expe-
riments sind im Abschlussbericht dargestelit.

1.3 Themenverbund ,,Geowissenschaftliche Prozessbeschreibung*

Die Arbeiten in diesem Themenverbund waren auf ein verbessertes, ganzheitliches
Systemverstandnis der bei einer CO,-Injektion bzw. CO,-Speicherung ablaufenden
physiko-chemischen Vorgange fokussiert. Die Forschungsschwerpunkte lagen auf der
umfassenden geowissenschaftlichen Charakterisierung des geologischen Gesamtsys-
tems der Reservoirgesteine, Fluide und des Deckgebirges sowie aller durch die CO,-
Injektion induzierten Prozesse.

Folgende Zielsetzungen und Fragestellungen wurden verfolgt:

— Aufbau eines effizienten, ganzheitlichen Daten-Management-Systems zur
optimalen Vernetzung der Themenverbundmitglieder als Voraussetzung einer
ganzheitlichen geowissenschaftlichen Systemanalyse,

— Entwicklung neuer Laborverfahren und numerischer Methoden, die speziell auf
die Belange einer CO,-Injektion ausgelegt sind,

— Demonstration und Quantifizierung von zu erwartenden Prozessen in ver-
schiedenen Skalen: (1) Labor, (2) Bohrlocheffekte, (3) ,Nah-Feld"-Effekte, (4)
Reservoir- und Deckgestein-Skala und (5) Lagerstattenskala.

Es wurde ein Web-basiertes Informationssystem zur interaktiven Benutzung fur die Ar-
beitsgruppen des Themenverbundes entwickelt. In diesem Informationssystem wurden
die von GDF SUEZ Ubergebenen Daten digital zur Verfligung gestellt. Es erfolgte ferner
eine Verifizierung und Interpretation der geowissenschaftlichen Daten. Zusatzlich diente
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das Daten-Management-System der Archivierung neu erhobener chemischer, mineralo-
gischer und thermodynamischer Daten sowie der Bereitstellung von Modellen, Simulati-
onen und anderer Dokumente. Hierdurch wurde eine Plattform flir eine verbesserte
wissenschaftliche Kommunikation und einen schnellen Transfer von Daten geschaffen.

Fir das Deckgebirge wurde ein geologisches Modell entwickelt und parametrisiert. Um
die vorherrschenden Stressregime zu charakterisieren und kinftige Entwicklungen der
Spannungszustande in Bezug auf anthropogene Einwirkungen einzuschatzen, wurden
in-situ Spannungsmodellierungen durchgefiihrt. Die Auswertung von Archivdaten er-
laubte Rickschllsse auf den aktuellen Spannungszustand im Untersuchungsgebiet.
Zusatzliche Experimente an Gesteinen wurden im Labor durchgefiihrt, um weitere er-
forderliche gebirgsmechanische Parameter flir die Modelle zu erhalten. Ein 3D-ArcGIS
Deckgebirgsmodell wurde fur das Untersuchungsgebiet bis in eine Tiefe von etwa 3 km
entwickelt. Die ebenfalls im GIS-Modell enthaltenen Daten uber Bohrlochrandausbriiche
zeigen den Charakter der raumlichen Verteilung von Spannungsanisotropien in unter-
schiedlichen geologischen Horizonten.

Die sedimentologischen Untersuchungen der Rotliegendsedimente fihrten zur Klassifi-
zierung der Sandsteine in verschiedene Litho- und Diagenesefaziestypen, die auf einer
kontinentalen Uberflutungsebene in einem Sabhka-Milieu abgelagert wurden. Detail-
lierte geochemische und mineralogische Untersuchungen zeigen zudem enge Zusam-
menhange zwischen geochemischer Gesteinszusammensetzung, mineralchemischen
und -morphologischen Charakteristika (besonders bei Chlorit- und Karbonattypen),
spezifischen (reaktiven) Mineraloberflachen und petrophysikalischen Parametern (z. B.
Porositat, Permeabilitat, nicht reduzierbarer Wassersattigung, , wettability™) und den
verschiedenen Litho- und Diagenesetypen. Dadurch wurden in den héher pordsen und
permeablen dolischen Faziestypen Fluid-Gestein-Reaktionen beginstigt, die zu einer
Bleichung der urspriinglich roten Sandsteine fihrte. In diesem Zusammenhang betei-
ligte Fluide fliihrten CO, und Kohlenwasserstoffe, welche eine Reduzierung von Eisen-
verbindungen und einen Massetransport von Elementen beglinstigten. Die Lithofazies
beeinflusst dabei stark friih- bis spatdiagenetische Mineralbildungs- und Lésungspro-
zesse, welche wiederum groBen Einfluss auf die Entwicklung von Porositaten und Per-
meabilitaten der beteiligten Gesteine ausiiben. Hierbei erreichen dolische Dinen- und
Flachensande die héchsten Porositaten und Permeabilitéten. Das Ausmal der Wechsel-
wirkungen zwischen Gestein und Fluid hangt im Wesentlichen von der KorngréBe und
Kornsortierung bzw. der GréBe, Form und Vernetzung der Poren ab. Die gefundenen
Korrelationen konnten in Clustergruppen zusammengefasst werden und kénnen somit
zuklinftige PETREL™-Modellierungen verfeinern. CO,-Beschlagungsexperimente zeigten,
dass mit CO, geséttigte Solen zur Lésung von Mineralen und Anderungen der Fluid- und
Transporteigenschaften der Sandsteine fiihren. Die dabei beobachteten Gesteinsaltera-
tionen zeigten groBe Ahnlichkeiten zu den gefundenen Phdnomenen in den gebleichten
(diagenetisch alterierten) Sandsteinen. In weiteren Laboruntersuchungen wurden geo-

10
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mechanische und geohydraulische Gesteinsuntersuchungen durchgefiihrt, das Primar-
spannungsfeld ermittelt sowie ein ,multi-layer caprock reservoir*-2D-Modell erstellt. Die
Laboruntersuchungen bestatigen die Eignung des Teilfelds Altensalzwedel flr eine Pilot-
injektion der geplanten 100.000 t CO; und lieferten wichtige Eingangsparameter flr die
numerische Prozessmodellierung.

Numerische Modellierung und Simulation von Transport- und Deformationsvorgangen
wahrend der Verbringung von CO, in geologische Formationen fiihrten zu einem ver-
besserten Prozess- und Systemverstandnis, auf dessen Basis fundierte Prognosen flr
die Effektivitat und Sicherheit der EGR-Technologie mittels CO,-Injektion formuliert
werden konnten. Zur Beschreibung der beobachteten thermo-hydro-mechanisch-che-
misch gekoppelten Prozesse wurden sowohl kommerzielle Programme genutzt (z. B.
Eclipse 100/300, TOUGH, FEFLOW, FLAC) als auch das wissenschaftliche open-source
Softwareprojekt OGS von verschiedenen Projektpartnern weiterentwickelt. Durch Code-
Vergleiche bezlglich unterschiedlicher Aspekte der EGR-Prozesskette konnten Realitats-
bezug und Zuverlassigkeit der entwickelten Modelle und deren Implementierung in OGS
nachgewiesen werden. Flr unterschiedliche Untersuchungsskalen, die vom Bohrloch
Uber das Reservoir-Nahfeld bis in das Gebiet der Gesamtlagerstatte reichten, wurden
Modelle entwickelt und kalibriert. Zur Modellkalibrierung konnten neben Literaturdaten
in vielfaltiger Weise Ergebnisse von Laborexperimenten herangezogen werden, die im
Projekt durchgefiihrt wurden (z. B. hydraulische, geomechanische und geochemische
Parameter). Aufgrund der nicht genehmigten CO,-Injektion konnten die Modellierungen
nicht anhand von neu erhobenen Messdaten (Injektionsmengen, -raten, etc.) validiert
werden. Die erforderliche Leistungsfahigkeit der verwendeten bzw. entwickelten nume-
rischen Codes konnte jedoch durch ein umfangreiches Benchmarking der untersuchten
Vorgange (physikalisch-chemische Einzelprozesse, gekoppelte Phanomene unterschied-
licher Komplexitat) sichergestellt werden. In realistischen Szenariensimulationen wurde
u. a. im Rahmen eines Code-Vergleichs zwischen Eclipse und OGS der fir das Untersu-
chungsgebiet geplante Tracer-Test modelliert, woraus sich Hinweise flir effektive Moni-
toringstrategien und -verfahren ergaben.

Die Bohrlochmodelle zeigen u. a., dass bei einer gasférmigen Injektion des CO, in der
Injektionssonde keine signifikanten thermischen Beanspruchungen des Zements oder
des Casings zu erwarten sind. Basierend auf den Bohrlochmodellen wurde ein Konzept
zur optimalen CO,-Injektion entwickelt. Im Rahmen der Entwicklung geeigneter Monito-
ringstrategien flr die Erfassung der Temperaturentwicklung in unmittelbarer Bohrloch-
umgebung wurde das Wiederaufwarmverhalten der Speicher- und Deckgesteinhorizonte
numerisch simuliert. Wie bei allen durchgefiihrten Code-Vergleichen konnten auch hier
sehr gute Ubereinstimmungen zwischen den Ergebnissen kommerzieller Codes (hier:
FEFLOW) und OGS erzielt werden.
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Das Programm PHREEQC wurde weiterentwickelt und mit dem Simulationsprogramm
OGS gekoppelt, um physiko-chemische Prozesse, die bei EGR und CO,-Speicherung im
Reservoir ablaufen, besser beschreiben und quantifizieren zu kénnen. Hierzu wurde der
Quellcode des Programms PHREEQC um zusatzliche Datensatze erweitert, Schnittstellen
zu anderen Programmen entwickelt und eine Effizienzsteigerung der geochemischen Be-
rechnungen durch algorithmische Beschleunigungen und Parallelisierung erreicht. In der
PHREEQC/OGS-Kopplung wird u. a. die wechselseitige Lésung von CO, in Wasser bzw.
Wasser in CO; bei nicht-isothermen Gasfluss in porésen Medien beriicksichtigt. Dies
gestattet die Modellierung von Austrocknungseffekten im bohrlochnahen Bereich und
von CO,-induziierten Fluid-Gestein-Wechsel-wirkungen. Ferner wurden Methoden zur
Uberpriifung von Unsicherheiten in chemischen Datenbanken basierend auf ,small ran-
dom perturbations™ entwickelt. In einem weiteren Schritt wurde eine systematische,
multivariate Analyse zur Qualitatskontrolle der Datensatze und der chemischen Simu-
lationen durchgefihrt. Modellierungsergebnisse zur Injektion von CO, in der Altmark
wurden mit veroéffentlichten Ergebnissen natirlicher Analoga (z. B. Fizzy Gas Reservoir,
Rotliegend, Nordsee) verglichen. Die durchgefiihrten Arbeiten waren maBgeblich fur die
Entwicklung des Simulators OGS im Bereich der geochemischen Modellierung.

Die bereits erwahnten positiven Ergebnisse von Codevergleichen mit kommerzieller Si-
mulationssoftware zeigen, dass die im Projekt geplante Weiterentwicklung der wissen-
schaftlich genutzten Software OGS, als offenes, den Projektpartnern im Quellcode ver-
fligbares System, den angestrebten Entwicklungsstand erreichen konnte. Als Vorteile
gegeniuber kommerziellen Lésungen sind u. a. die Realisierung innovativer Modelle flr
die Zustandsgleichungen realer Gase bzw. deren Mischungen sowie die modellseitige
Kopplung unterschiedlicher physikalischer und chemischer Prozesse einschlieBlich deren
effizienter Umsetzung in einem einheitlichen Softwarekonzept zu sehen. Die Software
OGS enthalt zudem ein flexibles Schnittstellenmanagement flir den Datenaustausch mit
numerischen Werkzeugen der Geoinformatik, Pra- und Postprozessoren sowie anderen
Simulatoren. Algorithmen flir das Hochstleistungsrechnen sind ebenso implementiert
wie Schnittstellen zu wissenschaftlichen 3D-Visualisierungsinstrumenten.

Geomechanische Simulationen im bohrlochnahen Bereich, die mit hydraulischen und
thermischen Prozessen gekoppelt wurden, zeigten unter den geplanten Injektionsbe-
dingungen zu keiner Zeit das Risiko der Schadigung des Speicher- bzw. Deckgesteins.
Diese Aussage lieB sich auch auf das gesamte Reservoirmodell tibertragen. Das Ma-
terialverhalten aller betrachteten Gesteinsschichten erwies sich liber den gesamten
Zeitraum wahrend und nach der Injektion von CO, als elastisch. Plastische Effekte als
Anzeichen fur potenzielles mechanisches Versagen wurden nicht festgestelit.

Zur Kontrolle der CO,-Injektion und Injektivitat der Speicherhorizonte wurde ein Bohr-
lochmodell mit dem Reservoirmodell gekoppelt. Flir das Reservoirmodell wurde ein

History-Matching erfolgreich durchgefiihrt. Die Simulationen zeigen, dass die geplante
Injektion von knapp 100.000 t im Vergleich zur GréBe des Injektionsgebiets nur gerin-
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gen Einfluss sowohl auf den Lagerstattendruck als auch auf den Ausbeutefaktor hat. Die
Ausbreitung des CO, variiert in Abhangigkeit von der Reservoirheterogenitat und den
angenommen Injektionsregimes. Die modellierten Szenarien erlauben die Schlussfolge-
rung, dass es innerhalb der Injektionsphase von 2 Jahren zu keinem CO,-Durchbruch an
der 1.600 m vom Injektor entfernten Produktionssonde kommt, wahrend in einer etwa
600 m entfernten Beobachtungssonde nach ungefahr einem Jahr bereits ein Anstieg der
CO,-Konzentrationen messbar sein sollte.

1.4 Themenverbund ,,Umwelt- und Prozessmonitoring*

Zu den Aufgaben dieses Themenverbundes gehdrten die Entwicklung und Erprobung
von Monitoringmethoden sowie die Ableitung eines Umwelt- und Betriebsmonitoring-
konzeptes. Hierbei wurden die ungesattigte Zone, die oberflachennahen Grundwas-
serleiterkomplexe, das Deckgebirge und das Reservoir voneinander unterschieden.
Folgende Ziele sollten erreicht werden:

— Die Entwicklung und Erprobung von Methoden zum Prozessmonitoring fir die
genannten Gebiete sowie die Durchflihrung des jeweiligen Monitorings:

o geophysikalisches Monitoring (Seismik, Druck, Temperatur),
0 geochemisches und isotopengeochemisches Monitoring,

o Erfassung der mikrobiellen Biozénosen,

o Durchfihrung von Bodengasmessungen,

o hydrogeologisches Monitoring.

— Die Erfassung der natlrlich und anthropogen verursachten Schwankungsbreiten
der jeweiligen Parameter und maoglicher Indikatoren vor und wahrend der EGR-
MaBnahme.

— Die Bewertung der verschiedenen Methoden sowie Identifizierung, Ausweisung
und Dokumentation der fir ein EGR-Monitoring relevanten Parameter und
Indikatoren.

Flr die ungesattigte Zone sowie den Bereich der oberflachennahen Grundwasserleiter-
komplexe konnte das geplante Bodengasmonitoring in vollem Umfang durchgeflihrt
werden, da die Untersuchungen von einer CO,-Injektion unabhangig waren. Flr das
Bodengasmonitoring wurde ein Messnetz mit automatischer Datenlibertragung im Un-
tersuchungsgebiet aufgebaut, welches kontinuierlich die Konzentration von CO, und CH,
in der Bodenluft aufzeichnete. Die Messungen zeigen naturliche Konzentrationsschwan-
kungen, die sowohl zeitlich als auch raumlich stark variieren. Jahreszeitlich bedingte
und auch auf kurzer Zeitskala beobachtete Veranderungen sind abhangig von der Tem-
peratur und der Bodenfeuchte, die wesentliche Steuerparameter flir den mikrobiellen
Abbau sind. Mikrobiologische Untersuchungen bestatigen eine relativ groBe und aktive
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mikrobielle Population im Nahfeld der Messstationen, die natlrlich vorkommendes or-
ganisches Material zu CO, umsetzen. Raumliche Konzentrationsunterschiede ergeben
sich aus dem Flurabstand und dem Gehalt an organischen Substanzen. Um die natlr-
liche Bandbreite der Gasmessungen abschatzen zu kénnen, wird empfohlen, langjahrige
Basislinien-Messungen durchzufiihren, die es dann ermdéglichen sollen, CO,-Leckagen
von natirlichen Konzentrationsschwankungen zu unterscheiden.

Zur Erfassung der natlrlichen Schwankungsbreiten der Konzentrationen von Wasser-
inhaltsstoffen in oberflachennahen Grundwasserleitern als Referenzzustand vor einer
madglichen CO,-Injektion wurde das vorhandene Grundwasserbeobachtungsnetz durch
zusatzliche Beobachtungspegel erweitert. In den neuen Messstellen wurden das Grund-
wasser sowie die Sedimente beprobt und analysiert und damit eine Basislinie definiert.
Mittels geophysikalischer Messungen (Hubschrauber gestitzte Aeromagnetik, Bohrloch-
Oberflachen-Geoelektrik) wurden lineare und flachenhafte Informationen zur Verteilung
des elektrischen Widerstands im Untergrund gewonnen, die ebenfalls als grundlegende
Basislinien-Messungen dienen und zusatzlich Aufschllisse lber die geologische Struktur
am Standort liefern. Basierend auf vorhandenen geologischen Daten zur Stratigrafie des
Untergrunds als auch unter Berlicksichtigung der neuen Bohrprofile wurde ein geologi-
sches Strukturmodell flir die oberflachennahen Grundwasserleiter am Standort erstellt.
Das Strukturmodell wurde in ein hydrogeologisches Strémungsmodell Gberfihrt und an-
hand gemessener Grundwasserstande kalibriert. Das hydrogeologische Modell diente als
Datengrundlage zur Simulation von Szenarien zum CO,-Aufstieg in den oberflachenna-
hen Grundwasserkomplex und zum Einfluss der GrundwasserflieBgeschwindigkeit auf
die Ausbreitung der Gasphase. Daruber hinaus wurden die geochemischen Auswirkun-
gen einer CO,-L6sung im Grundwasser zur Beurteilung von Detektionsmaoglichkeiten
modelliert.

Im Bereich des Deckgebirgs- und Reservoirmonitoring wurden von den Arbeitsgruppen
Monitoringkonzepte fir das Untersuchungsgebiet entwickelt. Basislinien-Messungen zur
Geochemie und Mikrobiologie wurden planmaBig durchgeflihrt, wahrend die geophysi-
kalischen Untersuchungen (Seismik, Druck, Temperatur) aufgrund des Projektverlaufs
in der Altmark nicht umgesetzt werden konnten. Alternativ wurden von den betroffenen
Arbeitsgruppen die neu- oder weiterentwickelten Monitoringmethoden (hybrides Bohr-
lochmesssystem, Gas-Membran-Sensor-Systems (GMS)) und die neu erworbene Geo-
phonkette an anderen Standorten (GroB Schdénebeck, Windischeschenbach) erfolgreich
getestet. Samtliche Monitoringmethoden stehen basierend auf den durchgeflihrten Ent-
wicklungen und Tests flir ein Monitoring im Untersuchungsgebiet nun zur Verfligung.

Das seismische Monitoring teilte sich in die Teilbereiche aktive und passive Seismik auf.
Im Bereich der aktiven Seismik wurden die Effekte der CO,-Injektion auf die physikali-
schen Eigenschaften des Reservoirs aufgezeigt. Diese zeigen, dass eine direkte Lokali-
sierung des CO, im Reservoir unwahrscheinlich ist und das Hauptaugenmerk bei den
Messungen auf eine Beobachtung der oberhalb des Reservoirs liegenden Grundwasser-
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leiter zu richten ist. Dort sind Anderungen im seismischen Wellenfeld aufgrund gréBerer
Dichteunterschiede zwischen CO, und Wasser schon bei geringen Mengen entweichen-
den Kohlendioxids zu erwarten. Im Teilbereich der passiven Seismik wurde im Rahmen
des CLEAN-Verbundprojektes ein Algorithmus zur automatischen Lokalisierung seismi-
scher Ereignisse basierend auf Diffraktionssummation entwickelt und erfolgreich an
synthetischen Datensatzen getestet. Grundlage dieser Datensatze waren das realisti-
sche Geschwindigkeitsmodell der Altmark, die geplante Empfangergeometrie und eine
P- und S-Wellen abstrahlende Quelle. Ausgehend von diesen Tests ist es mdglich die
Methode zu nutzen, um mdgliche injektionsinduzierte seismische Ereignisse schnell zu
detektieren und zu lokalisieren. Dies ist wichtig, da ein seismisches Ereignis im Caprock
theoretisch zu einer Undichtigkeit der Lagerstatte und somit zu einem Austritt des CO,
fuhren kann.

Die auf die Bedingungen der Altmark abgestimmten thermo-hydraulischen Simulationen
zeigten, dass passive Temperaturmessungen wichtige Beitrage flr eine Injektions- und
Produktionsprofilierung leisten kénnen. Die urspringlich geplante Anwendung der War-
mepulsmethode wurde aufgrund neuer Informationen zu den standortspezifischen Re-
servoirbedingungen und den fir das Monitoring zur Verfligung stehenden Bohrungen
verworfen. Als weiterer Beitrag zur Untersuchung injektionsbedingter Anderungen im
bohrlochnahen Bereich wurde eine Sensitivitatsstudie zur Anwendbarkeit des Pulsed
Neutron-Gamma-Verfahrens durchgefiihrt. Dabei zeigte sich, dass dieses Verfahren
wegen des geringen Kontrasts zwischen CO; und den im Reservoir vorhandenen Erd-
gasbestanden in der Altmark nur sehr eingeschrankt anwendbar ware.

Um bei einer kiinftigen CO,-Injektion in das Gasreservoir bereits kleinste Anderungen
(im ppm- bis ppb-Bereich) in der Fluid- und Gaszusammensetzung wie der Isotopen-
signatur detektieren zu kénnen, wurden umfangreiche geochemische Untersuchungen
von Gasen und Fluiden aus diesem Bereich vorgenommen und eine entsprechende Da-
ten-Basislinie erstellt. Die durchgefiihrten Messungen belegen dariber hinaus, dass in-
nerhalb des Gasreservoires eine deutliche Variation der isotopischen, gas- und hydro-
chemischen Zusammensetzung existiert, und dass diese Variation bei einer anhaltenden
Férderung dynamischen Veranderungen unterliegt. Zudem wurde deutlich, dass die Art
der Probenahme Einfluss auf die verschiedenen Parameter hat. Beispielsweise fihrten
die Einfahrten mit gebrauchlichen Probennehmern wie Doppelkugelblichse und ,Positive
Displacement Sampler" zu partiellen Entgasungen insbesondere der Gase mit geringerer
Loslichkeit. Damit schrankt das Probenahmeverfahren die Sensitivitat der Messkonzepte
sowohl flir die Gas- als auch fiur die Isotopenmessungen ein. Es wird daher empfohlen,
fir Gas- und Isotopenmessungen in den Fluiden die GMS-Technologie (Gas-Membran-
Sensor) zu verwenden. Um unter den p/T-Bedingungen der Altmark eingesetzt werden
zu kénnen, wurde das GMS-System im CLEAN-Projekt weiterentwickelt und umgerustet.
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Dartber hinaus wurden an einer speziell fir die p/T-Bedingungen der Altmark ange-
passten Hochdruckapparatur die Permeation aller reservoirrelevanten Gase durch die
PDMS-Membran (Polydimethylsiloxan) des GMS unter verschiedenen p/T-Bedingungen
bestimmt. Die Permeationsraten der Gase sind grundlegende Parameter fir die Kalibra-
tion der GMS.

Weitere Studien haben gezeigt, dass sich die natlirlichen Isotopensignaturen der Fluide
signifikant von dem zu injizierenden CO, unterscheiden, sodass §**C und §'®0 die Kalku-
lation von Isotopenmassebilanzen ermdéglichen und Aussagen Uber das Verhalten des
injizierten CO, in der Lagerstatte erlauben. Anhand von Laborexperimenten wurde der
Einfluss der p/T-Bedingungen und der Ionenstarke auf Isotopenfraktionierung und Kine-
tiken bestimmt und modelliert.

Als Ergebnis mikrobiologischer Untersuchungen wurden in moderat temperierten Pro-
duktionswassern mit PCR-SSCP-Analysen (Polymerase Chain Reaction - Single Strand
Conformation Polymorphism) Mikroorganismen des Fe- und S-Kreislaufes identifiziert.
Dagegen deuten die Ergebnisse der durch hohe Temperaturen und hohe Salinitaten
gekennzeichneten Tiefenproben auf deutlich geringere DNA-Gehalte hin. Die nested-
PCR-DGGE-Methode (Polymerase Chain Reaction - Denaturing Gradient Gel Electropho-
resis) war sensitiv genug, um die direkt extrahierte DNA in den Fluidproben zu ampli-
fizieren und verschiedene Mikroorganismen im heiBen, hochsalinaren Reservoirfluid zu
identifizieren. Daneben wurden Langzeitversuche zur CO,-Exposition von Gesteinspro-
ben aus der Altmark unter in-situ Bedingungen durchgefiihrt. Die Fluidzusammenset-
zung nach der CO,-Exposition wies nach 10 Monaten eine leichte Erhéhung der Eisen-
gehalte im Vergleich zur Ausgangszusammensetzung auf.

Zusammenfassend wurden standortunabhangige Monitoringempfehlungen auf Grund-
lage nationaler und internationaler Leitfaden zum Monitoring von CCS und EGR sowie
der EU-Richtlinie erfasst, verglichen und dokumentiert. Zur Bewertung der zur Verfi-
gung stehenden CO,-Detektionsmethoden wurden Methodensteckbriefe erstellt, die
einen schnellen Vergleich unterschiedlicher Methoden erlauben und als Grundlage zur
Erstellung von Monitoringkonzepten dienen.

Neben den Arbeiten zum Monitoring erfolgten auch Betrachtungen zur Sicherheit und
Umweltvertraglichkeit von EGR. Schwerpunkte der Betrachtung stellten CO,-Freisetzun-
gen aus dem Speicherbereich bzw. der Obertageanlage dar. Es erfolgten Berechnungen
zur Ausbreitung des freigesetzten CO, und darauf basierende Gefahrenbeurteilungen.
Damit stehen belastbare Werkzeuge und Aussagen zur Bewertung derartiger Gefahren-
potenziale zur Verfligung.
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1.5 Themenkomplex ,,Offentliche Akzeptanz*

Der Themenkomplex ,Offentliche Akzeptanz® hatte zum Ziel, die allgemeine Offentlich-
keit objektiv und sachkundig Uber das Thema ,Enhanced Gas Recovery" zu informieren
und aufzukldren, um weitgehende Akzeptanz flir eine groBtechnische CO,-Speicherung
zu erreichen. Hierzu sollten folgende Aufgaben umgesetzt werden:

— Informationsveranstaltungen in offentlichen Raumen,

— Qualifizierte Information der Presse,

— Installation eines internetbasierten virtuellen Informationsforums,
— Einrichtung und Betrieb eines Informationszentrums,

— Entwicklung von Informationsmaterialien und Exponaten.

Die Offentlichkeit wurde durch Presseinformationen, auf Podiumsdiskussionen und in
Interviews Uber die Inhalte, Ziele und den aktuellen Sachstand des F&E-Vorhabens
CLEAN informiert. Anfragen einer Blrgerinitiative, der Presse und von Politikern wurden
schriftlich beantwortet oder bei direkten Treffen aufgegriffen. Eine Internetplattform
stellte Informationen zum F&E-Vorhaben CLEAN zur Verfugung. Die geplante Er6ffnung
eines Informationszentrums in Salzwedel wurde im Einvernehmen mit dem BMBF und
GDF SUEZ aufgrund des Projektverlaufs ausgesetzt. Unabhéngig davon wurde die Of-
fentlichkeitsarbeit durch das GFZ weitergeflihrt, u. a. auch durch Prasentation der Ex-
ponate im Besucherzentrum des Pilotstandortes Ketzin. Zudem wurden umfangreiche
Informationsmaterialien (Flyer, Exponate, Informationstafeln, Filme) zusammengestellt
und entwickelt. Die Informationsmaterialien wurden der Offentlichkeit im Besucherzen-
trum, auf Tagungen und anderen 6ffentlichen Veranstaltungen zuganglich gemacht.

Danksagung

Die Autoren danken dem BMBF flr die finanzielle Unterstitzung des F&E-Vorhabens
CLEAN, dem Sonderprogramm GEOTECHNOLOGIEN fur die sehr gute Kooperation, den
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F&E-Vorhabens CLEAN.
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2 Einfuhrung und Projektubersicht

Neben anderen Konzepten zahlt das Verfahren des Abscheidens, Transports und der ge-
ologischen Speicherung von CO, (Carbon dioxide Capture and Storage - CCS) zu den
weltweit diskutierten Optionen, im Sinne einer Ubergangstechnologie zur Verringerung
des Eintrags schadlicher Treibhausgase in die Atmosphéare beizutragen. Das Verfahren
ist nicht nur flr die Energiewirtschaft mit ihren hohen Anteil fossiler Energietrager von
Interesse, sondern auch fiir andere CO,-intensive Wirtschaftszweige, wie beispielsweise
der Zementindustrie. Im Jahr 2005 verdéffentlichte der Zwischenstaatliche Klimawandel-
ausschuss (Intergovernmental Panel on Climate Change - IPCC) einen Sonderbericht, in
dem Stand, Perspektiven und Wissensllicken von Verfahren der geologischen Langzeit-
speicherung von CO, aufgezeigt werden (IPCC, 2005). Der Modellierung und Simulation
von Injektion und Ausbreitung des CO, im geologischen Untergrund kommt dabei eine
entscheidende Bedeutung flr das Verstandnis der dabei auf unterschiedlichen Zeit- und
Langenskalen ablaufenden physikalischen und chemischen Prozesse sowie flr die Beur-
teilung von Effizienz und Sicherheit der ausgewahlten Speicher zu. Von den potenziell
madglichen geologischen Speicherformationen stehen in Deutschland tiefe salinare
Grundwassersysteme sowie (nahezu) ausgebeutete Erdgaslagerstatten zur Verfligung.

Die Arbeiten des hier prasentierten Berichts wurden im Teilprojekt TV III.2 ,Numerische
Simulation thermo-hydro-mechanisch-chemisch gekoppelter Prozesse" des Themenver-
bundes TV III ,Geowissenschaftliche Prozessbeschreibung™ des Forschungs- und Ent-
wicklungsvorhabens (F&E-Vorhaben) CLEAN ausgefliihrt. Sie wurden unter dem Foérder-
kennzeichen 03G0704S vom Bundesministerium fir Bildung und Forschung (BMBF) im
Zeitraum vom 01.07.2008 bis 30.06.2011 geférdert und vom Helmholtz-Zentrum fur
Umweltforschung - UFZ, Department Umweltinformatik realisiert. Integrierende Haupt-
aufgabe des F&E-Vorhabens CLEAN war die Untersuchung der Méglichkeit einer Produk-
tivitatssteigerung und der Férderung immobiler Restgasmengen durch die Injektion von
CO, (Enhanced Gas Recovery — EGR) im Teilfeld Altensalzwedel der Erdgaslagerstatte
Altmark. Eigentimer und Betreiber dieser Lagerstatte ist die GDF SUEZ E&P Deutsch-
land GmbH (GDF SUEZ).

2.1 Aufgabenstellung

Zielsetzung des hier dargelegten Projekts war die numerische Simulation der gekoppel-
ten thermischen, hydrogeologischen, geomechanischen und geochemischen (THM/C)
Prozesse im Nahfeldbereich, die wahrend und nach der Injektion von CO, in eine nahe-
zu ausgebeutete Erdgaslagerstatte auftreten. Im Mittelpunkt der Untersuchungen stand
dabei die Entwicklung von spezifischen Modellen sowie deren Integration in Simulatoren
flr die Bewertung des beabsichtigten EGR-Konzepts hinsichtlich Effizienz und Forma-
tionssicherheit. Mit dem Nahfeldbereich ist dabei der Teil eines Reservoirs definiert, der
sich in unmittelbarer Umgebung der Injektionsbohrung befindet. In diesem Gebiet sind
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durch die CO,-Injektion substanzielle Anderungen von Druck, Temperatur, Gesteins-
spannungen und chemischen Konzentrationen zu erwarten. Die Teilprozesse wirken
Uber signifikante Kopplungsmechanismen interagierend miteinander. Im Rahmen der
vorgesehenen Fokussierung auf geomechanische Prozesse war beabsichtigt, diese
Kopplungsmechanismen (z.B. Poro-Perm-Effekte im Zusammenwirken hydrogeologi-
scher und geomechanischer Vorgange, thermomechanische Formationsschadigungen)
zu quantifizieren, was mit der gegenwartigen kommerziellen Standardsoftware nicht
oder nur Uber die ineffiziente Kopplung unterschiedlicher spezialisierter Simulatoren
mittels Austausch von Dateien maoglich ist. Ein wesentliches Bestreben dieser Unter-
suchungen war die projektiibergreifende Entwicklung von THMC-Softwarekomponenten
fur Simulationen im Bereich der EGR-Technologie in Verbindung mit der Nutzung von
Hdéchstleistungsrechentechnik (HPC).

2.2 Voraussetzungen fur die Durchfuhrung des Vorhabens

Das Department Umweltinformatik wurde im Jahr 2007 am UFZ in Leipzig eingerichtet.
Die Departmentleitung wird in gemeinsamer Berufung auf die Professur flir Angewandte
Umweltsystemanalyse an der Technischen Universitat Dresden durch Prof. O. Kolditz
ausgelbt. Derzeit umfasst das Forschungsprofil des Departments flir Umweltinformatik
vier Schwerpunkte:

— In der Energie- und Umweltforschung stehen Fragestellungen aus verschiedenen
geotechnischen Bereichen (Geothermie, CO,-Speicherung, untertagige Abfallde-
ponierung) und der Energiespeicherung im Vordergrund, die durch die Modellie-
rung und numerische Simulation von gekoppelten THM/C Prozessen in pordsen
Medien beschrieben werden. Neben der Modell- und Programmentwicklung sind
umfangreiches Benchmarking und realistische Standortstudien Bestandteil der
Untersuchungen.

— Die Hydrosystemanalyse umfasst die Grundwassermodellierung und die Betrach-
tung gekoppelter Oberflachen- und Grundwassersysteme.

— Im Bereich Wissenschaftliches Rechnen steht die Entwicklung effizienter numeri-
scher Verfahren flir gekoppelte Mehrfeldprobleme sowie Mehrskalensysteme im
Mittelpunkt der Forschungsarbeiten. Ein besonderer Schwerpunkt ist hierbei das
Hochstleistungsrechnen.

— Fdr die effektive und anschauliche Darstellung sowie Diskussion von Modellen,
Messdaten und Simulationsergebnissen entwickelt das Department Methoden der
Wissenschaftlichen 3D-Visualisierung.

Auf dem Gebiet der CO,-Speicherung als wesentlicher Bestandteil von CCS-Prozessen
ist das Department neben dem F&E-Vorhaben CLEAN aktuell in die Untersuchungen der
vom BMBF geférderten Projektverbiinde CO2-MoPa, CO2MAN und CO2BENCH (als
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Bestandteil des PROTECT-Verbundes) eingebunden. In diesem Zusammenhang werden
differenzierte Aufgabenstellungen aus dem Bereich der Simulation gekoppelter THM/C
Vorgange im geologischen Untergrund bearbeitet. Ein verallgemeinerter Modellansatz
gestattet die Erfassung unterschiedlicher Zeit- und Langenskalen sowie die Modellierung
von Prozessen in unterschiedlichen Formationstypen (tiefe salinare Grundwassersyste-
me - Mehrphasenfluss, Erdgaslagerstatten - nichtisothermer Mehrkomponenten-Gas-
fluss in deformierbaren pordsen Medien).

Flr die Methoden- und Modellentwicklung verfiigt das Department Umweltinformatik
des UFZ Uber Expertisen seiner Mitarbeiter in den Bereichen Angewandte Mathematik,
Kontinuumsmechanik, Thermodynamik und Materialtheorie. Das UFZ ist Mitglied im
internationalen OpenGeoSys-Konsortium (www.opengeosys.net) zur Modellierung von
gekoppelten THM/C-Prozessen in pordsen Medien und koordiniert die Entwicklung
dieses wissenschaftlichen open-source Softwareprojekts. Dabei kann das Department
umfangreiche Erfahrungen auf dem Gebiet der Angewandten Informatik vorweisen
(Datenintegration, Visualisierung, Hochstleistungsrechen und Software-Engineering).

2.3 Planung und Ablauf des Vorhabens

Analog zu den Forschungspartnern im F&E-Verbund CLEAN wurden fir das hier darge-
legte Projekt in der Antragsphase Kosten-, Zeit- und Arbeitsplane erstellt, die wahrend
der Projektlaufzeit in Abstimmung mit Lenkungsausschuss, Projektkoordination, rele-
vanten Verbundpartnern und Projekttrager an die jeweils aktuelle Situation angepasst
wurden. Dabei kann festgestellt werden, dass die Arbeiten im Projekt insgesamt wei-
testgehend planmaBig verliefen. Ungeachtet der nachfolgend erlauterten Anpassungen
an die urspringliche Projektplanung konnten die Gbergeordneten Vorhabensziele unein-
geschrankt erreicht werden.

Verfahrensbedingt (spate Einstellung von Projektpersonal durch Einhaltung gesetzlicher
Fristen nach verzégertem Eingang des Bewilligungsschreibens am UFZ) ergaben sich
erste Verzégerungen bereits zu Projektbeginn. Jedoch konnten anfangliche Rickstande
im Bearbeitungsprozess durch teilweisen Einsatz von haushaltfinanziertem Personal be-
reits im ersten Jahr der Projektlaufzeit nahezu vollstandig ausgeglichen werden. Diese
Arbeiten betrafen u.a. eine Studie zu Materialmodellen der Felsmechanik sowie Unter-
suchungen zu algorithmischen Kopplungsmechanismen hydrogeologischer und geome-
chanischer Prozesse inklusive deren Integration in das wissenschaftliche open-source
Softwareprojekt OpenGeoSys (OGS). Somit konnte die Zeitplanung lGber den gesamten
Projektverlauf gesehen ohne gravierende Veranderungen der Projektziele eingehalten
werden.

Die Entwicklung der kontinuumsmechanischen sowie der konstitutiven Modelle und
Algorithmen zur gekoppelten Simulation hydrogeologischer und geomechanischer Pro-
zesse in pordsen Medien sowie deren Implementierung in OGS wurden etwa zur Halfte
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der Projektlaufzeit abgeschlossen und mit einem Benchmark umfangreich getestet (vgl.
Unterabschnitt 3.1 dieses Berichts). In Abstimmung mit dem Reservoirbetreiber GDF
SUEZ und den anderen im Bereich der Modellierung tatigen Verbundpartnern wurde
etwa zu diesem Zeitpunkt eine generelle Anpassung der Simulationsarbeiten an die
realen physikalischen Bedingungen in der betrachteten Formation vorgenommen. Da
sich nach Angaben von GDF SUEZ das vorhandene Porenfluid in gasférmigem Zustand
befindet, was auch flr das zu injizierende CO, zu erwarten war, wurde das urspringli-
che Modell eines Zweiphasenflusses nahezu inkompressibler Flissigkeiten durch das
Modell des Mehrkomponenten-Gasflusses in porésen Medien abgelést. Da bei diesen
Modellen unterschiedliche Druckentwicklungen in der Formation zu erwarten sind (die
Gefahr einer geomechanischen Schadigung ist im Fall des Gasflusses deutlich geringer),
veranderte sich damit flr die Reservoir- und Deckgebirgsschichten im flir die EGR-
Technologie vorgesehenen Teilgebiet Altensalzwedel der Fokus von der Untersuchung
von lokalen geomechanischen Deformations- und Schadigungsprozessen hin zu nicht-
isothermen Effekten besonders im Bohrlochbereich und zu Transport- sowie Diffusions-
vorgangen im Gasgemisch (Porenfluid und injiziertes Fluid in Form von CO, oder einem
Tracer-Gas). Die Modelle und Simulationsergebnisse werden ebenfalls im Unterabschnitt
3.1 dieses Berichts vorgestellt.

Den wesentlichen Teil der hier dargelegten Projektarbeiten nahmen Konzept- und Mo-
dellentwicklung, numerische Implementierung sowie Modell- und Softwarevalidierung
durch Benchmarking ein, die im urspriinglich beantragten Rahmen erfolgten. Das Aus-
bleiben der bergrechtlichen Genehmigungsverfahren zur CO,-Injektion und die damit
verbundenen Entscheidungen von GDF SUEZ verhinderten den avisierten Vergleich von
Simulationsergebnissen mit dem beobachteten Transport- und Reaktionsverhalten des
injizierten CO, in der ausgewahlten geologischen Formation. Alternativ wurde in Zusam-
menarbeit mit CLEAN-Teilprojekten aus dem Bereich Monitoring die Validierung der Mo-
delle und Verfahren mit Daten von analogen physikalischen Prozessen diskutiert. Im
Ergebnis wurden das Rickerwarmungsverhalten der Formation in Bohrlochnéhe nach
Ende einer definierten CO,-Injektionsperiode sowie das Transportverhalten einer Tra-
cer-Substanz in ausgewadhlten Reservoirhorizonten numerisch simuliert (zu Ergebnissen
siehe Unterabschnitt 3.1 dieses Berichts). Da auch hierzu keine vergleichenden Mess-
daten vorlagen, war es grundlegendes Ziel, anhand der Simulationsergebnisse geplante
Monitoringkonzepte zu bewerten und gegebenenfalls anzupassen. In Code-Vergleichen
konnte eine sehr gute Ubereinstimmung von Ergebnissen kommerzieller Software mit
Resultaten erzielt werden, die mit den im Projekt erarbeiteten Modellen gewonnen wur-
den. Das letztliche Ausbleiben auch des Tracer-Tests hatte jedoch eine Reduzierung von
Simulationsarbeiten zur Folge (geplante Szenariensimulationen zur effizienteren Gestal-
tung der Tests wurden nicht mehr angefragt). Die damit verbundene Anderung von Ar-
beits- und Kostenplan wurde dem Projekttrager angezeigt, die entsprechend angepass-
ten Plane wurden umfanglich eingehalten.
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2.4 Wissenschaftlicher und technischer Stand

Der IPCC-Sonderbericht zu CCS (IPCC, 2005) betont, dass humerische Simulationen
einen entscheidenden Anteil bei der Konzipierung und Bewirtschaftung von CO,-Spei-
chersystemen haben werden und dass es insbesondere Forschungs- und Entwicklungs-
bedarf bei der Untersuchung von Prozesskopplungen gibt (Fischedick et al., 2007).

Mathematische und numerische Modelle von Transport- und Deformationsprozessen in
pordosen Medien werden seit mehreren Dekaden entwickelt und flr die Untersuchung
verschiedener Problemstellungen genutzt (z.B. Grundwasserstromung, Konsolidierungs-
probleme in Boden). Im Gegensatz dazu war die Modellierung von Vorgangen bei der
geologischen CO,-Speicherung zu Projektbeginn eher noch als in Anféangen stehend zu
sehen. Die Komplexitat der dabei ablaufenden Prozesse verlangt das Einbeziehen unter-
schiedlicher Forschungsgebiete in die Untersuchungen (z.B. Hydrologie, Geotechnologie,
numerische Mechanik und Mathematik). Wahrend sich vor etwa zehn Jahren nur weni-
ge Publikationen mit diesem Thema beschéftigten (Garcia, 2003; Lindeberg, 1997;
Oldenburg et al., 2001; Pruess und Garcia, 2002; van der Meer, 1996), erschien etwa
zur Zeit des Projektbeginns eine wachsende Anzahl numerischer (Basburg et al, 2007;
Doughty und Pruess, 2004; Ennis-King und Paterson, 2005; Flett et al., 2007; Ghanbari
et al., 2006; Imaseki et al., 2005; Le Gallo et al., 2006; Pruess et al., 2003), seimana-
lytischer (Nordbotten und Celia, 2006; Nordbotten et al., 2005b; Saripalli und McGrail,
2002) und analytischer (Nordbotten et al., 2004, 2005a; Riaz et al., 2006) Studien. Im
Rahmen der numerischen Simulationen wurden die Fahigkeiten geschaffen, komplexere
Probleme zu betrachten (z.B. Kopplung verschiedener Prozesse, Mehrskalenaspekte,
Bertcksichtigung von Heterogenitaten und unterschiedlicher geologischer Bedingun-
gen), dennoch blieb die Entwicklung effizienter und stabiler numerischer Algorithmen
eine groBe Herausforderung.

Beim Studium der Fachliteratur zur Analyse des aktuellen Kenntnisstandes bei der Mo-
dellierung von Prozessen der geologischen CO,-Speicherung fiel auf, dass mehrere
Arbeiten auf die Simulation von hydromechanischen (HM) Prozessen einschlieBlich der
Versagensanalyse fokussiert waren (Streit und Hills, 2004; Rutqvist at al., 2008b). Im
Sinne reservoirbezogener CO,-HM-Simulationen wurden hypothetische Falle untersucht
(Rutqvist und Tsang, 2002 - tiefes salinares Grundwassersystem), aber auch bereits
realistische Feldstudien publiziert, wie etwa flir die Projekte Sleipner (Norwegen, off-
shore-Speicherung in einem tiefen salinaren Grundwassersystem - Chadwick et al.,
2004), Weyburn (Kanada, onshore Enhanced Oil Recovery Projekt — White et al., 2004),
In Salah (Algerien, nahezu ausgebeutetes Gasreservoir — Ringrose et al., 2009). Erste
Ansatze flr numerische Simulationen zur Konzipierung und Bewirtschaftung von CO,-
Speichern wurden zudem im Zusammenhang mit der Bearbeitung von Demonstrations-
projekten entwickelt (z.B. Ennis-King et al., 2003; Lindberg und Bergmo, 2003; White,
2005).
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Teilaspekte von vollstdndig gekoppelten THM/C-Modellen bei der CO,-Problematik, wie
z.B. Mehrphasen- und hydromechanische Effekte, wurden am Lawrence Berkeley Nati-
onal Laboratory von Pruess (2008), Pruess et al. (2201), Rutqgvist und Stephansson
(2003) sowie Rutqgvist und Tsang (2002, 2005) untersucht. Li et al. (2006) zeigten in
Modellstudien, dass THM-Prozesse flir die Bewertung der Stabilitat von Stérungszonen
wichtig sind und seismische Aktivitaten auslésen kénnen. Sie untersuchten das Zusam-
menwirken folgender Prozesse: Temperaturanderungen, initialer Spannungszustand, In-
jektionsdruck und Auftriebskrafte. McPherson und Lichter (2001) betrachten modellhaft
die CO,-Ausbreitung in Kluftzonen unter Berlicksichtigung von Mehrphasenflissen (CO,,
salzhaltiges Tiefengrundwasser). Obwohl sich bereits zu Projektbeginn international
signifikante Fortschritte bei der Modellierung der geologischen CO,-Speicherung ab-
zeichneten, gab es zu diesem Zeitpunkt sehr wenige Anwendungen lGber den gesamten
relevanten Zeitraum, Uber den eine potenzielle CO,-Speicherformation bewertet werden
muss. Zudem war das MaB unklar, in welchem eine volle Kopplung aller physikalisch-
chemischen Prozesse erforderlich ist, die bei der geologischen CO,-Speicherung zu er-
warten sind und welche Genauigkeit bei der konstitutiven Modellierung erforderlich ist,
um eine ausreichende Bewertung der Speicherformationen durchflihren zu kénnen. Die-
se Fragen standen u.a. im Mittelpunkt der Untersuchungen der Modellierergruppen im
F&E-Vorhaben CLEAN.

Korrespondierend mit der beschriebenen Modellentwicklung waren auch bereits zu Pro-
jektbeginn kommerzielle und wissenschaftliche numerische Simulatoren flir die Analyse
von Mehrphasenflissen in pordsen Medien, geomechanischer Deformationen einschlieB3-
lich Bruch- und Schadigungsprozesse, unterschiedlicher nichtisothermer Effekte und
geochemischer Reaktionen verfligbar. Da die meisten dieser Computerprogramme auf
eine Untermenge dieser gekoppleten Prozesse fokussiert waren, sind deren Méglichkei-
ten einer umfassenden Betrachtung unterschiedlicher Phanomene bis heute als einge-
schrankt einzuschatzen. Numerische Studien zur geologischen CO,-Speicherung wurden
und werden vorrangig unter Nutzung kommerzieller Simulatoren durchgefihrt, die fir
den Bereich der Erdél- und Erdgasférderung oder der geothermischen Energieproduk-
tion entwickelt wurden (Lichtner, 2001; Nitao, 1996; Pruess, 2004; Schlumberger,
2007; Steefel, 2007; White und Oostrom, 1997). Diese Softwareprodukte sind hoch
spezialisiert, um den Anforderungen an die Reservoirsimulation zu gentigen (Mehrpha-
sen-Mehrkomponenten-Fluss und Warmetransport; z.B. Eclipse, TOUGH?2). Alle oben
genannten konzeptionellen und numerischen Weiterentwicklungen flr die realistische
Modellierung der geologischen CO,-Speicherung zu integrieren, ist flir existierende
Codes auBerordentlich aufwandig, in vielen Fallen sogar unrealistisch. Selbst die Kopp-
lung unterschiedlicher spezialisierter Simulatoren ist ineffizient (vielfacher Austausch
von Dateien fir nichtlineare, iterativ zu l6senden Problemen) und in Fallen, wo diese
Simulatoren unterschiedliche Berechnungsgitter verwenden, durch die notwenige Da-
teninterpolation fehleranfallig. Aus diesem Grund ist die Entwicklung integraler Soft-
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wareprojekte, wie im F&E-Vorhaben CLEAN angelegt, mit wesentlichen Vorteilen
bezliglich Effektivitat, Flexibilitat und Genauigkeit verbunden.

Aufgrund der Komplexitat der Modellierung gekoppelter Prozesse unterstreicht der be-
reits mehrfach erwahnte IPCC-Bericht die Notwendigkeit der Programmvalidierung und
des Programmvergleichs, um die Verlasslichkeit der numerischen Simulationen zu ga-
rantieren. Pruess et al. (2004) fliihrten anhand verschiedener Szenariensimulationen
einen Benchmark-Vergleich von Softwareprodukten zur CO,-Speicherung durch. Der
Codevergleich ist als Methode im THM/C-Bereich etabliert, nach wie vor in der Literatur
jedoch zumeist auf hydraulische Aspekte beschrankt (Class et al., 2009; Pruess et al.,
2004). Als beispielgebend kénnen hier die umfangreichen Vergleichsstudien gelten, die
auf dem Gebiet der Endlager-Modelle veréffentlicht wurden (Birkholzer et al., 2006;
Rutqvist et al., 2008a). Ennis-King et al. (2003) demonstrierten den Nutzen von Sze-
nariensimulationen flr die Identifikation der sensitiven hydraulischen Parameter. Exis-
tierende Standard-Simulationswerkzeuge, wie z.B. PETREL/Eclipse oder FLAC, sollen zu
Vergleichszwecken flr einzelne Prozesse herangezogen werden. Dabei sind die flr die
Erdgasspeicherung entwickelten Vermischungsfunktionen an die spezifischen Bedingun-
gen der untersuchten Lagerstatte anzupassen.

Die fUr Simulationen im F&E-Verbund CLEAN vom Betreiber der untersuchten Gaslager-
statte, GDF SUEZ, ausgewadhlte Standard-Software wird zu Vergleichszwecken mit den
zu entwickelnden THM/C-Prototypen fiir einzelne Prozesse angewandt, die Ergebnisse
analysiert und mit den verbesserten Aussagen in der Modellsimulation beriicksichtigt.
Bei den kommerziellen Standardprodukten handelte es sich um PETREL (Geomodell)
und Eclipse 300 (Compositional Simulator — Gaslagerstattensimulator). Die Servicefir-
men Schlumberger und Partner haben die Leistungsfahigkeit ihrer Produkte hinsichtlich
der CO,-Modellierung spezifisch erweitert. Mit Eclipse/CO, Store (Hurter und Berge,
2007; Orr et al., 2007) steht ein Modell zur Verfligung, das sowohl das Phasenverhalten
CO,/Erdgas, die dispersive Vermischung von CO, und Erdgas, das Phasenverhalten
CO,/Schichtwasser, die Einlésung des CO, in Schichtwasser (salinare Lésung) sowie
Diffusionseffekte im Schichtwasser und porendruckabhdngige Permeabilitétsanderungen
darstellen kann. Im Hinblick auf die Problemstellungen bezliglich Modellierung und Si-
mulation der CO,-Injektion in die untersuchte Lagerstatte zu EGR-Zwecken sind zwei
Einschrankungen bei der Benutzung des ausgewahlten kommerziellen Simulators zu
beachten: Nichtisotherme Effekte und eine direkte Kopplung mit geomechanischen
Simulationsmodellen werden derzeit nicht berlicksichtigt.

Fortschritte im Bereich der Modellierung und Simulation von Prozessen bei der geolo-
gischen Speicherung von CO,, die aus der Literatur im Verlauf der Projektbearbeitung
bekannt wurden, sind im Unterabschnitt 3.3 dieses Berichts dargestellt und reprasen-
tativ mit Referenzen belegt. Flr die Literaturrecherchen wurden die Internetseiten rele-
vanter Fachzeitschriften sowie das Web of Knowlegde genutzt. Zudem wurden folgende
verbundinterne Informations- und Dokumentationsdienste in Anspruch genommen:
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— CLEAN-Datenmanagement-System (http://www.clean-altmark.org)

— interne CLEAN-Informationsplattform (http://web.gicon.de/clean)

Da es sich bei den konkreten Projektarbeiten im Wesentlichen um die Entwicklung von
Konzepten, Modellen, Algorithmen und Softwarekomponenten handelte, wurden keine
bekannten Konstruktionen, technologische Verfahren oder Schutzrechte fir die Durch-
flihrung dieser Arbeiten benutzt.

2.5 Zusammenarbeit mit anderen Stellen

Flr die Realisierung eines integrierten Modellierungs- und Softwareansatzes im Rahmen
des F&E-Vorhabens CLEAN war die intensive Zusammenarbeit aller Modellierergruppen
innerhalb des Verbundes unerlasslich. Die prozessspezifischen Fragestellungen wurden
dabei in erster Linie bilateral bearbeitet. So kooperierten beispielsweise die Bearbeiter
des hier dargelegten Projekts vom UFZ bei der Modellentwicklung und -integration eng
mit der TU Dresden (Prof. R. Liedl, Thermodynamik, Zustandsgleichungen - TV II1.2.2),
der TU Clausthal (Prof. Z. Hou, Geomechanik; Prof. L. Ganzer, komplexe FlieBvorgange
in porésen Medien - beide TV II1.2.3), dem GFZ Potsdam (PD Dr. M. Kiihn, Geochemie
- TV II1.2.2) und der Universitat Kiel (Prof. S. Bauer, Geochemie, Softwareengineering
- TV II1.2.2). Daruber hinaus koordinierte das UFZ eine Modelliererinitiative, die alle
Teilvorhaben des CLEAN-Verbundes sowie externe Experten ansprach und wahrend der
Projektlaufzeit drei Workshops in Leipzig durchflihrte. Zu diesen Veranstaltungen pras-
entierten die einzelnen Gruppen den Stand ihrer Arbeiten, und es wurden gezielt Syner-
gien in der Modell- und Softwareentwicklung herausgearbeitet:

— 1. Modellierer-Workshop: 30.01.2009 (26 Teilnehmer, 17 Vortrage)
— 2. Modellierer-Workshop: 19.03.2010 (22 Teilnehmer, 11 Vortrage)
— 3. Modellierer-Workshop: 29.09.2010 (27 Teilnehmer, 13 Vortrage)

Weitere Treffen der Modellierergruppen wurden auf wesentliche Initiative des UFZ am
27.01.2010 in Potsdam, 12.01.2011 in Leipzig und 27.01.2011 wiederum in Potsdam
durchgefiihrt. Dabei ging es um die Diskussion und Vereinbarung konkreter Arbeits-
schritte fur die integrierte Modellentwicklung, die Modellkalibrierung und die Analyse
von Ergebnissen aus Benchmark-Tests, Simulationen in verschiedenen raumlichen
Skalen und Vergleichsrechnungen. Das UFZ Gbernahm zudem die Redaktion des fach-
lichen Zwischenberichts (134 S.) des Themenverbunds TV III.2 ,Geowissenschaftliche
Prozessbeschreibung™ fir den Zeitraum von Projekbeginn bis Dezember 2009.

Die Zuverlassigkeit numerischer Simulationsergebnisse hangt signifikant von der ad-

aquaten Definition der fur den untersuchten Anwendungsfall relevanten Prozessbedin-
gungen und Materialparameter ab. Ein wesentliches Ergebnis der Zusammenarbeit der
numerisch und experimentell arbeitenden Gruppen im CLEAN-Verbund ist die auf UFZ-
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Initiative erstellte Ubersicht zur Modellparametrisierung und —kalibrierung, in der fiir die
physikalisch-chemischen Einzelprozesse sowie deren Kopplungen die erforderlichen Pro-
zessdaten, Rand- und Anfangsbedingungen sowie Materialparameter erfasst sind. Dazu
wurden die Arbeitsgruppen erfasst, die die entsprechenden Parameter bendtigen, sowie
verfigbare Quellen (Daten des Lagerstattenbetreibers GDF SUEZ, experimentelle Arbei-
ten im CLEAN-Verbund, Literatur) fiir diese Informationen aufgelistet. Diese Ubersicht
wurde in das Datenmanagementsystem des Verbunds eingepflegt und bot somit allen
Interessenten einen effektiven Zugriff auf flir die Modellierung und numerische Simula-
tion bendtigte Daten. Das hier dargelegte Projekt konnte beispielsweise bei der Erarbei-
tung des numerischen Simulationsgitters auf das wesentlich von der TU Clausthal (Prof.
L. Ganzer - TV II1.2.2) parametrisierte geologische Modell zuriickgreifen, welches von
GDF SUEZ (R. Meyer - TV II1.2.3) zur Verfligung gestellt wurde. Bei der Kalibrierung
konstitutiver Modellbestandteile (Materialgleichungen) arbeitete das hier dargelegte
Projekt eng mit GDF SUEZ (Fluidparameter und Charakteristika der pordsen Medien in
den Gesteinsschichten), der TU Clausthal (Prof. Z. Hou - TV II1.2.2) und der Universitat
Jena (Dr. D. Pudlo =TV IIl.1, beide Gesteinsparametrisierung) und dem GFZ Potsdam
(Dr. A. Forster — TV III.3, thermische Parameter) zusammen.

Im Laufe der Projektarbeit wurden durch unterschiedliche Gruppen des libergeordneten
Projekts TV III1.2.2 ,Gekoppelte Prozesse im Reservoir-Nahfeld" spezifische Modellkom-
ponenten in die vom UFZ als Hauptentwickler koordinierte wissenschaftliche Software
OGS integriert (TU Dresden, Prof. R. Liedl; Universitat Kiel, Prof. S. Bauer; GFZ Pots-
dam, PD Dr. M. Kiihn). Die genannten Projektpartner entwickelten ebenso Benchmarks
fur die Validierung von Modellen sowie Software und wurden dabei von der TU Clausthal
(Prof. Z. Hou - TV III.2.3) unterstitzt. Bezlglich konkreter Anwendungssimulationen
untersuchte das hier dargelegte Projekt folgende Problemstellungen gemeinsam mit
Partnern aus dem F&E-Verbund CLEAN:

— Ruckerwarmungsverhalten im bohrlochnahen Bereich nach Abschluss einer CO,-
Injektion (GFZ Potsdam, Dr. J. Henninges - TV 1V.4.2 , Temperatur-Monitoring")

— Simulation eines geplanten Tracer-Tests (GDF SUEZ, R. Meyer, Dr. G. Rosenthal
- TV II1.2.3; GFZ Potsdam, Dr. P. Pilz - TV IV.4.3 ,, Geochemisches Monitoring")

— Szenariensimulationen zum Reservoirverhalten bei unterschiedlichen Injektions-
bedingungen (TU Clausthal, Prof. L. Ganzer - TV II1.2.3)

In diesem Zusammenhang ist insbesondere die Zusammenarbeit mit Arbeitsgruppen
aus dem Bereich Monitoring zu erwahnen, die beispielhaft flr die Validierung von Simu-
lationsergebnissen anhand von Messdaten des realen Simulationsgebiets ist. Durch die
ausgebliebene CO,-Injektion konnten die Vergleiche von Simulations- mit Messergeb-
nissen nicht erfolgen, so dass auf Vergleichsrechnungen mit kommerzieller Software
ausgewichen wurde.
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3 Eingehende Darstellung des Projekts

3.1 Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Zentrum des hier dargestellten Projekts stand die numerische Modellierung von ge-
koppelten thermischen, hydrogeologischen und geomechanischen (THM) Prozessen im
Nahfeld der Injektionsbohrung einer nahezu ausgebeuteten Erdgaslagerstatte wahrend
der frihen Phase (weniger als zehn Jahre) einer CO,-Verpressung zu EGR-Zwecken. Im
betrachteten Nahfeldbereich werden wahrend und nach der CO,-Injektion signifikante
Anderungen von Lagerstattendruck, Temperatur, Gesteinsspannungen und Mischungs-
konzentrationen des Porenfluids beobachtet, die auf elementare Wechselwirkungen
zwischen den verschiedenen physikalischen und chemischen Prozessen schlieBen las-
sen. Es war beabsichtigt, einige dieser gekoppelten Prozesse (z.B. Poro-Perm-Effekte,
thermohydraulische Vorgange, mechanische Schadigungsaspekte) zu quantifizieren, die
aktuell mit kommerzieller Standardsimulationssoftware nicht erfasst werden kénnen. Zu
diesem Zweck wurden in Zusammenarbeit mit anderen Projekten des F&E-Vorhabens
CLEAN adaquate Komponenten flr die wissenschaftliche open-source Softwareplattform
OpenGeoSys entwickelt und unter Berlicksichtigung von Aspekten des Hochstleistungs-
rechnens realisiert.

In diesem Bericht werden die Modellierungskonzepte und —ansatze sowie die Ergebnisse
von Benchmark- und Anwendungssimulationen unterschiedlicher Kopplungsszenarien
komplexer physikalischer Prozesse mit Schwerpunkt auf

— isothermer Zweiphasenfluss in deformierbaren porésen Medien und
— nichtisothermer Mehrkomponenten-Gasfluss in undeformierbaren porésen Medien

dargstellt. Wegen der komplexen Geometrien und der Vielfalt unterschiedlicher, mitein-
ander interagierender Teilprozesse ist die Modellierung der Injektion und Ausbreitung
von CO, im geologischen Untergrund auf unterschiedlichen Zeit- und Langenskalen eine
rechentechnische Herausforderung. Aus diesem Grund wird eine sukzessive Konzept-
und Modellentwicklung mit dem Ziel einer umfassenden gekoppelten Simulation der
relevanten physikalisch-chemischen Effekte vorgeschlagen, wobei zunachst die fur die
untersuchten Skalen wesentlichen Teilvorgange integriert wurden. In diesem Zusam-
menhang wurden im Berichtszeitraum die folgenden Teilaufgabenstellungen fir die
numerische Analyse vollstandig gekoppelter Probleme untersucht:

— konzeptionelle Auswahl der Bilanzgleichungen und konstitutiven Beziehungen fir
die Simulation der betrachteten THM-Prozesse,

— Entwicklung und Implementierung problemspezifischer Modelle und Algorithmen,

— Auswahl geeigneter Primarvariablen flir die Betrachtung gemischter Finite-Ele-
ment-Formulierungen sowie Analyse diverser numerischer Kopplungsalgorithmen,
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— Definition von prozess- und anwendungsspezifischen Benchmarks zur Validierung
der Modelle und zur Qualitatskontrolle der Softwarekomponenten sowie

— Anwendungssimulationen und Szenarienstudien.

Flr die Definition von Geometrien, Anfangs- und Randbedingungen sowie von Prozess-
und konstitutiven Parametern arbeiteten die Autoren eng mit anderen Projekten des
F&E-Vorhabens CLEAN zusammen. Details sind im Unterabschnitt 2.5 dieses Berichts
aufgefuhrt.

3.1.1 Modellierung gekoppelter thermo-hydro-mechanischer Prozesse bei der CO5-
Injektion fiir EGR-Zwecke

Konzeptionelle Grundlage der im Projekt entwickelten Modelle zur Simulation von Trans-
port- und Deformationsprozessen in pordsen Medien stellt die Mischungstheorie erganzt
um das Konzept der Volumenanteile dar. Im Rahmen dieser erweiterten Mischungsthe-
orie kdnnen alle kinematischen und physikalischen GréBen auf der Makroebene in einem
kontinuumsmechanischen Sinn als lokale statistische Mittelungen ihrer Werte auf der
unterliegenden Mikroebene angesehen werden. Diese Vorstellung ist gleichbedeutend
mit der Annahme, dass die Masseanteile aller Bestandteile eines Mehrphasenmediums
gleichzeitig prasent und statistisch gleichférmig Uber das gesamte Kontrollvolumen
verteilt sind. In diesem Sinn wird der reale pordése materielle Kérper theoretisch durch
ein Gesamtkontinuum ersetzt, der vollstandig und gleichmaBig durch sich Uberlappende
homogenisierte Partialkontinua ausgeftllt ist. Mit anderen Worten, alle Phasen und/oder
Komponenten eines pordsen Mediums werden im Rahmen der modifizierten Mischungs-
theorie als ,,verschmierte" Ersatzkontinua mit reduzierter Massedichte dargestellt. Folg-
lich kénnen die Bewegungsvorgange und die physikalischen Prozesse der einzelnen Be-
standteile eines pordésen Mediums sowie auch des Gesamtkontinuums mit anerkannten
phanomenologischen Methoden der Kontinuumsmechanik beschrieben werden. Zur Er-
fassung der Mikrostruktur eines porésen Mediums auf makroskopischer Ebene werden
skalare Variablen wie die Volumenanteile (z.B. die Porositat als summarischer Volumen-
anteil aller fluiden Bestandteile des Gesamtkontinuums) oder die Sattigungen definiert.

Entsprechend den Annahmen Uber pordse Medien kdnnen geologische Formationen, die
fur die Aufnahme von CO, vorgesehen sind, als Mischung eines Feststoffgerists
(Gesteinsmatrix) und eines Porenfluidanteils bestehend aus

— einer partikularen Flissigkeit bzw. einem partikularen Gas (Einphasenfluss in
pordsen Medien) oder

— einem nicht mischbaren Gemenge von Flissigkeiten und/oder Gasen (Mehrpha-
senfluss in pordésen Medien) bzw.

— einem mischbaren Fluidgemenge verschiedener, teils miteinander reagierender
Komponenten mit mdéglichen Phasenilibergangen basierend auf Verdunstungs-,
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Kondensations- bzw. Ausfallungsvorgangen (Mehrphasen-Mehrkomponenten-
Fluss in pordsen Medien)

angesehen werden.

Die bestimmenden Feldgleichungen fir die Modellierung von Transport- und Deforma-
tionsprozessen beim Mehrphasen-Mehrkomponenten-Fluss in deformierbaren porésen
Medien werden auf der Basis der lokalen, partikuldaren Bilanzbeziehungen der Bestand-
teile eines porésen Mediums formuliert. Im Einzelnen handelt es sich dabei um die
Masse- und Impulsbilanzen sowie, bei nichtisothermen Prozessen, die Energiebilanzen.
Zusatzlich wird angenommen, dass die Bilanzbeziehungen sowohl der Bestandteile eines
porésen Mediums als auch des Gesamtkontinuums analog zu den klassischen Beziehun-
gen der Kontinuumsmechanik flur Einphasenmaterialien formuliert werden kénnen.
Wechselwirkungsmechanismen zwischen den einzelnen Bestandteilen eines pordsen
Mediums werden mit Hilfe so genannter Austauschterme in den partikularen Bilanzbe-
ziehungen beschrieben. Zur Definition der Bilanzbeziehungen des Gesamtkontinuums
wird die Superposition der partikularen Relationen genutzt.

Entsprechend der konkreten Aufgabenstellung fir die Betrachtung komplexer Vorgange
im geotechnischen Bereich werden die Bilanzbeziehungen unter Berlicksichtigung spezi-
fischer Annahmen in den erforderlichen Primarvariablen formuliert. Beispielsweise wird
im isothermen Fall des Zweiphasenflusses in deformierbaren porésen Medien (CO, und
salzhaltiges Tiefengrundwasser bei der geologischen CO,-Speicherung) in der Regel der
Masseaustausch zwischen den einzelnen Phasen vernachlassigt, zusatzlich werden alle
Phasen als intrinsisch inkompressibel angesehen. Zu den erforderlichen Feldgleichungen
gehoren in diesem Fall die Massebilanzen der beiden fluiden Phasen (unter Bertcksichti-
gung der Massebilanz der festen Phase) sowie die Impulsbilanz des Gesamtkontinuums.
Die Verschiebungen der festen Phase (,verschmierte™ Feststoffmatrix) des porésen
Mediums beschreiben die Deformationsprozesse als Primdrvariable, Transportvorgange
der fluiden Phasen kdnnen durch Druck- und/oder SattigungsgréBen charakterisiert
werden. Der Satz an Feldgleichungen fir die im Projekt ebenfalls betrachteten (und fur
die Erdgaslagerstatte Altmark relevanten) nichtisothermen Mehrkomponenten-Gasflisse
in undeformierbaren porésen Medien beinhaltet die klassische Massebilanz fir die Gas-
phase, die in Konzentrationen formulierten partikuldaren Massebilanzen der einzelnen
Komponenten der Gasphase (Massetransportbeziehungen mit Advektions- und Disper-
sionstermen) sowie die aus der Energiebilanz abgeleitete Warmeleitungsgleichung flr
das Gesamtkontinuum. Als Primarvariable werden in diesem Fall der Porengasdruck, die
Temperatur und die Konzentrationen der Komponenten der Gasphase betrachtet. Flr
die Herleitung der Warmeleitungsgleichung wird die Existenz lokaler thermischer Gleich-
gewichtszustande angenommen (einheitliche Temperatur aller beteiligten Phasen und
Komponenten des pordsen Mediums). Wahrend die aus den Bilanzbeziehungen abgelei-
teten Feldgleichungen fundamentale physikalische, chemische und thermodynamische
Eigenschaften der betrachteten Materie unabhangig von deren spezifischen Material-
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eigenschaften beschreiben, differiert die Reaktion eines physikalischen Kdérpers auf
auBere Einflisse in der Realitdt je nach dessen Beschaffenheit und konstitutiven Eigen-
schaften. Aus diesem Grund sind die grundlegenden Feldgleichungen um Materialglei-
chungen (konstitutive Beziehungen) zu erganzen, die das materialspezifische Verhalten
charakterisieren. Im mathematischen Sinn ist diese Feststellung aquivalent mit der
Formulierung eines geschlossenen Gleichungssystems zur Modellierung physikalisch-
chemischer Prozesse (Ubereinstimmende Anzahl von Gleichungen und Unbekannten),
das aus Bilanz- und konstitutiven Beziehungen besteht. Im Kontext der betrachteten
geotechnischen Problemstellung werden, je nach konkreter Prozessmodellierung
(isothermer Zweiphasenfluss in deformierbaren porésen Medien oder nichtisothermer
Mehrkomponenten-Gasfluss in undeformierbaren porésen Medien) folgende konstitutive
Beziehungen bendtigt:

— Relationen fir die Austauschterme in spezifischen Bilanzbeziehungen individueller
Bestandteile des Gesamtkontinuums (beispielhaft sind Annahmen flr die Impuls-
austauschterme zwischen der festen und fluiden Phasen, mit deren Hilfe sich aus
den Impulsbilanzen der fluiden Phasen die partikuldren Darcyschen Gesetze zur
Beschreibung der Wechselwirkung zwischen fester und fluiden Phasen ableiten
lassen),

— Konstitutiv- und Zustandsgleichungen flr Porenfluideigenschaften, wie Druck,
Dichte, Viskositat, kritische Parameter, relative Permeabilitat sowie Sattigung
(z.B. Ansatze von Brooks-Corey oder van Genuchten flr Beziehungen zwischen
Kapillardruck sowie relativer Permeabilitat und Sattigung),

— Beziehungen zwischen dem Tensor der Effektivspannungen und dem elastischen
Anteil des Verzerrungstensors bezliglich der festen Phase des porésen Mediums
(z.B. Hookesches Gesetz der linearen Elastizitat) sowie gegebenenfalls Entwick-
lungsgleichungen flr spezifische innere Variable bei inelastischem Materialver-
halten der festen Phase (z.B. FlieBregeln bei elastisch-plastischen Effekten),

— Entwicklungsgleichungen flr Schadigungsvariablen im Fall zu erwartender
Mikrorissbildung in der Gesteinsmatrix (im hier dargestellten Projekt wurden
beispielsweise hydraulische und Schubversagenskriterien betrachtet),

— Relationen fir die thermischen Parameter des Gesamtkontinuums ausgehend von
den partikularen Werten flir dessen Bestandteile sowie gegebenenfalls Gleichun-
gen flr die Temperaturabhangigkeit spezifischer Materialparameter.

In Ubereinstimmung mit der Zielstellung des hier dargestellten Projekts wurden in einer
ersten Bearbeitungsphase die relevanten Feld- und Konstitutivgleichungen flr den Fall
des isothermen Zweiphasenflusses in deformierbaren porésen Medien unter Bericksich-
tigung potenziellen Schadigungsverhaltens der Gesteinsmatrix entwickelt und in die
wissenschaftliche open-source Softwareplattform OpenGeoSys implementiert (gekop-
pelte H2M-Simulation). Nach eingehender Diskussion mit dem Lagerstéttenbetreiber
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GDF SUEZ sowie den anderen im Bereich Modellierung tatigen Partnern des F&E-Ver-
bundes CLEAN wurde deutlich, dass sich das injizierte CO, unter den realen Reservoir-
bedingungen im gasféormigen Zustand befinden wird und im Porenraum auch auf ein
gasférmiges Porenfluid, hauptsachlich bestehend aus N, und CH, trifft. Da in diesem Fall
die zu erwartende Druckentwicklung auf Deformationen der Gesteinsmatrix schlieBen
lasst, die nicht relevant sind flr die Entwicklung von mechanischer Schadigung, die
Temperaturunterschiede zwischen zu injizierendem CO, und den Formationsstrukturen
jedoch nicht vernachldassigbar scheinen, wurden im weiteren Projektverlauf geeignete
Feld- und Konstitutivgleichungen flr den Fall des nichtisothermen Mehrkomponenten-
Gasflusses in undeformierbaren porésen Medien entwickelt und in die OpenGeoSys
implementiert (gekoppelte TH(X?)-Simulation). Zu Details der konzeptionellen Grund-
lagen der verwendeten erweiterten Mischungstheorie sowie den konkreten Feld- und
Konstitutivgleichungen, die als Basis flr die im Projekt durchgefiihrte Modellierung und
Simulation gekoppelter thermo-hydro-mechanischer Probleme bei der Injektion und
Ausbreitung von CO; im geologischen Untergrund mit EGR-Bezug dienten, wird insbe-
sondere auf die Arbeiten Gorke et al. (2011), Kolditz et al. (2012) sowie Singh et al.
(2011b) der Projektbearbeiter sowie die darin zitierte Literatur verwiesen.

3.1.2 Numerische Realisierung im Rahmen der objektorientierten wissenschaftlichen
open-source Softwareplattform OpenGeoSys (OGS)

Die numerische Behandlung der betrachteten nichtlinearen, gekoppelten Probleme zur
Simulation thermischer, hydrogeologischer und geomechanischer Prozesse sowie deren
Wechselwirkungen basiert auf der Auswertung der relevanten Feldgleichungen in Ver-
bindung mit geeigneten Zeit- und Ortsdiskretisierungsverfahren. Unter Nutzung des
Verfahrens der gewichteten Residuen werden zunachst die schwachen Formulierungen
(integrale Variationsdarstellungen Gber das gesamte betrachtete Simulationsgebiet) der
als lokales System von Differentialgleichungen vorliegenden Feldgleichungen abgeleitet.
Dabei werden, im Rahmen einer Standard-Galerkin-Prozedur, die lokalen Bilanzbezie-
hungen mit geeigneten Testfunktionen multipliziert und Uber das Simulationsgebiet
integriert, das Uber das Volumen der Gesteinsmatrix definiert wird. Als geeignete Test-
funktionen gelten beliebige Funktionen mit angemessenen Anforderungen an Stetigkeit
und Differenzierbarkeit, die notwendig die Realisierung homogener wesentlicher Rand-
bedingungen (Dirichlet-Randbedingungen) erfillen.

Um das System der schwachen Formulierungen in den gewtinschten Primarvariablen zu
definieren, werden zweckmaBige konstitutive Beziehungen integriert (z.B. Spannungs-

Verzerrungs-Beziehungen der festen Phase des porésen Mediums flr das Einflihren des
Verschiebungsvektors bzw. Druck-Dichte- und/oder Druck-Sattigungs-Relationen fur die
fluiden Phasen des pordsen Mediums). Nachfolgend werden die kontinuierlichen Funkti-
onen der Primarvariablen durch Ansatzfunktionen in geeigneten Finite-Element-Raumen
ersetzt (Ortsdiskretisierung), die Interpolationsfunktionen unter Nutzung diskreter Wer-
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te der Variablen in den Gitterknoten des Finite-Element-Netzes darstellen. Als Ergebnis
dieser Ortsdiskretisierung liegt in der Regel ein algebraisches System nichtlinearer,
miteinander gekoppelter Gleichungen mit den Knotenwerten der Primarvariablen als
Unbekannte vor. Es enthalt im allgemeinen Fall auf seiner linken Seite eine Multipli-
kation der Massenmatrix mit dem Vektor der partiellen oder materiellen Zeitableitung
der Primarvariablen, eine Multiplikation der Advektionsmatrix mit dem Vektor der Gra-
dienten der Primarvariablen sowie eine Multiplikation der Laplace-Matrix mit dem Vektor
der Knotenwerte der Primarvariablen selbst. In die rechte Seite des Gleichungssystems
sind die Wirkungen auBerer Einfllisse integriert (Oberflachenbelastungen, Flisse durch
die Oberflache des betrachteten Berechnungsgebiets).

Im partiellen Lastschritt (auch: Zeitschritt) einer Finite-Element-Simulation, die die
gesamte Belastungsgeschichte betrachtet, ist jeweils ein, gegebenenfalls gekoppeltes,
lineares algebraisches Gleichungssystem zu l6sen. Aus diesem Grund sind die Ableitun-
gen der Primarvariablen in dem oben genannten, nach dem Ort diskretisierten System
der schwachen Formulierungen durch geeignete Zeitdiskretisierungsverfahren zu elimi-
nieren. AnschlieBend ist eine Linearisierung des Systems nach einem gangigen inkre-
mentell-iterativen Verfahren vorzunehmen. Somit ist in jedem Lastschritt ein lineares
Gleichungssystem mit den Inkrementen der Knotenwerte der Primarvariablen als Unbe-
kannte zu Iésen. Fir den Fall, dass dieses System miteinander gekoppelte Gleichungen
enthalt (Primarvariable unterschiedlichen physikalischen Typs — z.B. Verschiebungen
der Feststoffmatrix und Porendrlicke), existieren prinzipiell die folgenden Lésungskon-
zepte:

— Monolithischer Ansatz: Das gekoppelte Gleichungssystem wird im Rahmen einer
gemischten Finite-Element-Methode gleichzeitig gel6st. Dieser Ansatz zeichnet
sich in der Regel durch hohe numerische Genauigkeit und Effizienz aus. Eine ma-
thematische Herausforderung ist hingegen die Entwicklung stabiler Elementfor-
mulierungen fir die gemischten Finite-Element-Ansatzfunktionen insbesondere
bei mehr als zwei unterschiedlichen Typen von Primarvariablen.

— Partitionierter Ansatz: Bei dieser Vorgehensweise werden die einzelnen Gleichun-
gen im Lastschritt nacheinander geldst, wobei die jeweils nicht als Unbekannte
betrachteten Primarvariablen aus vorherigen Lésungen als bekannt angenommen
werden. Kopplungsterme werden mit diesen Annahmen auf der rechten Seite der
aktuell betrachteten Gleichung bericksichtigt oder durch geeignete Approxima-
tionen in die Lésung integriert. Der gesamte Lésungsprozess wird im Lastschritt
so oft iterativ wiederholt, bis alle Primarvariablen eine vorgegebene Genauigkeit
erreicht haben. Dieses Verfahren ist gegeniber dem monolithischen Ansatz deut-
lich zeitaufwendiger und nicht in allen Fallen zwingend stabil.

- Gemischter Ansatz: Beinhaltet das gekoppelte Gleichungssystem mehr als zwei
unterschiedliche Primarvariable, bietet die Behandlung eines Teils des Systems
im monolithischen Verfahren mit partitionierter Kopplung zum Rest des Systems
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haufig den besten Kompromiss hinsichtlich Stabilitat, Genauigkeit und Effizienz
der Ldsung.

Die im Projekt entwickelten numerischen Modelle und Algorithmen wurden in die wis-
senschaftliche open-source Softwareplattform OpenGeoSys (OGS) implementiert. OGS
ist ein internationales Softwareprojekt zur Modellierung von gekoppelten THM/C-Prozes-
sen in porésen Medien, dessen Entwicklung vom UFZ koordiniert wird (vgl. Kolditz et
al., 2012a). Im Rahmen des F&E-Vorhabens CLEAN haben neben den Autoren dieses
Berichts auch Wissenschaftler der TU Dresden, des GFZ Potsdam sowie der Universitat
Kiel OGS filr ihre Arbeiten genutzt und um den spezifischen Aufgabenstellungen
entsprechende Programmkomponenten erganzt.

Zur Herleitung der im Projekt betrachteten gekoppelten Prozesse des isothermen Zwei-
phasenflusses in deformierbaren porésen Medien und des nichtisothermen Mehrkompo-
nenten-Gasflusses in undeformierbaren porésen Medien wurde jeweils bezlglich der
Zeitdiskretisierung ein verallgemeinertes Einschritt-Differenzenverfahren genutzt. Das
Diskretisierungsschema enthalt einen Wichtungsfaktor, mit dem spezifische Ansatze
eingestellt werden kdnnen, von denen das implizite Euler-Verfahren (auch: Euler Rick-
warts) wegen seiner unbedingten numerischen Stabilitat das in der Praxis komplexer
Problemstellungen am haufigsten genutzte und auch von den Autoren favorisierte ist.
Flr die Linearisierung der nichtlinearen Finite-Element-Gleichungen kénnen in OGS
wahlweise die konsistente Linearisierung nach der Newton-Raphson-Methode oder das
Picard-Verfahren genutzt werden, bei dem die Systemmatrizen vereinfachend wahrend
der Iterationen innerhalb eines Lastschritts konstant gehalten werden. Zur Losung der
gekoppelten Problemstellungen erwies sich im Rahmen des Projekts der gemischte An-
satz als besonders geeignet. Im Fall des isothermen Zweiphasenflusses in deformierba-
ren porésen Medien wurde das Transportproblem monolithisch gelést und iterativ mit
der Lésung des Deformationsproblems verknupft. Flir die Simulation nichtisothermer
Mehrkomponenten-Gasfllsse in undeformierbaren porésen Medien werden der Poren-
gasdruck und die Temperatur im monolithischen Verfahren berechnet, die Konzentra-
tionen der Komponenten der Gasphase iterativ dazu ermittelt.

Nach Orts- und Zeitdiskretisierung sowie Linearisierung der schwachen Formulierungen
ist im Rahmen der Lésung des gemischten Anfangs-Randwert-Problems in jedem
Linearisierungsschritt ein lineares algebraisches Gleichungssystem auszuwerten, flr
dessen Ldsung in OGS vorrangig iterative Verfahren (z.B. Methode der konjugierten
Gradienten) mit Vorkonditionierung verwendet werden. Details zur allgemeinen Finite-
Element-Theorie gekoppelter Problemstellungen sowie der numerischen Realisierung
der im Projekt entwickelten Modelle im Rahmen von OGS sind besonders in den Arbei-
ten Gorke et al. (2011), Kolditz und De Jonge (2004), Kolditz et al. (2012), Korsawe et
al. (2006), Park et al. (2011) sowie Singh et al. (2011a,b) der Projektbearbeiter sowie
der darin angegebenen Literatur dargestelit.
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Die Finite-Element-Simulation nichtlinearer gekoppelter Problemstellungen unter rea-
listischen Bedingungen, wie der im Projekt bearbeiteten geotechnischen Anwendungen,
erfordert das Vielfache Generieren und Lésen von Gleichungssystemen mit einer sehr
groBen Anzahl von Unbekannten sowie die anschlieBende, wiederholte Analyse der
Simulationsergebnisse. Neben dem Einsatz effizienter numerischer Algorithmen flr
spezifische Teilprobleme des gesamten Berechnungsprozesses werden Verfahren des
Hochstleistungsrechnens im Sinne der Parallelisierung von Simulationsschritten zuneh-
mend wichtiger, um Ergebnisse in akzeptablen Rechenzeiten zu erzielen.

Im Kontext von Finite-Element-Simulationen sind die Assemblierung und die Lésung der
globalen Systemgleichungen in jedem Linearisierungsschritt grundlegende Bestandteile
des Berechnungsprozesses, die zudem einen immer gréBeren Anteil an der gesamten
Simulationszeit beanspruchen, je groBer das System ist. Wahrend die Parallelisierung
der Generierung lokaler Systemmatrizen und -vektoren auf Elementebene wegen der
hinfalligen Kommunikation zwischen den einzelnen Teilprozessen in diesem Stadium der
Simulation eine nattrliche Grundlage besitzt, ist die Parallelisierung der Analyse des
globalen Finite-Element-Systems deutlich anspruchsvoller und stand daher im Mittel-
punkt der entsprechenden Untersuchungen im Projekt. Ziel war es, effiziente parallele
Verfahren flr die iterative Lé6sung der schwach besetzten globalen Finite-Element-Sys-
teme bei groBskaligen gekoppelten Problemstellungen zu entwickeln und in OGS zu
integrieren. Flr den Einsatz auf Rechnerclustern mit verteiltem Speicher lag der Fokus
auf Algorithmen, bei denen die Assemblierung von globalen Matrizen und Vektoren fir
das Gesamtsystem nicht erforderlich ist.

Das im Projekt entwickelte Parallelisierungskonzept beruht in seinen grundlegenden
Eigenschaften auf dem Gebietszerlegungsverfahren (domain decomposition concept),
bei dem das Finite-Element-Gitter a priori in Teilgebiete entsprechend der Anzahl der
verfligbaren Rechnerprozessoren zerlegt wird. Flr eine ausbalancierte Unterteilung der
Gesamtgitter (ausgeglichene Anzahl von Unbekannten in den separierten Teilgebieten
zur Reduzierung von Wartezeiten einzelner Prozessoren) wird die frei verfligbare Soft-
ware zur Graph-Partitionierung METIS genutzt. Die eigentliche Lésung eines globalen
Finite-Element-Systems erfolgt mit speziellen Verfahren der konjugierten Gradienten,
den so genannten Krylov-Unterraum-Verfahren. Diese Klasse iterativer Losungsalgo-
rithmen bendtigt nur Matrix-Vektor-Multiplikationen und Skalarprodukte. Damit gestal-
tet sich die Behandlung schwach besetzter Matrizen besonders effizient. Wegen der
spezifischen Gittertopologie sind Systemmatrizen von Finite-Element-Anwendungen in
der Regel schwach besetzt. Zudem sind Krylov-Unterraum-Verfahren einfach paral-
lelisierbar, da sie die Gesamtmatrix wahrend der Lésungsiterationen nicht bendtigen.
Die Assemblierung von (Teil)Systemmatrizen und —-vektoren sowie die Berechnung
entsprechender lokaler Matrix-Vektor-Produkte finden vielmehr in den einzelnen Teilbe-
reichen der Gebietszerlegung statt. Der Krylov-Unterraum-L&ser nutzt anschlieBend die
parallel generierten Matrix-Vektor-Produkte aus den Teilgebieten, um die Gesamtlésung
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iterativ anzupassen. Damit wird die Kommunikation zwischen den Prozessoren wahrend
des Lésens des Gesamtsystems auf ein geringes MaB beschrankt und betrifft vorrangig
gemeinsame Gitterknoten auf Teilgebietsrandern. Wahrend der Parallelverarbeitung ge-
neriert und verwaltet jeder beteiligte Prozessor die Matrizen und Vektoren des ihm zu-
geordneten Teilgebiets selbst auf einem lokalen Niveau. Zur Akkumulation der lokalen
Ldésungsanteile von den einzelnen Prozessoren werden MPI-Funktionen genutzt.

Aus eigenen und Literaturanalysen ist bekannt, dass die Effizienz paralleler Finite-Ele-
ment-Lésungen (speed-up) unter anderem wesentlich von der GréBe der Teilbereiche
im Rahmen eines Gebietszerlegungsverfahrens abhangt. Bei einer geringen Anzahl von
Unbekannten pro Teilgebiet kann das Verhaltnis der Zeit fir lokale Rechenoperationen
auf dem einzelnen Prozessor zu der Zeit fir Kommunikation zwischen den Prozessen so
unglnstig sein, dass mit einer Zerlegung in weitere Teilgebiete keine sinnvolle Effizienz-
steigerung erzielt werden kann. Diese Diskrepanz flr Aufwand und Nutzen flr parallele
numerische Simulationen nimmt mit der rasanten Steigerung der Leistungsfahigkeit der
Prozessoren weiter zu. Mit dem Ausbleiben der CO,-Injektion in die Altmark-Lagerstatte
wurden zunachst komplexe Simulationen der gekoppelten THM-Prozesse bei der Aus-
breitung des CO, im ReservoirmaBstab hinfallig. Die konkret untersuchten Teilprozesse
(siehe nachfolgende Details zu Anwendungssimulationen) konnten unter vereinfachen-
den Bedingungen simuliert werden (kleinere raumliche Skalen, zweidimensionale Model-
lierung, Vernachldassigung spezifischer physikalischer Prozesse), woflir die entwickelte
parallele OGS-Version wegen der vergleichsweise geringen ProblemgréBe nicht effizient
eingesetzt werden kann. Aus diesem Grund wurden die parallelen Algorithmen teilweise
an existierenden Beispielen aus anderen geotechnischen Anwendungsbereichen (z.B.
Endlagerforschung) getestet und zeigten dort sehr gute Ergebnisse hinsichtlich ihrer
Effizienz (zu Theorie, Umsetzung und Ergebnissen der entwickelten parallelen Modelle
siehe Wang und Kolditz, 2010; Wang et al., 2009, 2010).

3.1.3 Benchmarking

Geschlossene Lésungen flr Problemstellungen aus Natur- und Ingenieurwissenschaften
sind auf Situationen beschrankt, die unter stark vereinfachenden Annahmen definiert
sind, verglichen mit den Prozessen, Eigenschaften und Bedingungen, die in der Realitat
typischerweise modelliert werden. Das ist besonders flir geotechnische Anwendungen
relevant, die durch das miteinander gekoppelte Wirken unterschiedlicher physikalischer
und chemischer Prozesse in porésen Mehrphasenmedien, ausgepragte Heterogenitaten
der Untersuchungsgebiete, anisotropes Materialverhalten und eingeschrankte Verfiig-
barkeit von in situ Messergebnissen charakterisiert sind. Die Entwicklung geeigneter
numerischer Modelle und die Nutzung entsprechender Simulationssoftware sind die
alleinige Option fir komplexe Zustandsanalysen und Prognosestudien geotechnischen
Problemstellungen, wie der im Projekt betrachteten Injektion und Ausbreitung von CO,
in tiefen geologischen Formationen.
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Um ihre Ubereinstimmung mit den in der Geoingenieurwissenschaft giiltigen Normen zu
demonstrieren, missen Modelle und Software zur Analyse geotechnischer Anwendun-
gen vor ihrem Praxiseinsatz hinreichend validiert werden. Eine anerkannte Methode flr
Modell- und Softwarevalidierung stellt das so genannte Benchmarking dar. Dabei stellen
Benchmarks klar definierte Beispiele fur die Prozesssimulation unter vereinfachenden
Annahmen dar, die mit existierenden analytischen Lésungen und/oder experimentellen
Daten verglichen werden kénnen. Liegen fir komplexe Situationen weder analytische
noch experimentelle Ergebnisse vor, ist der Vergleich zwischen unterschiedlichen wis-
senschaftlichen und /oder kommerziellen Softwarelésungen eine erprobte Methode, die
Funktionalitat, Zuverlassigkeit und Genauigkeit von Softwareentwicklungen objektiv zu
beurteilen.

Die Entwicklung und Analyse von Benchmarks, die die Anforderungen an Modellierung
und Simulation der spezifischen Aufgabenstellungen im F&E-Vorhaben CLEAN in breitem
Umfang reflektieren, gehdrten zu den Ubergreifenden Querschnittsaufgaben der Partner
des Themenverbundes TV III ,,Geowissenschaftliche Prozessbeschreibung®. Unter Koor-
dination des UFZ wurden sowohl die Methodologie des Validierungsprozesses als auch
konkrete Testbeispiele flir die Injektion und Ausbreitung von CO, im geologischen Un-
tergrund systematisiert. In diesem Zusammenhang wurden mehrere Benchmarks defi-
niert, die Geometrie, Geologie, Materialeigenschaften und Prozessbedingungen der im
Projekt betrachteten realen Anwendungssituation von potenziellen CO,-EGR-Aktivitaten
in der Altmark-Lagerstatte in vereinfachender Form beriicksichtigen. Methodisch basiert
die Validierung von Modellen und Software sowohl auf klassischen Benchmarks mit ver-
fugbaren analytischen und/oder experimentellen Ergebnissen als auch auf der verglei-
chenden Simulation unter Nutzung unterschiedlicher Softwarelésungen. Die Strategie
zur Benchmarkauswahl und —entwicklung basiert auf drei wesentlichen Aspekten:

— Prozessorientierte Benchmarks fur die numerischen Analyse partikuldrer und ge-
koppelter Prozesse mit Bezug zur geologischen CO,-Verpressung: Zur Validierung
von Projektergebnissen fur partikuldare physikalische und chemische Prozesse
wurden systematisch geeignete Benchmarks aus der Literatur ausgewahlt. Wei-
terhin konnte auf existierende Benchmarks zur Simulation gekoppelter Prozesse
zunehmender Komplexitat in pordsen Medien zurickgegriffen werden (z.B. kom-
pressibler Fluss (H), Zweiphasenfluss (H?), Konsolidierungsprobleme (HM, H’M),
Thermomechanik (TM) bis hin zu nichtisothermen Konsolidierungsproblemen mit
Zweiphasenfluss (TH?M)). An der Entwicklung prozessorientierter Benchmarks
waren alle mit Modellierung befassten Partner des F&E-Verbundes CLEAN betei-
ligt.

— Konstitutiv orientierte Benchmarks: Die Auswahl von zweckmaBigen konstitutiven
Beziehungen flr die Bestandteile der betrachteten porésen Medien (thermodyna-
mischen Zustandsgleichungen flr die Fluideigenschaften, Deformationsgesetze
der Feststoffmatrix) ist wesentlich flir das Erzielen realitatsnaher Simulationser-
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gebnisse. Umfangreiche Untersuchungen wurden im F&E-Verbund CLEAN auf
dem Gebiet der Zustandsgleichungen fir das injizierte CO, und die in der
Formation vorhandenen Porenfluide angestellt. Unter Beriicksichtigung der
Fluideigenschaften Dichte, Viskositat, Enthalpie, Entropie, Warmekapazitat und
Warmeleitfahigkeit wurden unterschiedlich komplexe Zustandsgleichungen
analysiert und teilweise weiterentwickelt (vgl. Singh et al., 2011b). Beitrage
kamen dazu vorrangig vom UFZ und der TU Dresden (Béttcher et al., 2012)
sowie von der TU Clausthal.

— Szenarienbasierte Benchmarks: Die humerischen Modelle fir nichtlineare, ge-
koppelte Probleme mit hohem Komplexitatsgrad wurden in vergleichenden
Studien von OGS mit unterschiedlichen kommerziellen Softwarelésungen (z.B.
Eclipse, TOUGH, FEFLOW) validiert. Zu diesem Zweck wurden neben der Analyse
von Literaturbeispielen u.a. vom UFZ, dem GFZ Potsdam und der TU Clausthal
vereinfachte Testfédlle definiert, die auf Daten der Altmark-Lagerstatte basieren.
Details kdnnen den nachfolgenden Erlauterungen zu einigen Anwendungssimula-
tionen entnommen werden. Ein in diesem Bericht nicht ausflhrlich dargestelltes
Beispiel befasst sich mit dem THM-Verhalten im Reservoir (ebener, vertikaler
Querschnitt) in der Produktions-, Injektions- und Nachinjektionsphase bei einem
hypothetischen CO,-EGR-Prozess, fiir das eine gute Ubereinstimmung von Be-
rechnungsergebnissen zwischen den Simulationsprogrammen TOUGH und OGS
erzielt werden konnte (vgl. Hou et al., 2012).

Die im Projekt entwickelte Benchmark-Systematik wurde in wesentlichen Teilen auf eine
standardisierte Weise dokumentiert (Kolditz et al., 2012a,d). Sie spiegelt die relevanten
physikalischen und chemischen Prozesse, die Kopplungsphdanomene sowie typische For-
mationsbedingungen und konstitutive Eigenschaften der Bestandteile der untersuchten
porésen Medien wider. Die Benchmarkdefinition umfasst jeweils eine Zusammenfassung
der Motivation, eine kurze Problembeschreibung, die Eingangsdaten, die Modellparame-
trisierung, Informationen zu den numerischen Algorithmen und Details zur Darstellung
der Ergebnisse.

3.1.4 Anwendungssimulationen und Szenarienstudien: Mechanisches Schéadigungsver-
halten

Im Rahmen der Untersuchungen zum isothermen Zweiphasenfluss in deformierbaren
porésen Medien wurde ein Testbeispiel zur Untersuchung des Schadigungsverhaltens an
der Grenzflache zwischen einer Reservoir- und einer Deckgebirgsschicht der betrachte-
ten geologischen Formation definiert. Das zweidimensionale Berechnungsgebiet stellt
einen Vertikalschnitt der Lange 100 m und der H6he 10 m dar, dessen Geometrie an
reale Daten aus der Altmark-Lagerstatte angepasst wurden (siehe Abb. 1). Die Grenz-
flache zwischen der Reservoir- und der dariber liegenden Deckgebirgsschicht liegt 6 m
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oberhalb des als undurchlassig angenommenen unteren Randes des betrachteten
Gebiets, das sich in etwa 3 000 m Tiefe befindet.

Es wird angenommen, dass die Reservoirschicht in gesattigter Form mit einem Poren-
fluid in flissigem Zustand gefillt ist. Das CO, wird Uber eine punktférmige Quelle mittig
im betrachteten Querschnitt und 1 m oberhalb des unteren Randes des Berechnungsge-
biets injiziert.

0,~76.5 MPa

Ax=1m and Az=0.5m

&m Sandstone
0,,(30,1)= 1.87e-3 m%/day
Om @

ZT—» 00 OO0

{p,=31 MPa and S, =0} or {p.=19 kPa and p,,,=p, P}

tt tt

Abbildung 1: Berechnungsgebiet mit Randbedingungen fir ein Testbeispiel zur Simulation
des isothermen Zweiphasenflusses und der elastischen mechanischen Deformation (H?M-Pro-
blem) unter Berlicksichtigung potenziellen Schddigungsverhaltens. Bedeutung der Variablen:

o, - lithostatische Vertikalspannung, o, - lithostatische Horizontalspannung, p. - Poren-

druck der benetzenden Phase, p,. — Porendruck der nicht benetzenden Phase, p. — Kapillar-
druck, S,, — Séattigung der nicht benetzenden Phase, q., — Injektionsrate fiir das CO..

Ausgehend von einer angenommenen Gesamtmenge von 10 000 t CO,, die Uber einen
Zeitraum von insgesamt 20 Jahren verpresst werden, ergibt sich eine volumetrische In-
jektionsrate fir das CO, von 1,87x107° m3.d™. Hierzu wurde die Dichte des superkriti-
schen CO, unter Annahme eines geothermischen Gradienten von 25°C-km™ und einer
Temperatur von 10°C an der Erdoberflache zu 734,27 kg-m™ berechnet (vgl. Span und
Wagner, 1996). Die weiteren Eigenschaften der beteiligten Fluide und Gesteine sind in
Tabelle 1 zusammengefasst. Zur Vereinfachung der Aufgabenstellung werden isotherme
Bedingungen angenommen.

Die Anfangsbedingungen wurden entsprechend der hydrostatischen Situation flr die
Fluide und den lithostatischen Eigenschaften flr die Gesteine in der betrachteten Tiefe
von etwa 3 000 m definiert. Der hydrostatische Zustand wurde auch als Randbedingung
flr die Simulation des Zweiphasenflusses in den unteren Eckknoten des Berechnungs-
gebiets angenommen. Die mechanische Belastungsrandbedingung in Form einer verti-
kalen Flachenpressung entspricht am oberen Rand dem lithostatischen Druck. An den
Seitenrandern wirkt eine horizontale Flachenpressung, deren Betrag unter Berucksich-
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tigung der Querkontraktion der Gesteine 60% des Betrags des lithostatischen Drucks
entspricht (siehe Abb. 1).

Tabelle 1: Eigenschaften der Fluide und Gesteine fiir das H?M-Problem bei Betrachtung einer
Reservoir- und einer Deckgebirgsschicht unter Berlicksichtigung potenziellen Schadigungsver-
haltens.

Fluideigenschaften

Eigenschaft Einheit Porenfluid CO,
Dichte kg-m™ 1173 734,27
Dynamische Viskositat Pa-s 1,252x10°3 6,24x107°
Restsattigung - 0,1 0,1
Maximalsattigung - 0,9 0,9

Gesteinseigenschaften

Eigenschaft Einheit Deckgebirgsschicht Reservoirschicht
(Schiefer) (Sandstein)

Elastizitatsmodul GPa 0,2 21

Querkontraktionszahl - 0,2 0,25

Porositat - 0,01 0,15

Intrinsische Permeabilitdit m? 1,0x10™%° 1,0x10Y

Das betrachtete Beispiel wurde u.a. zum Vergleich unterschiedlicher numerischer An-
satze flr die Modellierung von Zweiphasenflissen in pordsen Medien genutzt. Konkret
handelt es sich dabei um die alternative Auswahl von Primarvariablen flir das Transport-
problem der beteiligten Fluide. In der Projektlaufzeit wurden im Rahmen von OGS ein
Druck-Druck-Schema (pp-Schema, hier: Kapillardruck und Druck der CO,-Phase) und
ein Druck-Sattigungs-Schema (pS-Schema, hier: Druck der Porenfluid-Phase und Sat-
tigung der CO,-Phase) realisiert. Aus der Literatur ist bekannt, dass die Auswahl dieser
Primarvariablen einen wesentlichen Einfluss auf die Stabilitat der verwendeten Lésungs-
algorithmen hat (siehe z.B. Schrefler und Gawin, 1996). Fir das geomechanische Teil-
problem bieten sich die Koeffizienten des Verschiebungsvektors elementar als geeignete
Primarvariable an.

Die aus der Literatur bekannten Unterschiede im Lésungsverhalten der alternativen
Schemata flr die Auswahl der Primarvariablen des Transportproblems der Fluide eines
Zweiphasenflusses in porésen Medien wird durch die Analyse des hier betrachteten
Testbeispiels bestatigt. Wahrend bei Verwendung des pS-Schemas das injizierte CO,
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dazu tendiert, sich vertikal bis in die Deckgebirgsschicht auszubreiten, verbleibt das CO,
im Rahmen des pp-Schemas lber die gesamte Prozesszeit von 100 Jahren vollstandig in
der Reservoirschicht. Zudem ist die mit dem pS-Schema berechnete maximale CO2-
Sattigung groBer als die mit dem pp-Schema ermittelte (vgl. Abb. 2).

The PwSnw Model The PcPnw Model

[ —————
EE———
P

S(CO,) S(CO,)

0.841 0.561 0.280 (1] 0.645 0.464 0.282 00

Abbildung 2: CO,-Séttigung S(CO,) nach 1, 10, 20 und 100 Jahren (Injektionsperiode: 20
Jahre). Vergleich der numerischen Ergebnisse des pS-Schemas und des pp-Schemas.

Basierend auf dem berechneten Porendruck p und den ermittelten Hauptspannungen
o, >0, > 0, in der Gesteinsmatrix wurde die Entwicklung der Sicherheitsfaktoren £,

fur die hydraulische Schadigung mit
sz = (1)

und f° fur die Scherschadigung nach dem Mohr-Coulomb-Kriterium (vgl. Jaeger et al.,
2007)

s |o,— 0o, |

* T 2C, cos0+|(o, +0,)—2psing

(2)

im Rahmen der beiden grundlegenden numerischen Ansatze untersucht. Die Material-
parameter C, (Kohasionsfaktor) und 6 (interner Reibungswinkel) kénnen flr gangige
Gesteinsarten der Literatur entnommen werden. Das Risiko lokaler potenzieller Schadi-
gung besteht in den materiellen Punkten, in denen mindestens einer der beiden Sicher-
heitsfaktoren einen Wert gréBer als Eins annimmt. Bei gleichbleibender Injektionsrate
konnte beobachtet werden, dass sich die mechanische Stabilitat generell mit der Zeit
und bei zunehmender Ausdehnung der unterirdischen CO,-Fahne verbessert (das heiBt,
die entsprechenden Werte der Sicherheitsfaktoren verringern sich). Wie Abb. 3 zeigt, ist
eine lokale hydraulische Schadigung unter den im Projekt simulierten Bedingungen ein
unwahrscheinliches Ereignis, was sich auch mit Aussagen anderer Autoren deckt (vgl.
Rutqgvist et al., 2008b). Lediglich bei Verwendung des numerischen pS-Schemas ist fur

40



Schlussbericht zum Projekt 03G0704S im F&E Verbundvorhaben CLEAN

eine kurze Zeit nach Injektionsbeginn lokal in unmittelbarer Umgebung der Injektions-
bohrung eine Uberschreitung des betreffenden Sicherheitswertes festzustellen.

The PcPnw Model

1 year ;
10 years s

20 years .

100 years i
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Abbildung 3: Sicherheitsfaktoren fiir die hydraulische Schadigung nach 1, 10, 20 und 100
Jahren (Injektionsperiode: 20 Jahre). Vergleich der numerischen Ergebnisse des pS-Schemas
und des pp-Schemas.

Zusatzlich zu dem in der Literatur diskutierten Gefahrdungspotenzial an der Grenzflache
zwischen Deckgebirgs- und Reservoirschicht zeigte sich, dass die Gebiete des gréBten
Schadigungsrisikos in der Reservoirschicht wahrend der Injektionsphase konsistent die
AuBengrenzen der CO,-Fahne abbilden. Nahezu unmittelbar nach Beendigung der CO,-
Injektion stellte sich im betrachteten Gebiet der natlrliche Zustand der mechanischen
Stabilitat wieder ein.

The PwSnw Model The PcPnw Model
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Abbildung 4: Sicherheitsfaktoren fiir die Scherschddigung nach 1, 10, 20 und 100 Jahren
(Injektionsperiode: 20 Jahre). Vergleich der numerischen Ergebnisse des pS-Schemas und
des pp-Schemas.

Die raumliche Verteilung des Risikos mechanischer Instabilitaten basierend auf dem
Kriterium der Scherschadigung folgt ahnlichen Trends wie das Risiko einer hydrauli-
schen Schadigung (siehe Abb. 4). Auch hier sind Gebiete an der Front zwischen dem
Porenfluid und dem injizierten CO, besonders gefahrdet. In diesem Zusammenhang ist
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jedoch zu beachten, dass bei dem hier diskutierten Beispiel keine Vermischung der
beiden Fluide zugelassen wurde. Fur diesen Fall ist ein geringeres Schadigungsrisiko
anzunehmen, da keine scharfe Ausbreitungsfront mit teils erheblichen Druckgradienten
zu erwarten ist. Da insbesondere die Porendruckbedingungen im analysierten Teil der
Altmark-Lagerstatte auf gasférmige Porenfluide schlieBen lassen, wurde der Einfluss
einer moglichen Vermischung von flissigen und/oder superkritischen Fluiden nicht
untersucht.

Im Gegensatz zur Analyse des hydraulischen Schadigungsverhaltens wurde bei der Un-
tersuchung der Scherschadigung ein deutlich gréBeres Versagensrisiko berechnet. Es
tritt besonders in der ersten Zeit nach Injektionsbeginn auf und ist fir die Grenzflache
zwischen Deckgebirgs- und Reservoirschicht als auch die AuBengrenzen der CO,-Fahne
innerhalb der Reservoirschicht wahrscheinlich.

Die mechanische Stabilitat des Deckgebirges ist von herausragender Bedeutung fir die
Sicherheit einer geologischen Formation im Fall der Injektion von CO, (Schadigungen im
Deckgebirge kénnen zur potenziellen Offnung unerwiinschter Leckagewege fiir das im
Vergleich zu natirlichen Porenfluiden leichtere CO, fihren). Aus diesem Grund wurde
das fur das Testbeispiel definierte CO,-Injektionsszenario hinsichtlich der Auswirkungen
auf die Grenzflache zwischen der Deckgebirgs- und der Reservoirschicht gesondert im
Detail flr beide Schadigungsmechanismen untersucht.

The PwSnw Model The PcPnw Model
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Abbildung 5: Sicherheitsfaktoren £, fiir die hydraulische Schddigung (obere Reihe) und f.°
fir die Schubschéddigung entlang der Grenzfldche zwischen Deck- und Reservoirschicht nach
1, 10, 20 und 100 Jahren (Injektionsperiode: 20 Jahre. Vergleich der numerischen Ergebnisse

des pS-Schemas und des pp-Schemas.

Wie in Abb. 5 zu erkennen ist, besteht bei der gewahlten Injektionsrate von 500 Tonnen
CO, pro Jahr kein Risiko einer hydraulischen Schadigung an der Grenzflache zwischen
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den beiden Formationsschichten. Ein signifikantes Versagenspotenzial besteht jedoch
hinsichtlich einer méglichen Scherschadigung. Das Risiko der Bildung von Mikrorissen
im Gestein der Deckgebirgsschicht aufgrund hoher Scherbeanspruchung besteht beson-
ders in der ersten Zeit nach Injektionsbeginn und wird im Fall der numerischen Nutzung
des pS-Schemas als erheblich gréBer im Vergleich zum pp-Schema eingeschatzt. Die Ri-
siken einer mechanischen Schadigung verringern sich jedoch im Verlauf des Injektions-
prozesses und besonders nach dessen Beendigung deutlich.

Aus konzeptioneller Sicht verdeutlicht das hier diskutierte Beispiel, dass die Auswahl
des grundlegenden numerischen Ansatzes bezliglich der Primarvariablen fir das Trans-
portproblem der beteiligten Fluide (pS- oder pp-Schema) einen signifikanten Einfluss
auf die Charakteristika der CO,-Ausbreitung in der Formation besitzt. Damit gewinnt die
Wahl der Primarvariablen auch wesentliche Bedeutung flir die Vorhersage der mechani-
schen Gebirgsstabilitat bei der geologischen Verbringung von CO,. Unter den hier defi-
nierten Bedingungen werden mit dem pS-Schema gréBere Wahrscheinlichkeiten fir eine
mechanische Schadigung ermittelt. In der Praxis ist fur die Wahl der geeigneten Primar-
variablen beispielsweise zu beachten, ob in der relevanten Formation Kapillarwirkungen
eine wesentliche Rolle spielen.

3.1.5 Anwendungssimulationen und Szenarienstudien: Rickerwdrmungsanalyse

Das hier diskutierte Anwendungsbeispiel befasst sich mit der numerischen Simulation
des Temperaturverhaltens in der Nahe der Injektionsbohrung bei Verpressung von CO,
in eine mehrschichtige, nahezu ausgebeutete Erdgaslagerstatte, die als Restporengas
ein homogenes Gemisch aus CH4 und N, enthalt. Ausgangspunkt ist die Untersuchung
der Fragestellung, ob ein Temperaturmonitoring im Bohrlochbereich zur Uberwachung
der Injektions- und Nachinjektionsprozesse geeignet ist. Mit Hilfe eines Temperaturmo-
nitorings kénnen die Bereiche der Injektionsbohrung erfasst werden, lber die das inji-
zierte Fluid in die geologische Formation gelangt. Aus experimenteller Sicht ist die Frage
von groBem Gewicht, ob die konkreten Informationen lber die Temperaturentwicklung
in den Formationsschichten ausreichen, Menge und Zusammensetzung des Porenfluids
im Injektionsbereich zu bestimmen. Von speziellem Interesse war zudem die Analyse
des Rickerwarmungsverhaltens der Formation nach Beendigung der Injektion von CO,
mit niedrigerer Temperatur verglichen mit dem naturlichen geothermischen Zustand, da
der Injektionsvorgang mit dem Abkihlen der involvierten geologischen Schichten ver-
bunden ist. Die hier dargestellten Arbeiten befassen sich konkret mit der Simulation des
Rickerwarmungsverhaltens. Sie wurden in Zusammenarbeit mit Partnern aus dem
Themenverbundbereich TV IV.4.2 ,Temperatur-Monitoring" des F&E-Vorhabens CLEAN
(Dr. J. Henninges, GFZ Potsdam) durchgeflhrt.

Flr die Modellierung der Transportprozesse im betrachteten Testbeispiel ist die Lésung
eines gekoppelten, nichtisothermen Problems des Mehrkomponenten-Gasflusses TH(X?)
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in porésen Medien erforderlich. Die notwendigen Feldgleichungen werden aus den ent-
sprechenden Masse- und Energiebilanzen abgeleitet. Der Porendruck p des jeweiligen
Fluidgemischs, die Temperatur T sowie die Masseanteile x, der einzelnen Komponenten
des Porenfluids wurden als Primarvariable ausgewahlt, das gekoppelte Problem im Rah-
men des Finite-Element-Verfahrens mit einem gemischten monolithisch-partitionierten
Ansatz geldst. Zur Validierung der entwickelten Modelle und Softwarekomponenten
wurde ein Vergleich der OGS-Resultate mit Simulationsergebnissen des kommerziellen
Produkts FEFLOW durchgefuhrt. Einzelheiten zur Theorie und numerischen Umsetzung
der grundlegenden Feldgleichungen sowie zu konstitutiven Annahmen, hier speziell zur
Ermittlung der konstitutiven Eigenschaften des als reales Gas betrachteten Porenfluid-
gemischs in Abhangigkeit von Porendruck, Temperatur und Zusammensetzung sind in
den Arbeiten von Singh et al. (2011a,b, 2012a) dargelegt.

Qco,.142 86 td

S

Abbildung 6: Schematische Modelldarstellung der CO,-Injektion in eine mehrschichtige,
nahezu ausgebeutete Erdgaslagerstétte.

Zur Modellierung des Testbeispiels wird ein Ausschnitt aus dem Teilfeld Altensalzwedel
der Altmark-Erdgaslagerstatte betrachtet. Unter der vereinfachenden Annahme, dass
die Ausbreitung des injizierten CO, als axialsymmetrischer Vorgang angenahert werden
kann, entspricht das Berechnungsgebiet einem vertikalen Querschnitt der Formation in
etwa 3 000 m Tiefe und erfasst die unmittelbare Umgebung der Injektionsbohrung S13.
Das ausgewahlte, zweidimensionale Gebiet mit einer Hohe von 176 m und einer Breite
von 250 m enthalt sieben Reservoirschichten mit dazwischen liegenden Deckgebirgs-
schichten niedriger Permeabilitét. Die Geometrie des Berechnungsmodells und ausge-
wahlte Prozessparameter sind in Abb. 6 dargestelit.
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Die Reservoirschichten variieren z.T. deutlich in ihren Eigenschaften, wie der vertikalen
Ausdehnung, der Porositat und Permeabilitdt. Entsprechende Daten wurden von GDF
SUEZ, dem Betreiber der Lagerstatte, Uber das Datenmanagementsystem von CLEAN
zur Verfigung gestellt und von den Partnern des GFZ Potsdam entsprechend den expe-
rimentellen Gegebenheiten zur Erfassung von Temperatur-Logs an die Bedingungen des
Testbeispiels angepasst (siehe Tabelle 2).

Tabelle 2: Ausgewédhlte, gemittelte Materialeigenschaften der Reservoirschichten.

Schicht Machtigkeit (m) Porositat Intrinsische Per-
meabilitét (mD)

17B 1,0 0,123 10
16B 1,5 0,105 10
A 3,5 0,110 10
Bl4a 3,0 0,160 100
B14b 5,5 0,155 60
B13 9,0 0,165 60
C12 1,0 0,155 60

Die thermischen Parameter wurden flr alle Reservoirschichten mit den gleichen Werten
angenommen: Warmeleitfahigkeit der festen Phase 2,77 W-m™-K!, spezifische Warme-
kapazitit der festen Phase bei konstantem Druck 960 J-kg™*-K™. Fiir die Schichten des
Deckgebirges wurden einheitliche Parameter festgelegt: Porositat 0,01, intrinsische Per-
meabilitdt 1x10™ mD, Warmeleitfdhigkeit der festen Phase 2,36 W-m™-K!, spezifische
Warmeekapazitit der festen Phase bei konstantem Druck 925 J-kg*-K™. Die Dichte der
Gesteine wurde in allen geologischen Schichten des Berechnungsgebiets mit dem glei-
chen Wert 2 650 kg-m™ angenommen, die des CO, mit dem Wert 94,9 kg-m.

Entsprechend den realen Gegebenheiten im Teilfeld Altensalzwedel wird mit einem La-
gerstattendruck von 4 MPa und einer Temperatur von 125°C operiert. Das 102°C war-
me CO, wird mit einer Rate von 142,86 Tonnen pro Tag injiziert (volumetrische Injek-
tionsrate: 0,017424 m3s!), woraus sich ein Druck am Bohrgrund von 5,8 MPa ergibt.

Das zweidimensionale Berechnungsgebiet wurde mit 44 125 Rechteckelementen diskre-
tisiert, wobei in radialer Richtung variable GittergroBen mit einem Minimum von 0,1 m
verwendet wurden. Die GittergrdBe in der vertikalen z-Richtung betrug konstant 0,5 m.
Zur Verbesserung der Stabilitat der nichtlinearen Berechnung wurde ein adaptives Zeit-
schrittverfahren verwendet, wie es beispielsweise bei Wang et al. (2011) beschrieben
ist. Wahrend das Temperaturfeld im Verlauf der zehntagigen Injektionsperiode durch
unterschiedliche Transporteffekte beeinflusst wurde (u.a. Advektion, konduktiver Anteil
der Warmeleitung), lag der Schwerpunkt bei der Simulation des Rlickerwarmungsver-

45



Schlussbericht zum Projekt 03G0704S im F&E Verbundvorhaben CLEAN

haltens nach Beendigung der Injektion auf dem konduktiven Anteil der Warmeleitung.
Als Anfangsbedingung wurde dabei die Temperaturverteilung zum Abschluss der CO,-
Injektion genutzt. Zudem wurde in der gesamten Formation ein konstanter Porendruck
von 4 MPa angenommen.

In einer Nachinjektionsperiode von 100 Tagen wurde die transiente Temperaturent-
wicklung wahrend der Rickerwarmung analysiert. Die beobachteten Prozesse waren
wesentlich von der Dauer der Injektion, dem Zeitraum nach deren Beendigung, der
Injektionsrate, der Temperatur des injizierten CO, sowie den hydraulischen und ther-
mischen Eigenschaften der Bestandteile der porésen Medien abhangig. Im folgenden
werden ausgewahlte Ergebnisse diskutiert.
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Abbildung 7: Verteilung von Porendruck in Pa (a) und Temperatur in °C (b) am Ende der In-
jektionsperiode als Ausgangspunkt fiir das Riickerwdrmungsverhalten.

Die Druck- und Temperaturverteilung im Berechnungsgebiet zum Ende der Injekti-
onsphase ist in Abb. 7 dargestellt. Erwartungsgeman ist die Druckausbreitung in den
Reservoirschichten im Vergleich zu den Deckgebirgsschichten deutlich ausgepragter.
Folglich ist der Warmetransport im Verlauf der Injektionsphase vorrangig durch advek-
tive Prozesse in den Reservoirschichten und konduktive Prozesse in den dazwischen
liegenden Deckgebirgsschichten gepragt. Durch die vergleichsweise sehr groBe effektive
volumetrische Warmekapazitat der Formation breitet sich das Temperaturfeld gegen-
uber dem Porendruckfeld in einem wesentlich kleineren Gebiet aus. Da sich die effektive
volumetrische Warmekapazitat eines porésen Mediums mit wachsender Porositat verrin-
gert, ist die Warmeausbreitung in den Reservoirschichten ausgepragter als in den Deck-
gebirgsschichten.

Zum besseren Vergleich der Warmeausbreitung in den unterschiedlichen geologischen
Schichten sind in Abb. 8 die Temperaturprofile entlang der Mittellinien der Reservoir-
schicht mit der gréBten Permeabilitat (Schicht B14a) und der benachbarten Deckge-
birgsschicht NB14a dargestellt. Es ist zu erkennen, dass sich wahrend der Phase der
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CO,-Injektion die Temperatur in der durchldssigeren Schicht B14a in einem gréBeren
Radius als in der nahezu undurchlassigen Schicht NB14a verringert hat.
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Abbildung 8: Temperaturprofile entlang der Reservoirschichten mit der gréBten und der
kleinsten Permeabilitdt (d.h. B14a und NB14a) am Ende der Injektionsperiode (a) und zehn
Tage nach Beendigung der Injektion (b).

Wahrend der Nachinjektionsphase gleichen sich die Temperaturprofile der einzelnen
geologischen Schichten immer starker an und nehmen letzlich den natirlichen geo-
thermischen Zustand der Formation ein (zum Verhalten am zehnten Tag nach dem
Ende der CO,-Verpressung siehe Abb. 8b).
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Abbildung 9: Temperaturverteilung in der Rickerwdrmungsphase 1, 10 und 100 Tage nach
Beendigung der CO,-Injektion (von links nach rechts).
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Die unter Berlicksichtigung des im Projekt entwickelten und in OGS implementierten
Modells des isothermen Mehrkomponenten-Gasflusses in porésen Medien berechnete
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Temperaturverteilung flir die Zeitpunkte ein, zehn und 100 Tage nach Beendigung der
CO,-Injektion werden in Abb. 9 gezeigt. ErwartungsgemaB gibt es einen Warmefluss in
Richtung des Bohrlochs. Dabei passt sich die Temperatur in den Reservoirschichten ra-
scher an die natlrlichen Bedingungen in der Formation an als in den Deckgebirgsschich-
ten. Wie in Abb. 9c ersichtlich, hat sich 100 Tage nach Beendigung der Injektion bereits
wieder eine nahezu gleichférmige Temperaturverteilung eingestelit.
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Abbildung 10: Temperaturprofile an der Injektionsbohrung (ber die Hohe des betrachteten
Gebiets 1, 10 und 100 Tage nach Beendigung der CO,-Injektion (von links nach rechts).
Vergleich der Berechnungsergebnisse von OGS (vereinfachte Betrachtung der Gasphase und
konsistentes Mehrkomponenten-Gasfluss-Modell in porésen Medien) und FEFLOW.

Abb. 10 illustriert den Vergleich von Simulationsergebnissen mit unterschiedlichen nu-
merischen Modellen und Softwareprodukten am Beispiel der Temperaturprofile entlang
des Bohrlochs S13 nach einem, zehn und 100 Tagen der Nachinjektionsphase. Dem im
Projekt entwickelten TH(X?)-Modell (natiirliches Porenfluid als Gemisch aus 25% CH,
und 75% N, zuzlglich des injizierten CO,, Berlicksichtigung der Abhangigkeit spezifi-
scher Materialparameter von Porendruck, Temperatur und Fluidzusammensetzung) wird
in OGS ein vereinfachtes Modell gegentlibergestellt, bei dem das Porenfluid vollstandig
aus CO, besteht und die Materialparemeter als konstant angesetzt werden. Als kom-
merzielles Softwareprodukt wird FEFLOW in den Vergleich einbezogen. Die Darstellung
in Abb. 10 zeigt eine gute Ubereinstimmung zwischen allen diskutierten Simulationser-
gebnissen, die sich mit zunehmender Dauer immer starker annahern. Gleichzeitig zeigt
Abb. 10 den Effekt der Nutzung des verbesserten Modells des Mehrkomponenten-Gas-
flusses. Hier stimmen die Ergebnisse zu Beginn der Nachinjektionsphase nahezu iden-
tisch mit denen des vereinfachten Modells Gberein, weichen dann allerdings in Gebieten
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mit groBen Temperaturgradienten insbesondere wegen der unterschiedlichen Annahmen
bezliglich der Materialparameter zunehmend voneinander ab.
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Abbildung 11: Temperaturprofile entlang der Reservoirschicht mit der héchsten Permeabi-
litdt (B14a) zu drei unterschiedlichen Zeitpunkten nach Beendigung der CO,-Injektion.

Das in Abb. 11 zu verschiedenen Zeitpunkten der Nachinjektionsphase dargestellte
Temperaturprofil entlang der Mittellinie der Reservoirschicht Bl14a verdeutlicht, dass
der thermische Gradient entlang dieser Schicht am ersten Tag nach Beendigung der
CO,-Injektion lokal sehr groB ist, sich spater aber deutlich verringert und die gesamte
betrachtete Schicht einen thermischen Gleichgewichtszustand anstrebt.

An diesem Beispiel konnte im Vergleich mit kommerziellen Softwareprodukten die gute
Eignung der im Projekt entwickelten und in OGS implementierten Modelle des nichtiso-
thermen Mehrkomponenten-Gasflusses in pordsen Medien nachgewiesen werden. Die
lokal bestehenden Unterschiede in den Simulationsergebnissen lassen sich vorrangig
auf Unterschiede in den numerischen Kopplungsstrategien zurlickfihren. Prozesstech-
nisch zeigten die Simulationen, dass wahrend der Injektionsphase von CO, mit gerin-
gerer Temperatur (im Vergleich zu den natlrlichen geothermischen Bedingungen in der
betrachteten Formation) signifikante Temperaturanderungen zu erwarten sind. Diese
sind besonders durch advektiven Warmetransport in Verbindung mit der CO,-Ausbrei-
tung bedingt. Im Gegensatz dazu ist das Rickerwarmungsverhalten nach Beendigung
des Injektionsvorgangs durch konvektiven Warmetransport gepragt. Die transienten
Prozesse in dieser Phase hangen wesentlich von den hydraulischen und thermischen
Parametern der fluiden und festen Bestandteile der porésen Medien in der Formation
ab. Wegen der deutlich ausgepragteren Abkihlung wahrend der CO,-Injektion ist der
Gradient der Rickerwarmung in den Reservoirschichten gréBer als in den Deckgebirgs-
schichten. Dieses Verhalten ist eine offensichtliche Konsequenz der unterschiedlichen
Materialeigenschaften (z.B. Porositat, Permeabilitat).

49



Schlussbericht zum Projekt 03G0704S im F&E Verbundvorhaben CLEAN

3.1.6 Anwendungssimulationen und Szenarienstudien: Tracer-Test-Simulation

Tracer-Tests zur Charakterisierung des geologischen Untergrunds, bei denen leicht
nachweisbare Materialien (Tracer-Substanzen) in die betreffende Formation injiziert
werden, sind bereits seit mehreren Dekaden Gegestand der Diskussion in der Fachlite-
ratur (vgl. Wallick und Jenkins, 1954, sowie darin zitierte Referenzen). Aus Messdaten
von Konzentration und Ankunftzeit der Tracer-Substanz an Beobachtungsbohrungen
kdnnen beispielsweise Informationen Uber FlieBwege sowie die mdgliche Existenz von
undurchlassigen Verwerfungen in der Formation gewonnenn werden. Zusatzlich kénnen
aus der Analyse von Tracer-Tests gemittelte Werte flur bestimmte physikalische GréBen
flr die involvierten porésen Medien bzw. darin ablaufende Prozesse abgeleitet werden,
darunter FlieBgeschwindigkeit, Permeabilitat, Sattigung sowie Diffusions- und Dispersi-
onsparameter. Somit erlauben Tracer-Tests fundamentale Einblicke in den geologischen
Untergrund, seine Eigenschaften sowie Prozessbedingungen, und dienen gleichermaBen
der Parametrisierung und Validierung numerischer Modelle flir die Simulation des hyd-
ro-mechanischen Verhaltens der betrachteten Formation. Gegenwartig zahlen Tracer-
Tests zu den unverzichtbaren Technologien flr die Beobachtung von Grundwasserleitern
und die Abschatzung von FlieBeigenschaften tief liegender geologischer Formationen auf
der Reservoirskala.

Die gewlnschten Ergebnisse von Tracer-Tests lassen sich maBgeblich mit konservativen
Tracer-Substanzen erzielen: Chemisch inerten fluiden Stoffen, die nicht mit Mineralien
oder anderen Fluiden reagieren und auch nicht zerfallen. In diesem Kontext hat sich Kr
als Tracer-Substanz bewahrt (vgl. Freifeld et al., 2005; Zimmer et al., 2010). Fir die
mehrschichtige Formation im Teilfeld Altensalzwdedel der Altmark-Lagerstatte war ein
konservativer Tracer-Test unter Einsatz von Kr konzipiert, mit dessen Hilfe die Ausbrei-
tungsgeschwindigkeit von CO, in den Reservoirschichten zwischen unterschiedlichen
existierenden Bohrungen abgeschatzt werden sollte. Gegeniliber den oben zitierten
Anwendungen von Kr als Tracer-Substanz hatte ein Tracer-Test in der hier betrachteten
Formation die Besonderheit des Einsatzes von Kr in einer Erdgaslagerstatte (anstelle
eines tiefen Grundwasserleiters), einer deutlich gré6Beren Menge der Tracer-Substanz
und einer um mehr als das Zehnfache gréBeren Entfernung zwischen Injektions- und
Beobachtungsbohrung. Zur Abschatzung der zu erwartender Zeitrdume und zur Opti-
mierung der Monitoringstrategie wurde der geplante Tracer-Test zunachst mit der wis-
senschaftlichen open-source Softwareplattform OGS und dem kommerziellen Programm
Eclipse 100/300 simuliert. Weiterhin wurden in diesen Simulationen die Mobilitat des
natlrlichen Porenfluids untersucht und spezifische Formationsparameter abgeschatzt.
Die OGS-Simulation wurde von den Autoren dieses Berichts durchgeflihrt. Dabei gab es
eine enge Zusammenarbeit mit Partnern aus den Themenverbundbereichen TV II1.2.2
(R. Meyer, Dr. G. Rosenthal, GDF SUEZ - geologisches Modell und Simulationen mit
Eclipse 100/300) sowie TV IV.4.3 ,Geochemisches Monitoring" (Dr. P. Pilz, GFZ Potsdam
- Konzeption des Tracer-Tests und Monitoringsstrategie) des F&E-Vorhabens CLEAN.
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Basierend auf dem Konzept des Tracer-Tests wurden wesentliche Rand- und Prozessbe-
dingungen fiir die numerischen Simulationen definiert. Es war vorgesehen 20 m* (STP)
Kr als Tracer-Substanz gemeinsam mit insgesamt 30 000 m?® (STP) N, als Tragerfluid
Uber die Bohrung S13 (Abb. 12) in die Formation zu injizieren. Aus prozesstechnischen
Grinden sind lediglich die obersten Reservoirschichten (ROF, 17B und 16B) der Lager-
statte fur die Injektion verfliigbar. Das in den Bohrungen S16 und S14 geférderte Gas
sollte kontinuierlich mit einer Rate von 50 cm?3-h™! beprobt werden. Die genannten Beo-
bachtungsbohrungen befinden sich entsprechend in einer Entfernung von 916 m bzw.
1506 m von der Injektionsbohrung S13. Fir die kontinuierliche Echtzeit-Gasanalyse
war der Einsatz eines portablen Quadrupol-Massenspektrometers geplant. Im nattr-
lichen Porenfluid der Altmark-Lagerstatte wurden Baseline-Konzentrationen flr die
Tracer-Substanz von [Kr]<1,8 ppmv gemessen. Somit kann ein signifikanter Anstieg
der Kr-Konzentrationen bereits im ppmv-Bereich detektiert werden.

TT] T}j

&

...-‘_.__. @ )
.,_,........... A l g

Abbildung 12: Detail eines schematischen geographischen Modells der Altmark-Lagerstéatte
mit der Injektionsbohrung S13 und den Beobachtungsbohrungen S14 und S16 fir die Simula-
tion der Ausbreitung eines Tracer-Mediums (entsprechend einem Lagerstdttenmodell des Be-
treibers GDF SUEZ).

Im Rahmen der im Projekt betriebenen Modellentwicklung wurde der virtuelle Tracer-
Test mit dem in OGS realisierten und oben detaillierter beschriebenen Mehrkomponen-
ten-Gasfluss-Ansatz simuliert. Der Tracer-Transport wird vorrangig durch Gradienten
des Porendrucks ausgeldst (advektiver Transport, dessen Geschwindigkeit tber das
modifizierte Darcy-Gesetz definiert ist). Zudem flihren Dispersionseffekte im Porenfluid-
gemisch zu raumlicher Ausbreitung der Tracer-Fahne verbunden mit einer Verringerung
der Konzentration der Tracer-Substanz. Die Dichte des Porenfluidgemischs bei gegebe-
nen, konstanten Werten fir Druck und Temperatur wurde mit den Zustandsgleichungen
nach Peng-Robinson berechnet. Zur Charakterisierung des hydrodynamischen Dispersi-
onstensors werden Werte fir den Exponenten, den Eigendiffusionskoeffizienten, die
Tortuositat und die Dispersivitat bendtigt, die im vorliegenden Fall einer Publikation von
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Vargaftik (1975) entnommen wurden. Fir die Berechnung der Eigenschaften des Poren-
fluidgemischs wurde ein eigenes Modell unter Nutzung der kritischen Konstanten der
Komponenten des Gasgemischs, ihrer so genannten azentrischen Faktoren sowie der
Energie- und Distanzparameter entwickelt. Details der mathematischen und numeri-
schen Aspekte des verwendeten Mehrkomponenten-Gasfluss-Modells werden in den
Arbeiten von Singh et al. (2011a,b, 2012b) diskutiert. Fir das konkrete Testbeispiel
wurden zusatzlich folgende Annahmen getroffen:

— Die im Porenfluid geldste Tracer-Substanz flihrt nicht zu Veranderungen der
physikalischen Parameter anderer beteiligter Fluidkomponenten (z.B. Dichte,
Viskositat).

— Im Reservoir herrschen wahrend des gesamten Simulationsprozesses isotherme
Bedingungen bei einer Formationstemperatur von 120°C.

— Die Tracer-Substanz unterliegt keinem Masseverlust.

Unter Verwendung des beschriebenen Mehrkomponenten-Gasfluss-Modells wurden mit
OGS die Injektion von Kr als konservativer Tracer-Substanz in die obersten drei Reser-
voirschichten des Teilfelds Altensalzwedel der Altmark-Lagerstatte Gber die Bohrung
S13 simuliert und die Ausbreitung des Tracers sowie das Durchbruchverhalten an den
Beobachtungsbohrungen S14 und S16 analysiert. Das betrachtete, dreidimensionale
Berechnungsgebiet mit den drei obersten Reservoirschichten sowie zwei dazwischen
liegenden Deckgebirgsschichten wurde mit 12 610 Hexaeder-Elementen raumlich dis-
kretisiert. An der Injektionsbohrung betragt seine Dicke 62 m, wahrend die horizontale
Ausdehnung durch die Entfernungen zwischen Injektions- und Beobachtungsbohrungen
gegeben ist. Struktur, Geometrie und Parametrisierung des Simulationsmodells wurden
entsprechend dem statischen Modell definert, das vom Lagerstattenbetreiber GDF SUEZ
auf dem Datenmanagementsystem von CLEAN zur Verfigung gestellt wurde. Die Para-
metrisierung (history match) erfolgte dabei unter Nutzung des Simulators Eclipse.

Basierend auf den realen Formationsbedingungen wurden folgende Anfangs- und Rand-
bedingungen fir das Simulationsmodell definiert:

- Anfangsbedingungen: Der Porendruck in der Formation wurde vor Beginn der In-
jektion als einheitlich mit einem Wert von 4 Mpa angenommen. Die Zusammen-
setzung des natlrlichen Porenfluids betrug 26% CH4 und 76% N,.

— Randbedingungen: Der Fluidfluss Uber die auBeren Formationsgrenzen wurde
unterdrickt. An den Beobachtungsbohrungen S14 und S16 wurde kontinuierlich
Porenfluid mit Raten von entsprechend 45 000 m3 bzw. 20 000 m? geférdert.

— Quellterme: Die Simulation des virtuellen Tracer-Tests begann mit der Injektion
von 15000 m® (STP) N, innerhalb eines Tages, gefolgt von einer injektionsfreien
Phase von 30 Tagen. AnschlieBend wurden 20 m® (STP) Kr innerhalb eines Tages
injiziert. Nach einer erneuten Wartezeit von einem Tag erfolgte die Injektion von
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weiteren 15000 m® (STP) N, wiederum innerhalb eines Tages, um den Transport
der Tracer-Substanz zu unterstlitzen.

Die wichtigsten Parameter der flir die Tracer-Injektion genutzten und in etwa 3 000 m
Tiefe liegenden Reservoirschichten sind in Tabelle 3 zusammengefasst. Flr beide Deck-
gebirgsschichten wurde eine Porositat von 0,014 und eine Permeabilitat von 0,1 mD an-
genommen. Die Massedichte der Felsformationen wurde in den Reservoirschichten mit
2 460 kg-m™ angesetzt, in den beiden Deckgebirgsschichten hingegen mit 2 700 kg-m™
bzw. 2 940 kg-m.

Tabelle 3: Ausgewéhlte Materialeigenschaften der flir die Tracer-Injektion genutzten
Reservoirschichten.

Schicht Machtigkeit (m) Porositat Intrinsische Per-
meabilitat (mD)

ROF 5 0,510 2,33
17B 6 0,088 1,39
16B 4 0,105 1,48

In Abb. 13 sind die Abhangigkeit der Dichte und Viskositat der Komponenten des Poren-
fluids vom Druck dargestellt, die vom National Institute for Science and Technology flr

die jeweils kritische Temperatur zur Verfligung gestellt wurden und hier bei der Berech-
nung physikalischer Eigenschaften des Porenfluidgemischs berlicksichtigt wurden.
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Abbildung 13: Abhéngigkeit der Dichte (a) und dynamischen Viskositit (b) der Komponen-
ten der betrachteten Gasmischung vom Druck bei der jeweiligen kritischen Temperatur. Die
Einzelsymbole reprdsentieren Daten des National Institute for Science Technology (NIST).
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Im Folgenden werden ausgewahlte numerische Ergebnisse der Simulation des konzi-
pierten Tracer-Tests diskutiert. Ein wichtiges Resultat fur die Entscheidung zur Durch-
flihrung des Tests ist die in Abb. 14 prasentierte Entwicklung der Konzentration der
Tracer-Substanz an den Beobachtungsbohrungen S14 und S16 (Durchbruchkurven).
ErwartungsgemaB kann an der naher zur Injektionsposition gelegenen Bohrung S16
eine geringere Durchbruchzeit verglichen mit der Beobachtungsbohrung S14 ermittelt
werden. Zudem ist die Kr-Konzentration an der Bohrung S16 um etwa vier GréBen-
ordnungen gréBer als an der Bohrung S14.
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Abbildung 14: Durchbruchkurven fiir das Tracer-Medium an den Beobachtungsbohrungen
S14 und S16. Vergleich der numerischen Resultate von OGS mit Simulationsergebnissen von
Eclipse 100/300.

Abb. 14 demonstriert die sehr gute Ubereinstimmung zwischen den Simulationsergeb-
nissen der beiden verwendeten Softwareprojekte OGS und Eclipse. An der Bohrung S14
weisen die nahezu identischen humerischen Resultate beider Simulatoren auf ein mono-
tones Wachstum der Kr-Konzentration hin. Erkennbare quantitaive und auch qualitative
Abweichungen in den Berechnungsergebnissen zeigen sich beziglich der Durchbruch-
kurve an der Bohrung S16 etwa sieben Jahre nach der Kr-Injektion. Wahrend OGS (ber
den gesamten Zeitraum eine zunehmende Kr-Konzentration ermittelt (wenn auch ab
etwa sechs Jahren nach der Injektion mit verringerter Rate), wurde mit Eclipse zum
Ende des betrachteten Zeitraums hin eine Verringerung der Kr-Konzentration ermittelt.
Die genauen Ursachen dieser Unterschiede konnten in der Projektlaufzeit nicht ermittelt
werden, sind aber sehr wahrscheinlich in unterschiedlichen numerischen Ansatzen
beider Programme zu suchen.

Das Profil der Tracer-Konzentration entlang der klirzesten Verbindung zwischen der In-
jektionsbohrung S13 und der Beobachtungsbohrung S16 ist in Abb. 15 fiir vier verschie-
dene Zeitpunkte nach Beendigung des Injektionsprozesses dargestellt. Dabei entspricht
die Lage der Injektionsbohrung der linken Begrenzung der Wegachse. Das Maximum
der Profile nimmt mit der Zeit immer kleinere Werte an, verlagert aber seinen Ort nur
unwesentlich in Richtung der Beobachtungsbohrung. Die Flache unter den gezeigten
Kurven reprasentiert die Menge der injizierten Tracer-Substanz. Aus der Breite der Pro-
filkurven, dem Konzentrationsmaximum sowie der Lage der Schnittpunkte der Kurven
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kdnnen unter bestimmten
wie FlieBgeschwindigkeit u

Annahmen physikalische Parameter des Transportprozesses
nd Diffusionskoeffizient abgeschatzt werden (vgl. Singh et

al., 2012b und darin zitierte Literatur).
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Abbildung 15: Profile der Konzentration des Tracer-Mediums entlang der direkten
Verbindung zwischen der Injektionsbohrung S13 (entspricht der Distanz 0 m) und der
Beobachtungsbohrung S16 zu verschiedenen Zeitpunkten.

In Abb. 16 wird die zeitliche Entwicklung des Porendrucks an der Injektionsbohrung und
an den Beobachtungsbohrungen S14 und S16 wahrend der Injektionsphase und in den

ersten Monaten nach der I

njektion der Tracer-Substanz dokumentiert.
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Abbildung 16: Porendruckentwicklung in den betrachteten Bohrungen. In der Bohrung S13
erfolgt die Injektion des Tracer-Mediums, die Bohrungen S14 und S16 dienen der Férderung
von Restgasmengen aus der Lagerstétte.
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Wahrend an den Bohrungen S14 und S16 ein kontinuierlicher Druckabfall zu beobach-
ten ist, weist der Druckverlauf an der Injektionsbohrung Spriinge auf, die auf die zum
Teil sehr aktive Verpressung des N, als Tragerfluid flir die Tracer-Substanz zuriickzu-
fuhren ist. Nach dem Ende der zweiten Phase der N,-Injektion fallt der Porendruck an
der Injektionsbohrung S13 asymptotisch ab, was auch der andauernden Produktion von
Porenfluid Uber die Bohrungen S14 und S16 geschuldet ist.

Zur Charakterisierung der spezifischen Transportprozesse in der betrachteten Formation
sind in Abb. 17 Porendruckprofile entlang der kiirzesten Verbindung zwischen der Injek-
tionsbohrung S13 und der Beobachtungsbohrung S16 filr vier verschiedene Zeitpunkte
wahrend und nach der Injektionsphasen dargestellt.
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Abbildung 17: Porendruckprofile entlang der direkten Verbindung zwischen der Injektions-
bohrung S13 und der Beobachtungsbohrung S16 zu verschiedenen Zeitpunkten.

Der erste Tag ist der Beginn der ersten Phase der N,-Injektion und zeigt in einem stei-
len Profil deren betrachtliche Intensitat. Zum Vergleich ist das Druckprofil am Tag 30,
dem Zeirpunkt der Kr-Injektion ein deutlich gedampfteres Profil. Die Druckverlaufe an
den Tagen 180 und 360 verdeutlichen die Tatsache, dass die andauernde Produktion
von Porenfluid Uber die Bohrungen S14 und S16 den Transport der Tracer-Substanz
beschleunigen.

In diesem Abschnitt wurden einige Ergebnisse der numerischen Simulation des konzi-
pierten Tracer-Tests analysiert. Die Verteilung und Entwicklung der Konzentration der
Tracer-Substanz sowie das Durchbruchverhalten an den Beobachtungsbohrungen sind
dabei die wesentlichen Resultate, die eine Einschatzung von Formations- und Prozess-
eigenschaften ermdglichen. Dabei erweisen sich die Durchbruchzeiten als deutlich vom
Abstand zwischen Injektions- und Beobachtungsbohrung sowie Injektions- und Produk-
tionsraten abhangig. Detailliertere Diskussionen und Interpretationen der Simulations-
ergebnisse finden sich bei Singh et al. (2012b).
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Da die numerischen Simulationen unter den gegebenen Bedingungen unzweckmaBig
lange Durchbruchzeiten an den Beobachtungsbohrungen erwarten lieBen (ca. zwei Jahre
an der Bohrung S16 und etwa drei Jahre an der Bohrung S14), wurde der Tracer-Test
nicht realisiert. Flr eine deutliche Verklirzung der Durchbruchzeiten und die Erhéhung
der Tracer-Konzentration an den Beobachtungsbohrungen werden folgende Alternativen
vorgeschlagen:

- Verwendung einer Tracer-Substanz mit besseren FlieBeigenschaften,
— VergroBerung der injizierten Menge der Tracer-Substanz und/oder

— Nutzung von Reservoirschichten mit gréBerer Permeabilitat (so hat beispielsweise
die durchlassigste Schicht eine nahezu 100fach gréBere Permeabilitdt verglichen
mit den vorgegebenen oberen drei Reservoirschichten).

Die numerische Simulation dieser (und mdglicher anderer) Alternativen im Sinne von
Szenarienstudien verdeutlicht den Nutzen numerischer Methoden zur effizienten Opti-
mierung praktischer Prozesse. In der Projektlaufzeit konnten diese Studien nicht mehr
durchgefihrt werden. Mit OGS ist jedoch ein flexibles Instrumentarium verfugbar, das
in verschiedenen Vergleichen mit kommerziellen Softwareprodukten seine Eignung zur
Simulation geotechnischer Problemstellungen nachgewiesen hat.

3.2 Nutzen, Verwertung und Schutzrechtsanmeldungen

Die Entwicklung, numerische Realisierung und Anwendung eines integrativen Model-
lierungsinstrumentariums fir die Simulation problemspezifischer, gekoppelter THM/C-
Prozesse leistet einen wesentlichen methodischen Beitrag zur systematischen Analyse
von Vorgangen bei der CO,-Injektion und Ausbreitung in geologischen Untergrund. Da-
mit wird die Prognostizierbarkeit von physikalisch-chemischen Prozessen, die fiir die
Durchfiihrung von EGR- und/oder CO,-Speicherprojekten relevant sind auf verschie-
denen Zeit- und Langenskalen verbessert. Das hier dargelegte Projekt ist wesentlicher
Bestandteil des komplexen wissenschaftlichen Ansatzes im F&E-Vorhaben CLEAN zur
Modell- und Softwareentwicklung, der mit seinen inhaltlich Ubergreifenden konzepti-
onellen und methodischen Aspekten der Betrachtung aller miteinander gekoppelten
Teilprozesse eine fihrende wissenschaftliche Rolle bei der effizienten Planung und
Bewirtschaftung der untersuchten geotechnischen Systeme einnimmt und praxisre-
levante Ergebnisse der Prozesssimulation fir industrielle Zwecke erwarten lasst.

Neben dem unmittelbaren Nutzen flir Forschungs- und Industriepartner sind die ver-
allgemeinerbaren, vom Standort unabhangigen Ergebnisse und Lésungen des Projekts
auch fur offentliche Behdrden, Netzwerke und Transferstellen von Interesse, da sie die
Mdéglichkeit bieten, Standortanalysen, Szenarienstudien sowie Sicherheitseinschatzun-
gen mit groBer Praxisrelevanz flir die Speicherbeurteilung und Genehmigungsverfahren
durchzuftihren. Weiterhin kdnnen die Projektergebnisse (Methoden, Modelle, Software-
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komponenten) als Grundlage fir standardisierte Ablaufe bei der Charakterisierung, Di-
mensionierung und Genehmigung der betrachteten sowie verwandter geotechnischer
Problemstellungen dienen (z.B. Endlagerung, Geothermie, geologische Energiespeiche-
rung), da die grundlegenden kontinuumsmechanischen und konstitutiven Modelle sowie
die notwendige Softwarearchitektur ahnlich sind.

Das entwickelte Modellierungsinstrumentarium fir die unterschiedlichen physikalischen
und chemischen Prozesse wurde im Rahmen des wissenschaftlichen Softwareprojekts
OpenGeoSys numerisch realisiert. Dieses Simulationssystem nutzt ein open-source
Konzept, was einem groBen Nutzerkreis den flexiblen Zugang zu den Programmaquellen
ermdglicht sowie die langfristige Integration weiterer Modelle und Methoden im Rahmen
nachfolgender Forschungsvorhaben unterstitzt.

Der wissenschaftliche Erfolg des Projekts wurde maBgeblich durch die erfolgte und wei-
terhin geplante Verdffentlichung von Projektansatzen und —ergebnissen in anerkannten,
internationalen Fachzeitschriften und die Prasentation auf nationalen und internationa-
len Konferenzen bestimmt (siehe Unterabschnitt 3.4 dieses Berichts). Ein Teil dieser
Aktivitaten konnte gemeinsam mit anderen Partnern des F&E-Vorhabens CLEAN reali-
siert werden. Mit der Publikation und Prasentation von Projektergebnissen wurde der
wissenschaftliche Kenntnisstand zur allgemeinen Methodik und zu spezifischen Frage-
stellungen der Modellierung gekoppelter physikalischer und chemischer Prozesse im
geologischen Untergrund bei dessen Nutzung zu EGR-Zwecken, der CO,-Speicherung
und anderer geotechnischer Anwendungen erweitert. Neben der Veréffentlichung in
wissenschaftlichen Publikationen sind die Projektergebnisse auch geeignet, Grundlage
fur das Erstellen standardisierter Leitfaden und Handlungsempfehlungen sowie von
spezifischen Nachweisregelungen im Rahmen der CCS-Gesetzgebung zu bilden.

Da die hier dargelegten Projektergebnisse ausschlieBlich theoretischer und numerischer
Natur sind, wurden vom UFZ keine Schutzrechte flr die entwickelten Methoden und Al-
gorithmen sowie fir die durchgefiihrten Szenariensimulationen angemeldet bzw. erteilt.
Fremde Schutzrechtsanmeldungen wurden nicht in Anspruch genommen.

3.3 Fortschritt auf dem Gebiet des Vorhabens bei anderen Stellen

Die Thematik der numerischen Simulation gekoppelter Prozesse bei der Injektion und
Ausbreitung von CO, in tiefen geologischen Formationen ist weltweit von groBer Aktu-
alitat. Eine zunehmende Anzahl diesbeziiglicher wissenschaftlicher Veroéffentlichungen
(fur einen reprasentativen Querschnitt siehe z.B. Birkholzer and Zhou, 2009; Class et
al., 2009; Dentz and Tartakovsky, 2009; Ringrose et al., 2011; Rutqvist et al. 2008b;
Vidal-Gilbert et al. 2009) und spezialisierter Symposien auf Tagungen unterschiedlicher
fachlicher Ausrichtung (z.B. Jahrestagungen der European Geosciences Union (EGU)
und der American Geophysical Union (AGU), International Conference on Greenhouse
Gas Control Technologies (GHGT), verschiedene Konferenzaktivitaten der European
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Community on Computational Methods in Applied Sciences (ECCOMAS)) legen Zeugnis
davon ab. Durch Auswertung der einschlagigen Fachliteratur und Diskussionen mit an-
erkannten Wissenschaftlern z.B. bei Konferenzbesuchen floss der aktuelle internationale
Stand der Methoden und Ergebnisse permanent in die eigenen Analysen ein. Dabei zeig-
te sich, dass die im hier dargelegten Projekt erarbeiteten Verfahren, Algorithmen und
Softwareprodukte dem wissenschaftlichen Standard in vollem Umfang entsprechen und
ihn in wesentlichen Teilen mit bestimmen (z.B. numerische Verfahren flir die Simulation
von Mehrphasen-Mehrkomponenten-Flissen in pordsen Medien, integrative Software-
konzepte flr gekoppelte Problemstellungen).

Korrespondierend mit der Modellentwicklung verbessern sich auch die Méglichkeiten
kommerzieller und wissenschaftlicher Software Mehrphasenfllisse in porésen Medien,
geomechanische Deformationen einschlieBlich Schadigungsereignissen, nichtisotherme
Effekte und geochemische Reaktionen, die im Zusammenhang mit der geologischen
CO,-Speicherung relevant sind, numerisch zu simulieren. Modellstudien zur Injektion
und Ausbreitung von CO, im geologischen Untergrund nutzen gegenwartig meist kom-
merzielle Simulationsprogramme, die flr den Bereich der Erdél- und Erdgasférderung
entwickelt wurden (z.B. Eclipse (Schlumberger), TOUGH (Lawrence Berkeley National
Laboratory - LBNL), NUFT, CRUNCH (beide Lawrence Livermore National Laboratory-
LLNL), STOMP (Pacific Nortwest National Laboratory - PNNL), FLOTRAN (Los Alamos
National Laboratory - LANL)). Diese Softwareprojekte sind in der Regel auf die Model-
lierung einer Untermenge des Gesamtkomplexes der gekoppelten physikalischen und
chemischen Prozesse fokussiert, die bei geotechnischen Anwendungen im Untergrund
ablaufen. Méglichkeiten zur Programmerweiterung flir die umfassende Behandlung
unterschiedlicher, miteinander interagierender Phanomene sind dabei stark einge-
schrankt, meist nur den Entwicklern, nicht aber den Nutzern zuganglich und in der
Regel durch Kopplung unterschiedlicher Systeme einschlieBlich eines ineffizienten
Datenaustauschs liber Dateien realisiert. Das im hier dargelegten Projekt verfolgte
Konzept einer integrativen Softwareentwicklung gewahrleistet im Gegensatz dazu von
vornherein eine deutlich verbesserte Effizienz und Flexibilitat.

Trotz eingeschrankter Erweiterungspotenziale stellen die oben genannten Simulatoren
bewahrte, praktikable und anerkannte Instrumentarien zur Simulation von relevanten
Prozessen bei der geologischen CO,-Speicherung dar. Dartber hinaus wurde 2009 vom
Department of Energy der Regierung der Vereinigten Staaten die ASCEM-Initiative ge-
startet (http://ascemdoe.org), in der sich finf nationale Laboratorien zur gemeinsamen
Entwicklung modularer, integrierter Hochstleistungsrechnermodelle fur die Simulation
umweltrelevanter gekoppelter THM/C Prozesse im geologischen Untergrund organisiert
haben. Zu diesen Laboratorien zahlen die oben genannten Institutionen LBNL, PNNL und
LANL, zudem ist das LLNL in die Arbeit integriert. Der Durchflihrungsplan der Initiative
wurde im September 2010 bestatigt. Das hier beschriebene OGS-Konsortium unterhalt
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wissenschaftliche Kontakte zum LBNL und betreibt zudem aktiv die Bildung einer zu
ASCEM analogen europaischen Initiative des Zusammenschlusses unterschiedlicher
Modellierergruppen zur abgestimmten Entwicklung integrativer Softwareprojekte flr die
Simulation geotechnischer Anwendungen, die den internationalen Standard wesentlich
mitbestimmt.
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3.4.3 Geplante Verdéffentlichungen

Eine Veroéffentlichung mit ausgewahlten Ergebnissen der im Projekt durchgefiihrten Ar-
beiten ist im Rahmen des GEOTECHNOLOGIEN Science Reports in der Springer Buch-
reihe ,Advanced Technologies in Earth Sciences" im Druck. Diese Ergebnisse sind Teil
einer kompakten Darstellung des Zusammenwirkens von Modellierer-Arbeiten im F&E-
Vorhaben CLEAN, die vom UFZ redaktionell erarbeitet wurde.

Auf maBgebliche Initiative des UFZ ist es gelungen, dem F&E-Vorhaben CLEAN einen
Sonderband der Zeitschrift ,Environmental Earth Sciences™ zu widmen, der voraussicht-
lich Mitte 2012 erscheinen wird. Das UFZ ist dabei im Editorial Board vertreten und
verantwortet mehrere Beitrage, die in Zusammenarbeit mit anderen Teilprojekten aus
CLEAN entstanden sind und somit auch die enge Verknlpfung unterschiedlicher Themen
im Verbundprojekt illustrieren (z.B. Modellierung/Monitoring).

Bei den genannten Manuskripten und einer weiteren geplanten Veréffentlichung, das
sich aktuell im abschlieBenden Begutachtungsprozess befindet handelt es sich um
folgende Beitrage:

Bottcher N, Taron J, Kolditz O, Park C-H, Liedl R (2012): Evaluation of equations of
state for CO, in numerical simulations. Environmental Earth Sciences, CLEAN Special
Issue (submitted).
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study for the Altmark gas field. Environmental Earth Sciences, CLEAN Special Issue
(submitted).

Singh AK, Pilz P, Zimmer M, Kalbacher T, Gérke U-], Kolditz O (2012b): Numerical
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3.4.4 Vortrdage

Auf den CLEAN-Jahrestreffen 2009, 2010 und 2011 jeweils in Potsdam sowie den GEO-
TECHNOLOGIEN-Statusseminaren zur geologischen CO,-Speicherung 2009 in Aachen,
2010 in Jena und 2011 in Potsdam wurden Ergebnisse des Projekts gemeinsam mit
Partnern aus dem F&E-Verbund CLEAN in kooperativen Vortragen und Postervortragen
vorgestellt. Auf einzelnen dieser Veranstaltungen konnten ausgewahlte Projektarbeiten
auch detailliert erlautert werden. Diese Beitrage sowie Vortrage und Postervortrage, mit
denen sich das Projekt auf internationalen Tagungen und Konferenzen prasentierte, sind
im Folgenden aufgefthrt:

Bottcher N, Singh AK, Park C-H, Wang W, Taron J, Gérke U-] at al. (2011): Non-
isothermal flow in porous media for CO2 sequestration applications. SIAM Conference
on Mathematical & Computational Issues in the Geosciences, Long Beach (USA), 21.-
24.03.2011.

Gorke U-], Bottcher N, Wang W, Park C-H, Liedl R, Kolditz O (2009): Multiphase flow in
deformable porous media: application to carbon dioxide capture and storage.
Postervortrag zum CLEAN-Statusseminar, Potsdam (Germany), 15.-16.01.20009.
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Gorke U-J, Park C-H, Wang W, Singh AK, Kolditz O (2009): Numerical simulation of
multiphase flow in deformable porous subsurface media. Postervortrag zur
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