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摘  要：CO2地质封存是目前最经济、最可靠的 CO2减排技术之一，对 CO2反应迁移规律的研究具有重要的理论价值。采用

Dardis 多孔介质模型与已有的 CO2反应迁移模型耦合，对含喉部裂隙的复杂介质中反应迁移规律进行模拟研究。速度场的模

拟结果表明，裂隙内的速度明显高于基质速度，在喉部中心线位置处速度达到最大值。溶解反应主要集中于入口段及裂隙的

上、下边缘附近；受喉部的影响，喉部下游的裂隙边缘几乎不发生溶解反应。反应物 H+在裂隙及喉部中的浓度明显高于在

基质中的浓度；而生成物 Ca2+的高浓度区则出现在下游基质区中。针对不同喉部位置的情况进行对比，分析其对反应率及组

分浓度的影响规律。最后对含突扩孔的裂隙介质进行了模拟，发现其提高了裂隙内的速度及组分迁移，这与喉部裂隙介质内

的规律正好相反。上述结果较好地说明了本模型具有模拟研究复杂裂隙介质内的 CO2反应迁移规律的能力。 
关  键  词：格子 Boltzmann 方法（LBM）；CO2反应迁移；喉部裂隙介质 
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throat fractured media 
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Abstract: CO2 geological storage is one of the most economical and reliable techniques for reducing CO2 emission, and the 
understanding of CO2 reactive transport in reservoirs is critical for that. Dardis’s porous model, coupled with our previous CO2 
reactive model, is presented to investigate the reactive transport in throat fractured media. According to the velocity field results, the 
velocity in fracture is much higher than that in matrix and it reaches the maximum value at centerline in throat. The main dissolution 
reaction occurs near the inlet region, and along the upper and bottom edges of the fracture. There is nearly no dissolution along the 
edges after downstream throat, which is mainly affected by the throat. The concentration of H+ ion in fracture and throat is higher than 
that in the matrix; while the higher concentration of Ca2+ ion occurs in the region of downstream matrix. And then, the comparisons 
among different throat positions are also made to analyze the effects of the throat position on the distribution of dissolution rate and 
species concentration. Finally, the fractured media with sudden reaming is simulated, and it is found that the velocity and component 
migration in the fracture are enhanced, which is totally contrary to the case with throat fracture. All the above results show the 
capability of the present model in simulating CO2 reactive transport in complex fractured media. 
Keywords: lattice Boltzmann method (LBM); CO2 reactive transport; throat fractured media 
 

1  引  言 

CO2地质封存是目前最经济、最可靠的 CO2捕

集与封存（CCS）技术之一，具有广泛的应用前    
景[12]。因此，探索 CO2 在地质封存过程中与水岩

之间的相互作用及其迁移转化机制具有非常重要的
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理论价值和实际意义[27]。 
目前已有的研究CO2地质封存的数学模型通常

可分为 3 类[2]：水动力学模型、批式地化反应模型、

反应迁移模型。其中反应迁移模型是前两类模型的

结合，可以较好地同时模拟化学反应及流动规律，

但也是最有难度的和最具挑战性的模型。 
格子 Boltzmann 方法（LBM）[810]作为一种新

兴的数值计算介观方法，具有一系列传统数值方法

所不具备的优点，自 20 世纪 90 年代初提出至今取

得了迅速的发展和广泛的应用[914]。Kang 等[1517]

采用孔隙 LBM 模型对多孔介质内 CO2注入的反应

迁移规律进行了模拟研究，并考虑了基质溶解所导

致的孔隙度及渗透率变化；但模型中仅关注基质的

表面化学反应，而将基质也处理为不可渗透的。 
在笔者已完成的前续工作中[1819]，将 Guo 等[20]

的多孔介质 LBM 模型扩展到了 CO2反应迁移过程

的模拟中，成功地模拟了基质溶解、组分迁移及其

与流动的耦合过程，并且考虑了孔隙度、渗透率变

化对速度场的影响。此外，还对含简单裂隙介质内

的反应迁移也进行了相应的模拟，初步研究了裂隙

的存在对于反应迁移的影响[19]。 
在 Guo 的模型[20]中虽然可以考虑孔隙度的变

化，对简单裂隙介质进行模拟，但在全流场中外力

项中驱动力 G 的数值始终保持为常数，影响了其对

复杂裂隙介质的模拟能力。因此，在本文中将

Dardis[2122]多孔介质模型与已有的 CO2反应迁移模

型相耦合，以进一步对含喉部裂隙的复杂介质中的

反应迁移过程进行相应的模拟研究。 

2  多孔介质 LBM 渗流模型 

为了对多孔介质内的流动规律进行模拟研究，

Dardis 等[2122]于 1998 年提出了多孔介质渗流的

LBM 模型，该模型采用进出口压力差驱动，可对非

均匀介质内渗流规律进行有效的模拟，其演化方程

为 
1( , ) ( , ) [ ( , )i i i if c t t t f t f t


       x e x x  

eq PM( , )] ( , )i if t f t x x                 （1） 

式中： if 和
eq

if 分别为分布函数和平衡态分布函数；

x和 t 分别为空间位置和时间；c 和 ie 分别为流体颗

粒速度及其离散方向； 为模型的松弛时间。 
而附加项 PM ( , )if t x 代表了多孔介质骨架颗粒

对流动的阻碍影响效应 

  PM
s( , ) ( ) ( , ) ( , )i i i if t n f t f t   x x x x e   （2） 

式中： i 为 i 的相对方向。 s ( )n x 定义为多孔介质中

固体颗粒的分布密度，其取值范围为 s0 ( ) 1n≤ ≤x ，

与孔隙度 的关系为： s ( ) 1 ( )n  x x 。当 s ( ) 0n x
时，式（2）中附加项 PM ( , ) 0if t x ，式（1）退化

为标准 LBM 模型演化方程，即为无介质的自由流动；

当 s ( ) 1n x 时，则对应固壁面，无流体流过。 
流体的密度和渗流速度分别定义为 

 i
i

f                 （3） 

 1
i i

i
c f


 u e             （4） 

与 Guo[20]的模型相比，该模型的优势在于未采

用统一的外力驱动，外力项直接与孔隙度相关，可

适用于复杂介质中流动规律的模拟研究，因此，在

本文中采用该模型对渗流速度场进行模拟，更多模

型的细节可以参考文献[2122]。 

3  CO2反应迁移模型 

为了对CO2注入地质储层中的过程进行模拟研

究，必须在渗流 LBM 模型的基础上加入地化反应

迁移模型，并进行相应的耦合。 
3.1  CO2地化反应动力学 

在 CO2地质封存的过程中，与地下水接触生成

碳酸对基岩将产生酸袭作用。假设基岩基质中可反

应的矿物为纯 CaCO3，相应的地化反应可表示为 

 2
3 3CaCO H Ca HCO         （5） 

在对 CO2 注入中反应迁移过程的模型化描述

中，反应动力学及其参数是获得可靠结果的重要基

础，在已有的文献中有不同形式的表达[2325]，其中

应用最广的反应率计算模型为 

 + *
2 3

1 2 3H H CO
eq

( ) 1 QR k k k K       
 

   （6） 

式中： ik 为反应率常数； +H 和 *
2 3H CO 分别为H 和

*
2 3H CO 的反应活性； eqK 为平衡反应常数；Q 为生

成物离子活性（IAP）。 
3.2  反应组分计算模型 

本小节中将介绍在LBM模型的框架下如何求解

各反应组分（离子）的分布及演化规律。对各个参与

化学反应的组分（离子），其演化方程可以表示为 

 , ,( , ) ( , )Yj i i Yj ig t t t g t     x c x  

eq
, ,

1 [ ( , ) ( , )]Yj i Yj i i j
j

g t g t R t


   x x  （7） 

式中： jY 分别代表了第 j 组分（H+、Ca2+和 3HCO ）
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的组分浓度； ,Yj ig 为各组分沿 i 方向的分布函数；
eq

,Yj ig 为各组分的平衡态分布函数； j 为各组分的无

量纲松弛时间； jR 为各组分的反应率源项。 
各组分的浓度 jY 可以按以下公式直接求得： 

 , ( , )j Yj i
i

Y g t x           （8） 

在化学反应式（5）中所有的组分离子浓度均可

以按如上进行求解得到，除了固相的基质 CaCO3。

随后将进一步深入探讨固相基质的溶解反应计算，

以及其与孔隙度和渗透率的变化关系。 
3.3  固相基质溶解及孔隙度变化 

固相 CaCO3的溶解率方程可表达为[26] 

 C
C C

Y M R
t





           （9） 

式中： CY 为 CaCO3含量，在所有的计算网格点上其

数值在每步计算后均进行如下的更新 

 C C C C( , ) ( , )Y t t Y t tM R    x x   （10） 

式中： t t  代表了一个时间步长 t 化学反应后的

时刻； CM 为 CaCO3的分子量； CR 为该网格点上固

相 CaCO3的溶解率。 
随着固相 CaCO3的溶解反应，其固相基质的体

积分数将减少，而孔隙度随之增加，溶解反应后的

孔隙度可以通过固相介质的体积分数由如下的关系

求得 

 C
0

C0

1.0 (1.0 )
Y
Y

           （11） 

每个网格点上的孔隙度值在每个时间步后均进行更

新。 
孔隙度和渗透率的变化会影响到流动特性，在

本模型中该影响将通过演化方程中的碰撞附加项
PM

if 影响渗流速度场的分布规律。因此，本模型具

有可以描述地化反应迁移过程中的耦合规律：包括

了组分的地化反应、固相介质的溶解、孔隙度变化、

以及渗流速度场变化等。 

4  结果分析讨论 

在本部分中将采用上述模型进行相应的数值模

拟研究。假设CO2与水从左向右注入到含喉部裂隙碳

酸盐岩储层中，发生相应的地化反应迁移（见图1）。
储层基质由纯的均质CaCO3组成，初始孔隙度为

0.3，并采用121×121的网格完成相关的模拟研究。

各反应参数值均取自典型的试验数据，参见文献

[2325]：k1、k2及k3的值分别为8.9×105、5.0×108

和6.5×1011（mol/cm2·s），Keq为3.47×109。同时，

由于CaCO3的溶解非常缓慢，在本模拟的算例中仅

有部分的CaCO3基质将溶解，而不会全部溶解完。 
 

 
图 1  含喉部裂隙介质计算域示意图 

Fig.1  Schematic of the computational domain 
with throat fracture 

 
4.1  速度场分布 

如图 1 所示，裂隙宽度为 H/10，而喉部宽度为

H/20，长度为 L/3，位于中部位置（即 L/3 至 2L/3
处）。图 2 为模拟得到的 U 速度场分布图，裂隙中

的速度明显高于基质中的速度，在喉部中心线位置

速度达到最高值。图 3 则分别为 X=L/6（实线）和

L/2（虚线）处的速度对比图，在 X=L/6 处，裂隙中 
 

 
图 2  U速度场分布图 

Fig.2  Contours of U velocity field 
 

 
图 3  X=L/6, X=L/2 处 U速度分布 

Fig.3  U velocity profiles at X=L/6 and X=L/2 
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线最高速度 fU  0.006 77；而在 X=L/2 喉部中心处，

其速度梯度更大且中线最高速度 hU  0.009 73，为

裂隙中 fU 的 1.44 倍。 
4.2  反应率及孔隙度分布 

图 4(a)～(c)所示为不同时间步时的无量纲反应

率分布演化图。在注入的初期（见图 4(a)），由于

H+的扩散迁移所限，溶解反应主要集中在入口附近

的介质区以及上游的裂隙上、下边缘附近区域。随 
 

 
(a) 3×104 步 

 
(b) 1×105 步 

 
(c) 1×106 步 

图 4  无量纲反应率分布图 
Fig.4  Contours of non-dimensional reaction rate 

 

着反应地进行，喉部裂隙的上、下边缘逐步开始反

应，并向下游迁移直至出口（见图 4(b)）。而当反应

达到基本稳定时（见图 4(c)），溶解反应集中于喉部

裂隙及其上游区域，而喉部下游的裂隙上、下边缘

几乎不再发生溶解反应。 
从孔隙度的分布图中也可以发现，相应的规律

（见图 5），孔隙度的变化主要集中在入口附近的介

质区域以及喉部上游的裂隙上、下边缘，喉部下游

的边缘附近孔隙度几乎没有变化。 
 

 
图 5  孔隙度分布图(2×106步) 

Fig.5  Contours of porosity at 2×106 time steps 
 

4.3  各组分浓度分布 
反应物组分 H+浓度随时间步的演化规律，如 

图 6(a)～(c)所示。在反应初期，H+主要沿裂隙迁移，

在 5×104步时其中线迁移前锋到达约 X=0.8L 处；而

基质内其前锋仅迁移到约 X=0.15L 处。随着时间步

的增加，H+向下游逐渐迁移，其浓度分布也越来越

高，尤其是在裂隙通道中的浓度明显高于在基质中

的，也充分说明了裂隙是其主要的运移通道。 
作为生成物组分Ca2+的浓度分布则显示出完全

不同的规律（见图 7(a)～(d)）。在反应初期，Ca2+

主要集中于入口附近的基质区域，在裂隙中的浓度

分布要低于基质中的浓度。Ca2+浓度随着反应地进

行逐渐升高并向下游迁移，高浓度区域出现在介质

中，低浓度区域出现在裂隙入口段附近，与 H+的高

浓度区正好对应；同时还可以清楚地发现，喉部裂

隙的存在对其浓度分布有一定的影响。 
图 8 所示为 Ca2+浓度最高值随时间步的演化分

布图，在反应初期生成的 Ca2+浓度较低，随着反应

的进行 Ca2+浓度最高值也逐渐升高，在 5×105时间

步后其最高值几乎不发生变化，即反应已经趋于平

衡。 
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(a) 5×104 步 

 
(b) 3×105 步 

 
(c) 1×106 步 

图 6  H+浓度分布图 
Fig.6  Contours of H+ concentration 

 

4.4  不同喉部位置的对比分析 
再分别对喉部位于不同位置时进行对比研究。

如图 9 所示，实线 A 为喉部位置 L/6～L/2 的反应率

曲线，虚线 B 则对应喉部位于中部，点画线 C 对应

喉部位置 L/2～5L/6 时。发现在上游段（X=0.15L
之前）以及下游出口附近，反应率的分布曲线几乎

重合，说明不同的喉部位置对于上游段以及出口附

近区域的反应率分布几乎没有影响。而中游段由 

 
(a) 5×104 步 

 
(b) 2×105 步 

 
(c) 5×105 步 

 
(d) 1×106 步 

图 7  Ca2+浓度分布图 
Fig.7  Contours of Ca2+ concentration 
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图 8  Ca2+浓度最高值分布图 

Fig.8  Maximum concentration of Ca2+ 
 

 
图 9  不同喉部位置的裂隙边缘(Y=0.45H)反应率对比图 

Fig.9  Comparison of reaction rate of fracture edge 
(Y=0.45H) for different throat position 

 
于喉部位置的不同，曲线呈现不同的分布，但可以

看出喉部段的开始处和结束处反应率曲线均有明显

的下降。而从裂隙边缘 H+浓度的分布图 10 中也可

以看出类似的规律：在 1×106 步时，入口段和出口

段附近的分布几乎相同，而在喉部位置 H+浓度出现

了较明显的下降，可以区别出不同的喉部位置。 
 

 
图 10  不同喉部位置的裂隙边缘(Y=0.45H)H+浓度对比图 
Fig.10  Comparison of H+ concentration along fracture 

edge (Y=0.45H) for different throat position 
 

4.5  含突扩孔裂隙的反应迁移规律 
在实际多孔介质中，除了喉部裂隙外，还有含

突扩孔的裂隙（如图 11 所示），再对此类裂隙内的

反应迁移规律进行对比模拟研究。 
 

 
图 11  含突扩孔裂隙介质计算域示意图 

Fig.11  Schematic of the computational domain with 
expanding pore fracture 

 
图 12 所示为其 U 速度场的分布图，可以看到，

在裂隙中的速度明显高于基质中的速度，而在中间

突扩孔的部分，速度则有所下降，这与喉部裂隙的

速度场图 2 形成明显的对比。表 1 中分别列出了在

喉部裂隙和含突扩孔裂隙介质内中线上不同位置的

U 速度，可以发现，与喉部裂隙中趋势相反，含突

扩孔裂隙的速度至突扩孔附近开始下降，突扩孔后

速度又恢复。总体而言，含突扩孔裂隙内的速度值

均高于喉部裂隙内的速度，这说明了突扩孔的存在

提高了裂隙内的迁移速度。 
 

 
图 12  含突扩孔裂隙的 U速度场分布图 

Fig.12  Contours of U velocity field for expanding 
pore fracture 

 
表 1  中心线不同 X位置 U速度对比 

Table 1  Comparison of centerline U velocity at 
different X position 

中线 U 速度 X=0 X=L/3 X=L/2 X=L 

喉部裂隙介质 0.006 87 0.008 49 0.009 73 0.006 94 
含突扩孔裂隙介质 0.018 69 0.016 76 0.012 53 0.018 87 
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同时，反应率的分布也表现出不同的规律（见

图 13），突扩孔后的裂隙边缘依然有明显的溶解反

应，而图 4(c)中喉部裂隙下游的裂隙边缘则几乎没

有反应，这说明了突扩孔裂隙提高了溶解反应的速

率。图 14 则将其在 Y=0.45H 处裂隙边缘的反应率

进行了对比，除了在 L/3 至 2L/3 为孔隙区域（反应

率为 0）之外，含突扩孔裂隙中的反应率均明显高

于喉部裂隙的反应率，尤其是在突扩孔（或喉部）

之后的下游区域更为显著。 
 

 
图 13  含突扩孔裂隙的反应率分布图(1×106步) 

Fig.13  Contours of reaction rate for expanding pore 
fracture (1×106 timesteps) 

 

 
图 14  含突扩孔裂隙与喉部裂隙在 Y=0.45H 

裂隙边缘处反应率对比图 
Fig.14  Comparison of reaction rate of fracture edge 

(Y=0.45H) for throat and expanding hole 
 

图 15 所示为裂隙边缘处的 H+浓度对比，可以

发现，突扩孔裂隙中 H+浓度总体均高于喉部裂隙介

质内的浓度，而在突扩孔段和喉部裂隙段内，其浓

度的变化也呈现截然相反的规律：突扩孔段内 H+

浓度明显增加，而喉部裂隙段内其浓度则有所下降。

这些都说明了突扩孔裂隙提高了反应组分的迁移，

也进一步验证了突扩孔裂隙内溶解反应速率更高的

原因。 
 

 
图 15  含突扩孔裂隙与喉部裂隙在 Y=0.45H 

裂隙边缘处 H+浓度对比图 
Fig.15  Comparison of H+ concentration along fracture 

edge (Y=0.45H) for throat and expanding hole 
 

5  结  论 

（1）采用 Dardis 模型与 CO2反应迁移模型相耦

合，对含喉部裂隙介质中反应迁移过程进行模拟研

究。裂隙中的速度明显高于基质中的速度，在喉部

中线位置速度达到最高值，在 X=L/2 喉部中心处速

度值为裂隙中线速度值的 1.44 倍。 
（2）通过分析反应率和孔隙度的分布及演化规

律，发现溶解反应及孔隙度的变化主要集中于入口

附近的介质区以及喉部及其上游的裂隙边缘，而喉

部下游的裂隙边缘几乎不再发生溶解反应。 
（3）在裂隙通道中反应物 H+浓度明显高于在基

质中的，说明了裂隙是其主要的运移通道；而生成

物 Ca2+的高浓度区则出现在基质区中，低浓度区出

现在裂隙中。 
（4）对不同喉部位置的对比研究发现，其对入

口段和出口段附近的分布几乎没有影响，在中游段

则呈现不同的分布规律。 
（5）与喉部裂隙相反，突扩孔裂隙提高了裂隙

内的速度及组分迁移，在突扩孔后的下游区域，裂

隙边缘也出现了明显的溶解反应及孔隙度增加，突

扩孔裂隙中 H+浓度也明显提高。 
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