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Condition de convergence de l’algorithme de Newton pour un
système de transport-réactif sous cinétique en milieu poreux saturé
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Les équations du transport réactif, en milieu poreux saturé sous cinétique, forment un système d’équa-
tions algébro-différentielles qui permettent de décrire l’évolution d’espèces chimiques en fonction de
leur transport et des réactions chimiques [1]. Ces équations se présentent sous la forme :
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où φ est la porosité, (Ci)i est le vecteur des concentrations des espèces liquides, (Rk)k est le vecteur
des concentrations des espèces solides, ~U est la vitesse du fluide, fi et gk sont les termes de production-
destruction chimiques, et Vk est le volume molaire de l’espèce solide.
La résolution du système discret repose sur l’emploi d’un solveur non linéaire, le plus souvent fondé
sur une variante de l’algorithme de Newton. La convergence de cet algorithme dépend fortement de
la distance entre l’itération initiale et la solution recherchée. En particulier, une diminution du pas de
temps diminue généralement cette distance, augmentant ainsi les chances de convergence de la suite
de Newton. Le choix du pas de temps résulte d’un compromis : un pas trop grand peut empêcher
la convergence, tandis qu’un pas trop petit accroît inutilement le coût de calcul. Dans le cadre de la
résolution par l’algorithme de Newton [2], l’application du théorème de Newton–Kantorovich à notre
système a permis d’établir une condition suffisante sur le pas de temps garantissant la convergence de
l’algorithme de Newton. Cette borne dépend des paramètres cinétiques ainsi que des propriétés des
espèces chimiques considérées. Bien qu’elle ne soit pas optimale, elle permet d’assurer une convergence
directe, et contribue ainsi à réduire le coût global de la résolution.
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