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RESUMEN. La captura y almacenamiento geoldgico de
CO, es una de las soluciones a medio plazo para reducir el
efecto de las emisiones de gas industrial hacia la atmosfera.
Durante las fases de inyecciébn post-operativa, la
monitorizacion ha de permitir el control de la migracion
vertical y lateral del CO, dentro del reservorio y la
deteccion de cualquier fuga, puntual o difusa, hacia los
acuiferos superficiales y el suelo. En el Proyecto PISCO,,
en desarrollo en el marco del Programa de Almacenamiento
Geologico de CO, de la Fundacion Ciudad de la Energia
(CIUDEN), se pretende identificar bio-indicadores (plantas,
microorganismos, macroorga-nismos) de flujos anomalos de
CO,, en suelos contenidos dentro de celdas experimentales
de 2,5 m de profundidad y 16 m® de superficie. La
migracion de CO, dentro de la zona no saturada del suelo y
el flujo saliente en superficie estan controlados por
inyectores ubicados en el fondo de cada celda, permitiendo
reproducir diferentes escenarios, como el flujo natural de
CO, (1-107 kg's"*m™) o la fuga con flujo alto de CO, (1-10°
> kg's''m?). En este trabajo, se presentan los primeros
resultados de las simulaciones numéricas de la evolucion de
la migracion de gas dentro de una celda de suelo no
saturado mediante el codigo TOUGHREACT. Se comentan
las variaciones de presion y contenido en agua en la zona no
saturada a lo largo del tiempo de inyeccion y las
implicaciones para los ensayos experimentales del Proyecto
PISCO..

ABSTRACT. CO, Capture and Geological Storage is one
of the mid-term solutions to reduce industrial CO,
emissions to the atmosphere. From injection phase to post-
operational phase, the monitoring work enables the control
of CO, migration (vertical and lateral) inside the reservoir
formation and potential CO, leakage detection, both diffuse
and point-source, into shallow aquifers and soils. In the
PISCO, Project, in the frame of the Geological Storage of
CO, lead by the Fundacion Ciudad de la Energia
(CIUDEN), bio-indicators  (plants, = microorganisms,
macroorganisms) of CO, anomalous migration from deep
leakage are going to be identified in soils contained in 2.5 m
depth cells with an extent of 16 m”. CO, migration into the
unsaturated zone of the soil and surface outflows are
controlled by injectors situated at the bottom of each cell,
which allows experimental simulation of different scenarios
(i.e., reference scenario with natural CO, flow of 1-107
kg's"-m?, scenario of leakage with high CO, flow of 1-107
kg-s'-m?). In this study, the first results of the numerical
simulations of gas migration evolution into the unsaturated
zone of the soil did with TOUGHREACT code are
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presented. Variations of pressure and water content over
the months of gas injection in the unsaturated zone of the
soil are commented and implications for experimental
assays are discussed.

1.- Introducciéon

El almacenamiento geoldgico de CO, es una de las
alternativas tecnologicamente viables para la reduccion de
las emisiones industriales de este gas de efecto
invernadero a la atmoésfera (IPCC, 2005; IPCC, 2007). La
Fundacion Ciudad de la Energia (en adelante CIUDEN) es
una fundacion del sector pliblico estatal que tiene entre sus
objetivos el llevar a cabo un programa demostrativo del
almacenamiento geoldogico de CO,. Uno de estos métodos
consiste en la observacion de microorganismos y
vegetacidn para monitorizar posibles cambios en las
concentraciones de CO, en el suelo. Este método de
monitorizacion tiene un relativo bajo coste y no requiere
un equipamiento sofisticado. No obstante, es necesario
disponer de informaciéon previa a la inyeccion y de un
periodo de tiempo suficientemente largo para poder
discriminar entre las aportaciones naturales de CO, y las
asociadas a potenciales fugas desde el almacén geologico.
No todos los ecosistemas se comportan de la misma
manera frente al CO, por lo que se requieren estudios que
tengan en cuenta tanto factores del suelo y del ecosistema
como también parametros ambientales y climaticos.

En el marco del Subprograma de Analogos Naturales y
Monitorizacion de CIUDEN, se estd desarrollando el
Proyecto PISCO,, que consiste en el disefio y construccion
de un conjunto de 18 celdas experimentales en las que se
van a inyectar flujos controlados de CO, para monitorizar
los cambios en los biotopos seleccionados (Bruno et al.,
2011). Se va a mantener la vegetacion y los ecosistemas
inicialmente presentes en los suelos importados y se
introduciran plantas, liquenes y microorganismos de
interés. Las dimensiones utiles de cada celda son 4 m de
largo por 4 m de ancho y 2,5 m de profundidad. Todas las
celdas van a ser excavadas en una misma parcela. Cada
celda va a ser rellenada por arenas (170-200 cm de grosor)
y un nivel de grava infrayaciente (30 cm) para favorecer la
migracion lateral y vertical, homogeneizando la pluma de
COy) inyectado (Fig. 1). Finalmente, se instalard una
capa de suelo superficial (50 cm). Las 18 celdas contaran
con una red de suministro de CO,, sistemas de drenaje y
riego, ademas de varias herramientas de instrumentacion y
control. En cada una de las celdas se construira un pozo de
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servicio donde se instalardn una bomba de drenaje y un
piezometro, con el propdsito de controlar el nivel freatico de
la celda, asi como un sistema de inyeccion de didxido de
carbono, cuyo flujo serd regulado mediante valvulas.
Ademas, se ha previsto situar varios sensores embebidos
con el fin de observar los posibles cambios en los
indicadores previamente definidos (Fig. 1). La temperatura,
el pH y la saturaciéon en agua serdn monitorizados en
continuo. Puntualmente, se muestrearan los gases CO,, CHy,,
0O, y el fluido intersticial del suelo para el analisis de su
composicion quimica.
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Fig. 1. ConFig.cion de una celda de ensayo en PISCO,

2.- Antecedentes

Una propiedad caracteristica del CO, en relacion al aire es
su mayor densidad, lo que le hace susceptible de
acumulacion y movimiento en las zonas mas superficiales
del suelo, asi como también en los primeros centimetros de
atmosfera. En general, las zonas mas superficiales del suelo
se encuentran no saturadas, constituyendo la zona vadosa.
Los estudios en esta zona son complejos, y es necesario
adaptar las ecuaciones que gobiernan el movimiento de las
diferentes fases (agua, gas) frente a una saturacién variable
del medio. Ello se traduce en una fuerte no-linealidad de los
problemas a resolver, lo que debe ser abordado
necesariamente a través de la aplicacion de métodos
iterativos (métodos numéricos).

En la bibliografia, los trabajos relacionados con la
modelacion numérica de inyeccion de CO, se han centrado
principalmente en su comportamiento como fluido de
caracteristicas supercriticas en condiciones geologicas
profundas y en medios totalmente saturados, siendo muy
escasos los trabajos relacionados con el comportamiento o
movilidad del CO, en la zona no saturada (ZNS). Entre
estos estudios destacan los realizados por Oldenburg y
Pruess (2000) y Oldenburg y Unger (2003, 2004). En ellos,
se aborda ademas la relacion del movimiento del CO, gas
con los procesos atmosféricos mas superficiales.

En este sentido, existen estudios que si bien no tratan
directamente el comportamiento del CO, gas, si lo hacen
con respecto a otros gases densos y aquellos procesos
atmosféricos que controlan la movilidad del gas a nivel mas
superficial. Entre estos estudios, cabe mencionar los
realizados por Britter y Griffiths (1982), Britter y McQuaid
(1988) y Britter (1989). Desde el punto de vista
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agronomico, se han desarrollado varios estudios vy
modelos de la produccion y del transporte de CO, en el
suelo (Fang y Mongrieff, 1999; Mongrieff y Fang, 1999).
Se ha modelado los procesos de produccién natural de
CO, con el codigo PATCIS y el 53 % de las emisiones de
CO, desde el suelo hasta la atmosfera son debidos a la
respiracion de las raices y el 47 % son debidos a la
descomposicion de la materia organica.

El objetivo del trabajo que se presenta es la prediccion
mediante un modelo numérico del ascenso del CO,
inyectado en una celda experimental para ayudar en el
disefio de las celdas y desarrollo de los experimentos, ya
que es la principal herramienta para determinar de qué
forma el CO, inyectado va a moverse. En concreto, se
trata de conocer:

Los volimenes y flujos de CO, (g) admisibles de
acuerdo con las dimensiones de las celdas.

El efecto de la ZNS sobre la velocidad de ascenso y
sobre la distribucion en superficie del flujo de CO, (g).

El tiempo necesario para obtener flujo estacionario de
CO, (g) en superficie. Este aspecto es muy importante
para el desarrollo de los experimentos eco-bioldgicos, ya
que el flujo debe permanecer estable.

3.- Materiales y métodos

3.1.- Cédigo numérico de modelizacion

En general, las herramientas mas habituales soélo
consideran el flujo de agua en el medio, y no consideran el
aire ni su movimiento, y tampoco la evaporacion del agua
a lo largo de la ZNS. En este trabajo no obstante, se ha
utilizado el c6digo TOUGHREACT (Xu et al., 2004), con
su modulo EOS3, que permite trabajar con flujo multifase
y reacciones quimicas. La principal limitacion del codigo
(teniendo en cuenta el objetivo) es que no distingue entre
las distintas componentes de la fase gaseosa, por lo que las
propiedades  fisicoquimicas (disolucion en agua,
reactividad, difusividad,...) van a ser las del aire. Esta
simplificacion es aceptable en este estadio del proyecto ya
que los tiempos de residencia del gas no van a ser largos y
los efectos quimicos sobre la roca, relativamente
pequefios. Sin embargo, para estadios mas avanzados del
proyecto va a ser necesaria la consideracion de versiones
no comerciales de este codigo, permitiendo contemplar
distintas componentes para la fase gaseosa, con su
densidad, solubilidad y reactividad respectiva.
TOUGHREACT (Xu et al, 2004) puede tratar
explicitamente distintos aspectos relevantes expuestos en
el modelo conceptual de operacion de las celdas
experimentales del Proyecto PISCO,. Los principales son:

Medio poroso (suelo experimental, hormigoén, suelo
original). La atmodsfera también puede ser tenida en
consideracion;

Sistema de flujo multifase en condiciones transitorias;

Permeabilidad intrinseca y funciones de permeabilidad
relativa y presion capilar de cada material;
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Simulacion robusta de los flujos en una dimension (1D),
dos dimensiones (2D) y tres dimensiones (3D);

Variacion de nivel freatico y saturacion relativa del suelo
en agua o gas;

Inyeccion de gas localizada con uno o mas inyectores y
definicion del caudal masico exacto (kg/s);

Influencia de la atmosfera sobre las fases de liquido y gas
en los primeros centimetros de suelo.

TOUGHREACT afiade al c6digo de simulacion de flujo
multifase TOUGH2 (Pruess et al., 1999) ecuaciones que
permiten modelar procesos de transporte reactivo de
solutos, fases minerales y gases. TOUGH2 permite simular
fluyjos no isotérmos de fluidos multicomponentes y
multifase en medio poroso o fracturado en una, dos o tres
dimensiones.

Para la simulaciéon de la inyeccion de gas en la ZNS
unicamente se dispone de la experiencia previa de
Oldenburg y Unger (2003, 2004). La complejidad del
sistema requiere de un primer paso de modelacion con
inyeccion de un fluido gaseoso casi ideal y poco soluble
como el aire, para entender todos los procesos de transporte
que podrian producirse en la celda de suelo. Ademas, la
eleccion del aire como gas de inyeccion permite una puesta
a punto del modelo con la herramienta TOUGHREACT.
Para las simulaciones realizadas en este trabajo, se ha
considerado la inyeccidbn de una fase gaseosa inerte
equivalente, de las caracteristicas fisicas del aire. En etapas
posteriores, a esta fase gaseosa se le incluirdn distintas
proporciones del compuesto CO, (gas).

3.2.- Modelo conceptual y materiales

Se han simulado dos materiales distintos para modelar las
celdas experimentales en dos dimensiones (Fig. 2). El
primer material (suelo experimental) rellena los 2 metros de
suelo experimental (de -0,5 a -2,5 metros) donde va tener
lugar la inyeccion del gas, su migracion y las interacciones
con los biotipos presentes. Para este trabajo, el suelo ha sido
considerado como conductivo (permeabilidad intrinseca k =
107 m y poroso (0,15) con unas variaciones de
conductividad hidraulica relativa y presion capilar regidas
por funciones de Van Genuchten (Van Genuchten, 1980).
Por debajo del suelo, se ha implementado un material
mucho menos permeable (k = 10" m?) y poco poroso
(0,05) para simular la presencia de un nivel muy poco
conductivo en la celda experimental (hormigén). Las
variaciones de conductividad hidraulica relativa y de
presion capilar también vienen dadas por las funciones de
Van Genuchten. Las caracteristicas y parametros hidraulicos
de los dos materiales se muestran en la Tabla 1. La mayoria
de los datos han sido extraidos del estudio de Oldenburg y
Unger (2003).

3.3.- Condiciones de contorno

El nivel freatico se encuentra en la base del suelo poco
permeable y es impuesto como condicion de contorno
inferior. En TOUGHREACT, es necesario ademas
especificar los pardmetros térmicos (calor especifico y
conductividad térmica) para mantener las caracteristicas
isotermas del problema.

Y.
. 3Y=1m
Zl X=>0m XTQW X=4 » i’=0m,<§
Atmésfera: Z='0m§
o1 ,
T=25°C

h=2.0m

Inyeccion de aire :
3 L.min-

Z=-25m

Suelo original poco permeable

Nivel fredtico (Sg — 0) V4

Fig. 2. Modelo conceptual de la celda PISCO, con las dimensiones de
cada material y las condiciones de contorno.

Por encima de la celda experimental se ha considerado
un nivel de 0,5 m que simula la atmoésfera (de 0 a -0,5
metros). De este modo se facilita la cuantificacion de los
flujos de gas en esta interfase durante la inyeccion,
representando la condicion de contorno superior del
modelo.

Finalmente, como condiciones laterales de contorno, se ha
considerado flujo nulo de agua y gas.

3.4.- Escenario de simulacion

El periodo de inyeccion de CO, simulado ha sido de 6
meses (inyeccion continua de gas). El objetivo ha sido
alcanzar flujos estacionarios de gas en la celda
experimental. En las simulaciones realizadas, el gas
inyectado es aire asimilado a un gas ideal para favorecer
la comprension de los fenémenos fisicos implicados
durante la inyeccion y la migracion en la columna de
suelo. Se ha elegido un caudal de 12 L-min” (2,4-10™
kg's™), determinado en calculos preliminares (Credoz et
al., 2010). En el estudio original, se han simulado tres
casos adicionales con variacion del caudal de inyeccion y
de la posicion del inyector. Los caudales de inyeccion
estan especificados por celda experimental (16 m® de
superficie).

La presion inicial en la celda experimental es constante y
se aproxima a la presion atmosférica (101310 + 20 Pa;
1,0131 bar £+ 0,2 mbar) a lo largo de la columna de suelo
(2 m de profundidad), asi como en la zona de atmosfera
(0,5 m de altura) y cerca del nivel freatico (-2,5 m de
profundidad). Las pocas variaciones iniciales de presion
son debidas al gradiente hidrostatico. La distribucién
inicial del contenido en agua en la ZNS corresponde a la
del flujo estacionario de agua. La saturacion inicial en
agua (Sa) y la saturacion en gas (Sg) (Sa =1 - Sg) varian
en funcion de la profundidad y del suelo. La simulacién
numérica se realiza en dos dimensiones Unicamente con
un metro de ancho en la direccién del eje Y (Fig. 2), o sea
4 m? de superficie (x, y), en lugar de 16 m’ en tres
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dimensiones, y un caudal aplicado de 3 L-min” en este
dominio, en lugar de 12 L-min™".

Tabla 1. Caracteristicas y parametros hidraulicos de los dos materiales de

suelo y aislante.

Materiales Suelo experimental Material poco
permeable
x [m] 4 4
y [m] 1 1
z[m] 2 0,5
Porosidad [-] 0,15 0,05
Densidad [kg.m?] 1000 1000
Pardmetros hidraulicos
Permeabilidad x [m?] 101 107"
Permeabilidad y [m?] 107" 107"
Permeabilidad z [m?] 10" 10"
Tortuosidad [-] 0,5 0,5
Parametro de 107 107
Klinkenberg [Pa]*
Propiedades térmicas
Conductividad
térmica [W.m.°C"1] 0.7 0.7
Ca[lfizif’fé?lfico 850 850
Pardametros de Van Genuchten
2] 0,2 0,2
a[m™] 100 1
Sa [-] 0,1 0,1
Poax [Pa] 108 108
Sis[-] 1,0 1,0

*Este parametro condiciona la movilidad del gas con respecto al
liquido, en este caso el agua

4.- Resultados

El suelo no saturado tiene una presién inicial
aproximadamente de 1 atm (101325 Pa) a lo largo de la
celda. La presion maxima de inyeccion de aire dentro de la
celda es de 102525 Pa si se mantiene el caudal de inyeccion
impuesto de 12 L-min”' en la celda. La sobrepresion debida
a la inyeccion es de +12 mbar (120 Pa). Las condiciones
estacionarias en términos de presion de gas y flujo de gas se
alcanzan en una hora (Fig. 3) y no evolucionan
significativamente durante los 6 meses siguientes. La
inyeccion de gas implica el desplazamiento del agua en la
ZNS que resulta bastante lento (hasta varios meses) y muy
localizado (unos centimetros cerca del punto de inyeccion)
como indica la saturacion en gas en la Fig. 4.

Segun los resultados del modelo, estas variaciones locales
del contenido en agua del suelo tienen poca influencia en la
reparticion global de los flujos de gas hacia la superficie.
Después de unas horas de inyeccion, la distribucion del
flujo de gas en superficie es casi uniforme (Fig. 5).

A partir de 1 mes, la simulacion predice el secado de la
zona cercana del punto de inyeccion. Este fendmeno es mas
visible después de 6 meses de inyeccion. En la superficie de
la celda modelada (de 4 m?), los flujos de gas desde el suelo
hacia la superficie alcanzan 1,50-10° kg's'-m? Si se
analiza en detalle la evolucion de los flujos (Fig. 5), se
predicen flujos superiores en la misma coordenada X de la
posicion del inyector (+ 2 m). Esta diferencia no serd
significativa para los biotopos en el sistema real en
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Fig. 5. Flujos de gas (kg's"-m?) en la superficie de la celda después de 1
hora y 1 dia de inyeccién (12 L-min” en la celda). En el grafico b se
muestra con mas detalle en la escala vertical.

5.- Discusion

Los modelos numéricos realizados en este estudio predicen
que a partir de caudales de inyeccion técnicamente posibles
(del orden de 1 a 10 L-min™") se obtienen flujos homogéneos
en superficie del orden de 1-10” kg-s™-m™. Para el futuro
desarrollo de los experimentos biologicos, es importante
establecer qué posibles efectos podrian tener sobre los
organismos (microfauna, liquenes, plantas) es decir, si estos
flujos son suficientes o excesivamente elevados. Por ahora,
se han simulado solamente los procesos de transporte de
gas. En estudios posteriores, se simulara la acidificacion del
suelo y las consecuencias del transporte reactivo del CO,.

En el caso de estudio de emision natural “normal”, los
datos de la linea de base de CO, en la Planta de Desarrollo
Tecnolégico de Hontomin (Burgos), obtenidos en las
campaiias realizadas en el marco del Subprograma de
Sistemas Naturales y Monitorizaciéon de CIUDEN, indican
un rango de flujos medidos de CO, debidos a la actividad
biologica entre 1-10® kg's'm? a 5-107 kgs'-m?
(Mazadiego et al., 2009). Estos datos son totalmente
comparables con otros ejemplos descritos; por ejemplo,
Costa et al. (2008) presentaron flujos de CO, de 2,3-10™
kg's'-m™?. Luego, en tres casos de estudio de emisiones
anomalas de CO,, las medidas realizadas en zonas con
actividad emisora alta (en general asociado a
descarbonatacion profunda de carbonatos o a emisiones
volcanicas) indican flujos maximos de algunos 6rdenes de
magnitud superiores. Por ejemplo, Costa et al. (2008)
presentaron mediciones de 4-10” kg-s'-m™ en la zona de
Caldara di Manziana (Italia) donde sélo persisten plantas
especialmente adaptadas a estas condiciones. Flujos
similares (de hasta 7,5-107 kg-s'-m™) han sido reportados
en otras zonas por Nisi et al. (2009) en Caprese
Michelangelo (Italia) y por Rogie et al. (2001) en la zona de
Mammoth Mountain (EEUU). En este ultimo caso, las
consecuencias para los ecosistemas han resultado funestas.
En vista a lo expuesto, se propone que el caudal minimo de
CO,( a inyectar (considerando una densidad de 2 kg'm™)
sea de 1,6:107 kg's™ por celda (16 m” de superficie), es
decir de 4,8:10° L-min™ para reproducir flujos no anémalos

en zonas naturales. Ademas, se recomienda una capacidad
de inyeccion méaxima de un caudal de CO,y de 2-107
kg's' por celda, 10-L-min”', para realizar ensayos de
inyeccion de CO, en escenarios de fuga muy alta. Muy
posiblemente, flujos mayores implicarian una muerte
rapida de los ecosistemas de las celdas experimentales.

No obstante, se debe de considerar también la influencia
de la actividad edafoldgica durante la medicion de flujos
de CO, en superficie. Los procesos microbioldgicos del
suelo, la evolucion de la materia organica y la influencia
de la estructura de suelo en agregados (Paustian et al.,
2000) podrian capturar o producir una cantidad
significativa del CO, inyectado al iniciar las operaciones
de inyeccion en la planta experimental PISCO,.

6.- Conclusiones

Los resultados de la simulacién de la inyeccion de gas
ideal (aire) con un caudal de 12 L-min” en la celda
experimental indican sobrepresiones de 12 mbar si se
mantiene el caudal impuesto. Los flujos de gas en la
interfase suelo/atmésfera productos de la inyeccion seran
homogéneos después de pocas horas, y del orden de
1,50-107 kg's"-m™. Aunque el flujo de gas en superficie
sea uniforme en la interfase suelo/atmdsfera, se predice
una amplitud mayor en la coordenada x de la posicion del
inyector cuando mas cerca esté el inyector, pero sin
impacto significativo sobre las condiciones
biogeoquimicas y los biotopos del sistema real. Los
modelos también predicen el fendémeno de desplazamiento
de agua sin influencia significativa sobre los flujos de gas.

A partir de los resultados de este estudio se puede
concluir que el grado de saturacion en agua de la ZNS (y
por lo tanto los resultados de los calculos) es muy sensible
a los parametros intrinsecos de los materiales: porosidad,
saturacion residual, conductividad saturada (Ksat),
permeabilidad intrinseca (k), curvas de retencion (funcion
de Van Genuchten).

Estd previsto que en futuros estudios, se considere la
inyeccion de CO,(,, ¢l efecto de las reacciones quimicas
implicadas, la variacion del pH del suelo en condiciones
estacionarias de inyeccion de gas y los cambios de
porosidad por precipitacion/disolucion de minerales en el
suelo.
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