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Introduction Challenges
Numerical simulation of non-isothermal multiphase porous flow combined with 
reactive transport is used in a wide range of applications, which include nuclear waste 
repositories, enhanced recovery of petroleum reservoirs, contaminant remediation, 
geothermal engineering, carbon sequestration, and hydrogen storage. The simulation 
is well known to be computationally demanding especially for field-scale simulations. 
These challenges arise from: (1) presence of small scale engineered features like shafts, 
tunnels, and barriers; (2) heterogeneity in the domain and strong contrast in material 
properties such as permeability, porosity; (3) the nonlinear constitutive relations; (4) 
any perturbation in the domain caused by human activity like boiling caused by heat 
source of nuclear waste, dry-out condition by injection of gas, or precipitation and 
dissolution by injection of chemicals. For these large-scale practical problems, we 
observed that many Newton-Raphson (NR) iterations failed to converge due to 
oscillatory behavior. This problem is causing unacceptably large computational time 
due to lack of growth in time step sizes in the simulator. Newton trust-region (NTR) 
method largely reduces the oscillatory behavior by truncating the NR update within the 
quadratic model trust-region of the objective function. The demonstration of the 
effectiveness of NTR is done by PFLOTRAN, an open-source massively parallel porous 
media reactive flow code and the implementation of NTR is done in PETSc, portable, 
extensible toolkit for scientific computation. 
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permeability)
5: Backfill
6: UB DRZ (low permeability)
7: UB disturbed rock zone (DRZ)
8: Waste package
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Coarse Flow and Transport Model

The fully-refined 12 PWR model computational wall clock time with 144 cores. Newton solver was not 
able to complete this simulation with 144 cores in 96 h because it could not resolve all the state changes 
that occur near the peak temperature in the simulation. 40,000 non-physical solution time step cuts 
were recorded for Newton in 96 h of the incomplete simulation. (Park et al., 2022)

The time history of nonlinear iterations after time step cuts, linear iterations and time step size for the 
fully-refined model run with NTR. The top figures show the number of linear iterations and the time step 
size after the time cuts, ᵮ�ᵆ�  [Y]. The bottom figures show the time history of time step cuts and the 
number of nonlinear iterations needed to complete the time step after one or more time step cuts for 
the three different power levels of the radioactive wastes. The 37 PWR (highest power output) had the 
greatest number of cuts, but had the shortest overall computation time because the average number of 
linear iterations required to complete the time step was the lowest. Resaturation of the repository area 
was easiest to resolve nonlinear constitutive relations for the 37 PWR case because it generated the 
largest pressure and saturation gradient among the three cases.

The coarse model was used for this 
study to better understand transport 
behavior of the model.
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NTRDC 21293 65882 72955
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