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No presente trabalho é proposto um mecanismo de virtualizagdo de meios
porosos em entidades denominadas Redes de Matthews de forma a permitir o estudo de
fendmenos fisico-quimicos de interesse na escala de poro. Além disso, um modelo de
escoamento simplificado € criado com base nas equacBes de Navier-Stokes
possibilitando o estudo da saturagé@o e da permeabilidade de tais meios porosos quando
percolados por fluidos. Possibilitando o estudo dos fenémenos de equilibrio de fases, foi
criado um pacote termodinamico — Mammoth — com uma ampla gama de algoritmos e
modelos disponiveis. Os dados aferidos por meios dos experimentos computacionais
foram divididos em duas categorias: 1) Validacdo da virtualizacdo do meio poroso, na
qual o ensaio simulado de intrusdo de mercurio é contraposto com dados experimentais
da literatura; 2) Ensaios de escoamento, em que é promovido o escoamento multifasico
de fluidos no meio poroso permitindo a avaliagdo das curvas de producdo e de
permeabilidade. Os resultados apresentados nesta dissertacdo sdo muito promissores e
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In this work a methodology for the virtualization of porous media in entities
called Matthews Networks was implemented, allowing the study of physicochemical
phenomena in the pore scale. Furthermore, a simplified flowing model was created
based in the Navier-Stokes equations allowing the study of saturation and permeability
of such porous media when percolated by fluids. For the correct study of the phase
equilibria phenomena, a thermodynamic framework called Mammoth was used. This
system allows the study of phase equilibria using many kinds of algorithms. The data
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CAPITULO 1

1. Introducéo

A engenharia de reservatorios constitui uma de pesquisa e de
desenvolvimento importante para a engenharia de petréleo, e nesta area diversos
profissionais se utilizam de informacges sobre propriedades e caracteristicas de rochas e
fluidos contidos nas formacdes portadoras de 6leo. Como objetivo, estes profissionais
buscam identificar o potencial de producdo destas formacdes e aplicar métodos que
possam maximizar os ganhos e minimizar os custos relacionados a exploracdo de

reservatorios que tenham anomalias geoldgicas ROSA (2006).

Segundo LABASTIE (2011) para suprir a demanda de energia nos
préximos anos, a capacidade de recuperacao do Oleo precisa ser aumentada, uma vez
que, com as tecnologias atualmente utilizadas, apenas cerca de 35% do petréleo
disponivel no reservatorio consegue ser recuperado, ou seja, para cada barril produzido,
cerca de dois barris ficam no pogo e ndo podem ser diretamente recuperados.

Neste contexto, diversas tecnologias de recuperacdo secundaria e até
terciaria sdo utilizadas, a citar: injecdo de agua, injecdo de vapor e combustdo in situ,
sendo que a mais utilizada atualmente é a de injecdo de agua, por ser relativamente mais
barata, ainda mais no contexto off-shore. Uma das formas de aumentar a capacidade de
producdo de um reservatério € o método de WAG (Water Alternating Gas); uma
metodologia que visa a injecdo alternada de agua e gas em um reservatorio de forma a
resultar em uma producdo de hidrocarbonetos superior a injecdo de agua ou gas
separadamente. Entretanto, esta metodologia envolve o estudo de varios fenbmenos e
processos fisico-quimicos extremamente complexos, relacionados com escoamentos em

meios Porosos.

Desta forma, a simulacdo de reservatérios ¢ uma solucdo de engenharia
para definicdo de planos estratégicos frente & enorme quantidade de incertezas
associadas ao processo de recuperacao de fluidos. Tal estratégia é utilizada em diversos
campos de estudo que visam a producdo de petroleo: planejamento, estudo de
viabilidade, otimizag&o, estudo de recuperagdo avangada de fluidos, “history matching”,

etc.



No processo de simulacdo destes reservatdrios existem dois processos
largamente estudados na literatura: a resolucdo direta dos sistemas formados pelas
equacdes de conservacao e os modelos baseados em mecénica estatistica.

No contexto de reservatorios de hidrocarbonetos, a primeira abordagem é
considerada o padrdo, sendo utilizada nos principais simuladores comerciais, como:
Imex (CMG) e Eclipse (Schlumberger), sendo o primeiro, um simulador que tem como
base a metodologia de diferengas finitas aplicada ao modelo de “Black Oil” e o
segundo, a metodologia de volumes finitos e modelo composicional de fluidos.

Recentemente, com o advento dos supercomputadores, os simuladores
comerciais sdo considerados os padres da inddstria, uma vez que cumprem a sua
missdao fim — simular o escoamento de fluidos — com erros aceitaveis, sendo uma

ferramenta valorosa no processo de tomada de decisao.

O desempenho tanto quantitativo quanto qualitativo destes simuladores
foge ao escopo deste trabalho, cabendo ressaltar apenas que a medida que o sistema
fisico simulado aumenta a sua complexidade, a demanda computacional e de
armazenamento aumentam, muitas vezes, tornando-se proibitivo, ou no minimo, pouco

acessivel.

A simulagdo que utiliza métodos finitos' (MF) como metodologia de
integracdo necessita de artificios de calculo complexos de forma a manter a robustez do
sistema e a estabilidade durante a integracdo. Ao aplicar tais artificios a sistemas
multifasicos, cada fase possui o seu préprio conjunto de equacgdes, 0 que torna quase
inviavel a insercdo de novas variaveis e modelos — um empecilho aos estudos mais
personalizados — o que abre espaco para criacdo de modelos simplificados onde a adicdo

de novos fenémenos ao modelo seja natural.

Estes estudos, entretanto, ndo se iniciaram no campo da simulagdo de
reservatorios, e sim no campo da simulacdo de escoamento em meios complexos. Um

exemplo deste tipo de estudo é a utilizagdo de redes correlacionadas para estudo de

! Designacio genérica para as metodologias de discretizagdo como diferencas finitas, volumes finitos e
elementos finitos, muito aplicados na resolugdo de problemas distribuidos.



fendmenos de transporte, como pode ser visto em SAFFMAN (1960), RUSHTON
(1966) e SINGHAL (1970).

Basicamente, um simulador que usa MF apresenta modelos de fluido —
“Black Oil” ou composicional — e um conjunto de equacdes para o fluxo. Neste
contexto, muitas vezes as simplificacbes propostas para o sistema de equacdes algébrico
diferenciais (DAE), ndo permitem a correta simulacdo de anomalias geoldgicas — como
falhas, por exemplo, e tdo pouco permitem uma abordagem mais incisiva em questdes
como interagdes fluido-fluido, rocha-fluido e fendmenos caracteristicos de cada
reservatorio em particular (como formacéo de colonias de bactérias ou o efeito de
dissolucdo da rocha do reservatorio). Algumas anomalias que podem ser descritas por
simuladores comerciais sdo estudadas por MIKYSHA (2010), onde, por exemplo, um
mesmo modelo apresenta resultados completamente contraditorios do ponto de vista de
planejamento, apenas por influéncia da ordem do método numeérico utilizado na

resolucdo do sistema DAE.

Estudos do uso de MF em simulacdo de reservatorios podem ser vistos
em diversos trabalhos, com destaque para: HOTEIT (2008), onde o estudo de fluxos
bifasicos incompressiveis em fraturas demonstra uma nova metodologia de acoplamento
de malhas e onde vérias metodologias de resolugdo numérica séo estudadas para solugéo
de equacOes acopladas a fluxos capilares e para MIKYSHA (2010) onde o método de

Garlekin descontinuo é estudado em reservatdrios composicionais.

Neste contexto, pode-se observar que tais simuladores, mesmo
apresentando resultados compativeis com a realidade, tornam-se ferramentas
demasiadamente pesadas computacionalmente para descrever sistemas fisico-quimicos
mais complexos — como reservatorios carbonaceos, por exemplo. Vale ressaltar,
também, que nessas metodologias a maior parte do custo computacional é usado na
resolucdo das equacbes de fluxo, sendo os modelos fisico-quimicos renegados ao
segundo-plano, visto que muitas vezes o sistema de equilibrio de fases é baseado em

uma simples interpolacao/extrapolagéo de dados PVT.

Tal abordagem ndo gera maiores problemas em reservatorios de
hidrocarbonetos leves e com baixissima salinidade, mas em reservatérios mais antigos

ou de 6leos mais pesado (como aqueles encontrados no Brasil), o comportamento de



fases possui um peso substancial no comportamento global do escoamento devido a

complexidade intrinseca do sistema.

Na tentativa de simplificar esses calculos e melhorar a qualidade dos
dados obtidos por simulagdo, estudos de modelos estatisticos de fendmenos de
escoamento foram feitos como, por exemplo, em DODSON e SAMPSON (1999).

Nos trabalhos de KING (1990) e KING (1999) o método da percolagédo
com leis de escala foi utilizado para determinar uma correlacdo de escala e prever o
periodo de breakthrough? em um reservatério de 6leo do Atlantico Norte, tendo seus
resultados contrapostos aqueles apresentados por um simulador de reservatorios
comercial com sucesso. Os resultados deste trabalho provaram que é possivel obter

dados de producéo de forma confiavel por um custo computacional muito menor.

Desta forma, é possivel observar que existe um extenso campo de
estudos na simulacdo de reservatorios por abordagens diferentes daquela utilizada como
padrdo da industria. Deve-se prestar especial atencdo aos métodos que se utilizam de
estruturas fractais (redes de percolacdo), metodologia estatistica e metodologias

estatisticas aliadas ao scale up.

Dentro desse contexto, este trabalho tem por objetivo o estudo do
fendmeno do escoamento multifasico simplificado ao nivel do poro, de forma a
entender melhor os fendmenos fisico-quimicos que ocorrem e quais as suas implicacdes
no processo de recuperacdo de 6leo em um reservatorio de hidrocarbonetos, por meio do
calculo das permeabilidades relativas a medida que o fenbmeno dindmico de
escoamento e acomodacdo de fases ocorrem e sempre que possivel comparando 0s

dados apresentados com dados da literatura.

O principal foco deste trabalho estd na construcdo, validacao e teste de
uma metodologia de digitalizacdo e simulacdo de escoamento de fluidos em um meio

POroso.

? Instante em que a agua injetada em um poco alcanga o pogo produtor.



A dissertacdo sera apresentada em mais quatro capitulos, conforme

descrito a sequir:

Capitulo 11: mostra a criacdo, digitalizacdo, validacdo e simula¢do do

meio poroso utilizado no estudo do escoamento multifésico;

Capitulo I1I: por meio de implementacdo propria e benchmarks da
literatura define e testa modelos termodindmicos utilizados neste trabalho, assim como
mostra toda a modelizacdo do escoamento nas redes por meio das deducdes das

equac0es de fluxo a partir das equacgdes de Navier-Stokes;

Capitulo 1V: versa sobre os resultados obtidos por meio da simulacdo de

casos especificos;

Capitulo V: mostra as conclus@es obtidas com os dados aferidos por este
trabalho.



CAPITULO 11

2. O Meio Poroso

2.1. Reviséo Bibliografica

O meio poroso é a estrutura fundamental das rochas reservatorio, uma
vez que em seus intersticios o0s hidrocarbonetos sdo aprisionados e armazenados. Desta
forma, um estudo aprofundado destas estruturas se faz necessario, uma vez que 0 seu
entendimento permite a elucidacdo de varias questdes referentes as interacfes entre o
escoamento e a estrutura de armazenamento assim como os efeitos que a estrutura pode

gerar sobre 0 escoamento e a garantia do mesmo.

Desde os primérdios dos estudos envolvendo escoamento em meios
porosos, como os estudos de Darcy, por exemplo, um altissimo grau de incerteza é
associado ao escoamento por estruturas porosas, gerando, por conseguinte, diversas
teorias e abordagens. Em geral, essas incertezas sdo incluidas em uma variavel
conhecida como permeabilidade de Darcy (K), sendo o valor obtido de dados
experimentais cuidadosamente adaptados ao modelo de interesse. SAFFMAN (1960)

Para obtencgéo desses dados experimentais, estudos foram conduzidos em
colunas de areia e silica, permitindo a obtencdo de valiosos resultados, sem contanto
permitir um estudo mais sofisticado do escoamento nos intersticios do meio em questao
BATISTA, COUTINHO, et al. (2010).

Posteriormente, os primeiros modelos que permitiram tal estudo se
utilizavam de um aparato de resina que permite a criagdo de elementos
microestruturados, onde todo o escoamento pode ser observado e diversas variaveis de
interesse, como tempo de percolagdo e pressdo de injecdo, por exemplo, podem ser
controladas e muitas outras (como permeabilidade e saturacdo) podem ser inferidas por
medidas diretas ou indiretas. STAUFFER e DIETRICH (2003)

Esse modelo fisico, criado com base em microestruturas de resina, é uma
representacdo 2D de um meio poroso real, que consiste em duas placas transparentes e

paralelas onde os canais sdo gravados de forma previamente definida — em geral



seguindo um distribuicdo probabilistica. E desta forma era possivel visualizar o
comportamento do escoamento e também observar os mecanismos do ponto de vista da
escala de poro. STAUFFER e DIETRICH (2003)

Com o passar dos anos, e com 0 aumento da complexidade dos
problemas propostos, o uso do aparato de resina foi se tornando inviavel, visto que
alguns comportamentos de interesse (como a interacdo matriz-fluido) ndo podiam ser
estudados de forma adequada, e com base nesta necessidade, foram estabelecidos os
primeiros estudos relativos a simulagdo de meios porosos por meio computacional.
Nesse interim, diversos modelos foram verificados, para diversas aplicacfes, a citar:
colunas de cromatografia de permeacdo em gel, escoamento em colunas empacotadas e
deslocamento de fluidos em meios porosos, dentre os quais o de maior difusdo e
adequacao foi 0 modelo de redes correlacionadas.

Alguns dos pioneiros nesses estudos foram: SINGHAL (1970),
MATTHEWS, SPEARING e PETER (1991), MATTHEWS, MOSS, et al. (1993),
SAHIMI (1995), DODSON e SAMPSON (1999) e STAUFFER e DIETRICH (2003),
sendo que eles exerceram papel pioneiro neste campo, utilizando abordagens hibridas

entre redes correlacionadas e mecéanica dos fluidos.

A partir destas ideias, surgiram 0s primeiros estudos em que a
representacdo computacional de rede correlacionada é definida por poros e canais,
sendo importante citar dois trabalhos especificos, 0 de HASHEMI, KAVAK, et al.
(2002) e MATTHEWS, MOSS e RIDGWAY (1995); o primeiro mostra a hibridacéo de
um algoritmo de redes correlacionadas com elementos de mecanica dos fluidos, e o
segundo a validacdo do uso de modelos de redes correlacionadas no estudo de meios

pOrosos.

Basicamente, a ideia de uma rede correlacionada na simulacdo de um

meio poroso, se baseia nos seguintes elementos formativos:

= Poros: representam os elementos de ligacio dentro do meio. E a
entidade virtual que permite que dois espagos vazios adjacentes

possuam inter-relacéo;



=>» Canais (Gargantas): representam os elementos vazios dentro do
meio poroso. S&o eles que permitem que as propriedades do meio

sejam simuladas.

Neste modelo, 0 escoamento entre dois poros pode ocorrer apenas por

meio de um canal.

Com o avanco dos estudos de escoamento em redes, os modelos foram se
tornando mais refinados, permitindo que diversas caracteristicas fossem representadas
(como o efeito de troca de massa entre as fases, e interacbes dinamicas interfases),
assim como permitindo uma maior gama de representagcbes de materiais SAHIMI
(1995), STAUFFER e DIETRICH (2003).

No presente estudo, tomaram-se por base os dados sugeridos em ROSA
(2006) e em KING (1999) para as propriedades das rochas, a citar: porosidade,

permeabilidade, capilaridade e tortuosidade.

Conjuntamente aos estudos da teoria de redes, podem-se destacar 0s
estudos de STAUFFER e DIETRICH (2003), onde a teoria da percolacdo é aplicada a

diversos fendmenos fisicos, sendo o escoamento um deles.

No estudo de SAHIMI (1995), as duas linhas de estudo s&o fundidas,
aplicando a teoria da percolagdo e a teoria de redes a problemas de escoamento,
permitindo desta forma a simulacdo de fendmenos complexos, do ponto de vista do

poro.

Utilizando as abordagens citadas é possivel, portanto, definir um meio
poroso virtual com base em propriedades basicas do meio poroso real, sendo que este
trabalho acrescenta as seguintes caracteristicas ao estudo da rede de percolacdo: o
dominio é extrapolado para 3D, um pacote de equilibrio de fases foi utilizado, e o fluxo

¢ caracterizado.

2.2. Implementacao

Embora seja quase impossivel reproduzir virtualmente a estrutura de um

meio poroso real, devido a sua estrutura e natureza caotica, a definicdo de um modelo



que consiga reproduzir suas propriedades, com um erro aceitavel, € uma tarefa possivel,

porém complexa.

Inicialmente, devem-se definir quais propriedades do meio poroso que
permitirdo a criacdo de um modelo que o represente. Segundo MATTHEWS,
SPEARING e PETER (1991), tais propriedades sdo: area superficial, porosidade,
distribuicdo de tamanho de poros, tortuosidade e interconectividade, sendo a
distribuicdo de tamanho de poros e a interconectividade as principais. Ainda é possivel
inferir de MATTHEWS, MOSS e RIDGWAY (1995) que a presenca de um valor
chamado numero de correlacdo — que representa 0 quanto 0s poros adjacentes possuem
correlacdo de tamanho — € necessaria para permitir que 0 meio poroso virtual apresente

as caracteristicas necessarias para ter representatividade do meio real.

De acordo com MATTHEWS, MOSS, et al. (1993), inUmeras geometrias
e formulagdes de modelos foram testadas na literatura, como pode ser visto com mais
detalhes nos trabalhos de KING (1990), LENORMAND, TOUBOL e ZARCONE
(1988) e DULLIEN e CHATZIS (1985). Nestes estudos foram observados inimeros
arranjos, como sequéncias de capilares, colunas empacotadas com esferas e redes de
tubos, sendo que uma das melhores correlagdes entre os dados experimentais e
simulados é alcangada por meio de uma rede cartesiana composta de poros e canais, que
representam respectivamente: os pontos de interconexdo entre poros e 0s canais

capilares entre dois pontos de interconexao.

Em MATTHEWS, SPEARING e PETER (1991) e MATTHEWS,
MOSS, et al. (1993), é proposto um modelo de rede correlacionada que permite a
modelagem de meios porosos utilizando como dados de entrada, dados obtidos
experimentalmente de uma amostra real, por meio de ensaios de B.E.T. ou Intrusdo de
Mercurio. Vale ressaltar neste caso que o estudo utilizando estes métodos s6 permite
acesso as informacdes da por¢do do meio poroso que esta acessivel ao exterior, uma vez
que dados mais completos s6 poderiam ser obtidos por meio de exames mais detalhados
como uma ultrassonografia com ressonancia magnética, por exemplo. Todavia, 0s
ensaios de B.E.T. ou de Intrusdo de mercurio sdo suficientes ao fim que se destina este
trabalho, uma vez que segundo STAUFFER e DIETRICH (2003) uma
interconectividade maior que 2,5 garante a existéncia de pelo menos um caminho que

liga as duas extremidades em questéo.



Desta forma, a implementacdo de uma estrutura de redes cartesianas
baseadas em poros e canais e de interconectividade de no minimo 2,5 garante que sera
possivel o estudo da percolagdo de fluidos em seus intersticios, assim como garante que
ensaios de B.E.T. ou intrusdo de mercdrio sdo suficientes para serem utilizados como
dados de entrada do modelo, permitindo que os meios de interesse sejam criados de

forma virtual e permitam o estudo do escoamento.

Este trabalho, no que tange a virtualizagdo do meio poroso, se distingue
do trabalho de MATTHEWS, MOSS, et al. (1993) devido a sua flexibilidade com
relacdo aos dados de entrada, uma vez que, enquanto na literatura, apenas a curva de
intrusdo de mercurio funciona como dado de entrada, neste trabalho qualquer dado
proveniente de andlise textural (distribuicdo cumulativa de tamanho de poros, volume
poroso, area superficial, porosidade, etc) ou de processo pode ser utilizado como dado
de entrada, cabendo ressaltar que, neste trabalho, apenas dados texturais foram

utilizados.

2.3. Materiais e Métodos

2.3.1. Metodologia Computacional

Inicialmente, para proceder-se a metodologia computacional necessita-se
que o0s ensaios experimentais tenham sido feitos, visto que os dados de distribuicdo de
tamanho de poros sdo os dados de entrada para 0 modelo e os valores de area superficial
sdo os dados referenciais, nos quais 0 modelo computacional se pauta para validar o
modelo construido.

Esta metodologia pode mudar caso a caso, dependendo dos dados
disponiveis, mas em geral a sua estrutura ndo é alterada apenas os dados de entrada

podem se tornar dados comparativos e os dados comparativos os dados de entrada.

Esta versatilidade é alcangada por meio da implementacdo modular dos
algoritmos mostrados neste trabalho. Todos sdo acessiveis por meio de uma linguagem
de script (Python), onde o problema a ser estudado pode ser modelado com base nos

dados experimentais disponiveis e das perguntas que se quer responder.
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2.3.1.1. Construcdo da Rede

Inicialmente, definem-se alguns dados de entrada do modelo:

1) Nodes per Side (NPS): define 0 numero de poros que existem em cada
eixo cartesiano, o correto dimensionamento desta varidvel permite a criagdo de uma
rede 1D, 2D ou 3D;

2) Interconectividade: cada poro pode possuir, por definicdo do modelo,
no maximo, 2, 4 ou 6 conexdes de canais (1D, 2D e 3D respectivamente). Este valor é
aferido por meio da média de todos os poros existentes no modelo virtual, permitindo

desta forma a existéncia de nimeros fracionarios;

3) Distribuicdo de tamanho de Poros: este valor representa a distribuigéo
de tamanho de poros do meio poroso, sendo utilizado na definicdo aleatéria dos
mesmos. Existem duas maneiras deste valor ser alimentado no sistema, como uma
distribuicéo estatistica propriamente dita (modelo — normal, lognormal, weilbull, etc) ou
por meio de dados amostrados que geram no sistema uma distribuicdo estatistica

personalizada;

4) Tamanho real do meio: é a dimensdo em unidades reais (metros) do
meio poroso em estudo, sendo necessdrio um correto dimensionamento entre as
unidades em questdo e o proprio valor de NPS, de modo que no estudo posterior de
escoamento em meio poroso ndo ocorram fendmenos numéricos indesejaveis (difusdo

numerica, etc);

5) Valor de correlacdo: € um nimero que indica que ha correlagdo entre o
tamanho de um determinado canal e aqueles que o sdo adjacentes, permitindo desta
forma que anomalias como um canal de grande diametro esteja conectado a um canal
com diametro infimo. Neste caso, a variacdo deste elemento permite que estudos sejam
conduzidos usando teorias de correlacdo de redes. Neste trabalho, optou-se por manter a
abordagem de MATTHEWS, MOSS e RIDGWAY (1995) em que a distribuicdo de
poros e correlacfes sdo obtidas por meio da resolucédo do problema inverso, de forma a
minimizar o erro com relacdo ao dado de entrada aferido. O algoritmo de otimizagéo

utilizado neste caso foi o Direct-L.
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Com base nestes dados de entrada, é possivel construir uma rede

correlacionada seguindo o seguinte algoritmo proposto neste trabalho®:

1. Criagdo de um vetor NPS = [NPS,, NPSy, NPS,];
2. Criagdo de um vetor de NPSy x NPSy x NPS; poros;
3. Criacdo de um vetor com o numero total de canais;
a. Definir, por meio da distribuicdo estatistica, o diametro do

canal por meio de sorteio utilizando numero pseudo-

aleatorio;

b. Definir, por meio dos dados de entrada, o comprimento do
canal, dividindo-se o tamanho do plugue na direcdo em

questdo pelo total de poros naquela direcéo;

C. Relacionar a cada poro 6 canais, sendo que desta forma é
criada a estrutura que define posicdo dos canais na rede
cartesiana. Caso exista correlacdo na rede a relacdo dos

canais com 0s poros é viciada e ndo aleatoria.

4. Com base no valor de interconectividade, definir canais como
tendo didmetro zero de modo a respeitar a interconectividade

média final;

5. Prosseguir para os ensaios de validacdo da rede.

2.3.1.2. Ensaios de Validacdo da Rede

A validacdo da rede é feita com base no ensaio de area superficial,
outrossim, para sua realizacdo é necessario avaliar a capacidade de percolacdo da rede e,
quando necessario, promover a reestruturacdo da rede. Estes ensaios sdo definidos a

sequir.

*E importante notar que no contexto deste capitulo a palavra vetor est4 sendo aplicada no sentido de
computacdo cientifica, onde este termo refere-se a uma lista de entidades virtuais, sendo que estas
entidades podem ser nimeros (inteiros, pontos flutuantes, pontos flutuantes duplos, etc), caracteres ou
entidades virtuais, como classes. Sendo que um dos itens de maior importancia neste aspecto é que um
vetor é um elemento virtual que possui uma ordenagéo especifica.
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Ensaio de Capacidade de Percolacido da Rede

Este ensaio visa verificar se existe uma conexao valida (ou seja, em que
todos os canais possuam didmetro maior que zero) entre duas faces da rede cartesiana.

No caso deste estudo, as faces de interesse sao aquelas onde existira fluxo.

O ensaio se baseia na utilizagdo algoritmo de Hoshen-Kopelman para
identificacdo de grupamentos interligados, explicado em detalhes em JOAS (2006),
aplicado a uma rede de percolacdo onde a dimensédo (1D, 2D ou 3D) néo ¢ definida a

priori.
1. Cada um dos nés (poros) € identificado por uma etiqueta;

2. Quando dois nds (poros) adjacentes possuem conexdo (canal
com diametro maior que zero) as duas etiquetas sdo convertidas

em uma so. Esta operacéo é efetuada nas 3 dimensoes;

3. Todas as outras etiquetas com valor igual as duas convertidas

anteriormente também sdo convertidas;

4. Repete-se o0 item 2-3 até ndo haverem mais etiquetas para serem
renomeadas;
5. Mapeiam-se as estruturas com a mesma etiqueta. Cada uma

destas estruturas ¢ denominada cluster;

6. Verificam-se todos os clusters que permitem percolacdo
(possuem acesso de uma face de interesse a outra). Destas a
maior delas (que possui maior numero de nds (poros)) é
denominada cluster principal, as outras sdo denominadas clusters
secundarios. Todos os clusters que permitem acesso Sao

denominados clusters percolantes;

7. Os clusters ndo percolantes sdo identificados e suas propriedades

(tamanho, capacidade de percolacéo, etc) séo aferidas;

8. Trés vetores sdo retornados, um com o cluster principal, outro
com os clusters secundarios e um terceiro com 0s clusters nédo

percolantes; estes vetores podem ser vazios ou nao.
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Ensaio de Validacdo pela Area Superficial

Este ensaio utiliza os dados obtidos pelo Ensaio de Capacidade de
Percolagdo da Rede e permite que a rede cartesiana possa ser validada como
representativa do meio real. Vale ressaltar que a area superficial apresentara um valor
abaixo daquele obtido experimentalmente, uma vez que o meio simulado ndo apresenta
ranhuras, tendo este valor que ser corrigido por meio de um fator de proporcionalidade
MATTHEWS, SPEARING e PETER (1991).

O arranjo apresentado na Figura 1 € empregado para definir o valor

numérico da &rea superficial.
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Figura 1: Arranjo de rede para validar a area superficial - MATTHEWS, SPEARING e PETER
(1991)

Desta forma, o valor obtido de area superficial precisa ser corrigido com
base nesse fator de proporcionalidade.

O algoritmo de Validagio pela Area Superficial, proposto neste trabalho,
é explicado adiante:

1. Alimenta-se uma rede de percolacdo recém-criada, com a area
superficial experimental e define-se o erro tolerdvel da area

superficial aferida em relacdo a area superficial real;
2. Aplica-se o0 ensaio de Capacidade de Percolacdo da Rede;

3. Verifica-se a existéncia de um cluster principal. Caso nao exista o

ensaio falha e uma nova rede deve ser criada;

4. De posse dos clusters percolantes, afere-se a area superficial
interna dos canais, relembrando que por for¢ca do modelo os poros

ndo possuem area superficial;
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5. Corrige-se a area total aferida nos clusters percolantes pelo fator

de proporcionalidade;

6. Compara-se a area aferida com a area superficial real, caso o erro
seja maior que o toleravel, aplica-se o algoritmo de reestruturacdo
da rede e retorna-se ao item 4 até passar no teste ou o dispositivo

de loop infinito ser ativado;

7. Caso de loop infinito, retorna-se ao item 1, caso contrario a rede

esta validada.

Definigdo da
area superficial
desejada e do
erro toleravel

Criagdo de uma
rede de
percolagao

Loop de
aferigdo,

corregao e
rearranjo

Necessita
Revalidagdo?

Rede Validada

Figura 2: Organograma de afericdo e validacdo da area superficial

Ensaio de Reestruturacio de Rede

Este ensaio possui por finalidade adequar a &rea superficial da rede da
forma menos invasiva possivel, tentando adequar o valor buscado com o minimo de
interferéncia externa no meio. Uma abordagem invasiva corrigiria a area superficial

rapidamente, todavia destruiria toda a estrutura porosa que se deseja virtualizar.
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O procedimento proposto neste trabalho é mostrado a seguir:

1. Verifica-se a existéncia de clusters ndo percolantes. Caso existam,
sdo definidos como agente de reestruturagcdo. Caso ndo existam
valores pseudo-aleatorios acoplados a uma distribuicdo estatistica

séo definidos como agentes de reestruturacao;

2. Verifica-se se 0 erro € positivo (area superficial maior do que o
valor desejado) ou negativo (area superficial menor do que a do

valor desejado);

3. Seleciona-se um canal dos clusters ndo percolantes que influencie
no sentido oposto ao erro calculado. A escolha é feita com base

no valor que minimizaré o desvio em questdo.

Este canal é entdo substituido de forma aleat6ria nos clusters percolantes

de forma a corrigir o erro;

Vale ressaltar que este método deve se auto limitar de forma a ndo
permitir que canais retirados dos clusters percolante retornem ao loop de ajuste, de
forma a ndo criar uma iteracdo infinita. Isto é alcancado por meio do uso de listas de
pertinéncia, uma vez que um canal ja pertenceu a um cluster, quando retirado dele, ndo

pode retornar.

2.3.1.3. Ensaios de Afericido de Valores de Interesse

De posse de uma rede de percolacdo devidamente validada é possivel
aplicar diversos ensaios que permitem o calculo de vérias varidveis de interesse ao
estudo do escoamento e/ou do proprio meio poroso em sua estrutura. Os principais

ensaios executados nas redes validadas sdo os seguintes:
=>» Célculo de porosidade;
=> Calculo da tortuosidade;
=>» Calculo da permeabilidade;

=>» Calculo de intrusdo de mercurio.
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Ensaio do Célculo de Porosidade

E necessario avaliar os dados definidos na variavel de NPS e de tamanho
real do meio poroso de forma a permitir que este ensaio ndo retorne valores

irrealizaveis.

Neste ensaio, o calculo da porosidade de uma amostra € feito utilizando-

se a seguinte equagcao:

volume de vazios volume de fluido em suspensao

€ = =
volume total volume total

Desta forma, calcula-se o volume total da célula como o produto das 3
dimensGes, e 0 volume de vazios como o volume total dos canais presentes na célula
(tanto dos clusters percolantes como dos ndo percolantes), lembrando que os poros sao

considerados como entidades virtuais de ligagdo que ndo possuem volume.

Ensaio do Calculo da Tortuosidade

De acordo com o trabalho de MATTHEWS, SPEARING e PETER
(1991) o ensaio do célculo da tortuosidade é baseado, por hipotese, na existéncia de um
gradiente, e que cada camada da célula esta fixada sobre um potencial discreto. Desta
forma, um elemento discreto (particula imaginaria) é colocado para percorrer a célula
do ponto de maior potencial para o ponto de menor potencial, e assim o valor da

tortuosidade é calculado por um procedimento de amostragem, da seguinte forma:

comprimento do caminho percorrido

comprimento do menor caminho possivel

A necessidade da imposicdo de um potencial imaginario advém do fato

de que sem essa restricdo, o elemento discreto pode percorrer varias vezes um caminho
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no sentido oposto do gradiente, fazendo com que os resultados obtidos sejam irreais e

nédo tenham qualquer relagdo com os resultados experimentais.

Para validar os resultados obtidos via simulacdo, foram utilizados os
dados obtidos no trabalho de MACDONALD (1989), por meio da equagao:

)

b
Depp = ——

Em que D € a difusividade efetiva do gas no meio poroso, Da, € 0

coeficiente de difusividade de Maxwell e T é a tortuosidade do meio.

Vale ressaltar que com base nos estudos preliminares deste trabalho,
ficou constatado que o menor caminho possivel possui probabilidade maior que 99% de
estar no cluster principal, e desta maneira, a busca pelo mesmo é sempre iniciada por
esse cluster. Além disso o calculo deste valor ndo leva em conta nenhum gradiente
imaginério, ele utiliza-se da metodologia de amostragem de um “Randon Walker”
baseado em probabilidades conforme proposto por STAUFFER e DIETRICH (2003) e

modificado neste trabalho para operar em 3D

Assim, o seguinte algoritmo é utilizado para o calculo da tortuosidade do

meio:

1. Alimenta-se uma rede de percolacdo ja validada, define-se
respectivamente a face de injecdo e a de producdo; determina-se o
total de amostragens que sera feito (o padrdo é 10% do valor de
NPSx x NPSy x NPS;, valor este advindo da experiéncia com o

ensaio, mas puramente empirico);

2. Executa-se o algoritmo de Hoshen-Kopelman para identificacdo

dos clusters percolantes e do cluster principal;

3. Executa-se o algoritmo de identificacdo do menor caminho

possivel (obtido por amostragem, conforme explicado acima);
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4. Alimenta-se no sistema o elemento discreto, garantindo que este
sempre percorrerd a rede no sentido positivo do gradiente,
escolhendo dentre os caminhos possiveis aquele sorteado com
base na probabilidade de fluxo, que é avaliado por meio da
equacdo de Poiseuille ( o fluxo é proporcional a quarta poténcia

do raio do capilar, donde advém a probabilidade de escoamento);
5. Armazena-se em um vetor o valor da tortuosidade no elemento;
6. Retorna ao item 4 até o total de amostragens ser feito;

7. Determina-se o valor médio da tortuosidade do meio.

Ensaio do Calculo da Permeabilidade

Um dos grande problemas no estudo dos meios porosos tem sido o0s
questionamentos advindos da indagacdo de como calcular a permeabilidade a partir do

conhecimento da geometria dos vazios intrinsecos ao meio.

A permeabilidade absoluta é normalmente calculada em termos da Lei de

Darcy, que pode ser escrita da seguinte forma:

k ScanalAP

Qcanal = —
.ulnode

Em que Qcna € a vazdo volumétrica do escoamento de um fluido
incompressivel, Scana € a area da secédo reta do canal, u é a viscosidade do fluido, lnoge €
0 comprimento espacial onde o gradiente de pressdo é aferido, k [m2/s] é a

permeabilidade absoluta e AP € o diferencial de pressédo entre as extremidades do canal.

Segundo MATTHEWS, MOSS, et al. (1993), a permeabilidade em uma
rede correlacionada é um parametro que advém de indmeros parametros primarios,
como diametros, comprimentos, posicdes de poros e canais. Para o calculo deste

parametro, necessariamente um procedimento de calculo de médias precisa ser usado.
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Em geral essas médias se utilizam de parametros caracteristicos como a porosidade
efetiva, a &rea externa acessivel por unidade de volume do sélido, o diametro

caracteristico de canal, a tortuosidade e o fator de formacao.

Na literatura, existem diversos trabalhos relativos a metodologias para
correlacionar tais parametros no calculo da permeabilidade, sendo que uma reviséo pode
ser encontrada em SCHEIDEGGER (1974).

De todos os métodos verificados por SCHEIDEGGER (1974), 0 mais
simples é a utilizacdo de um conjunto de capilares com diametro definido. Neste
sistema, a porosidade pode ser prontamente calculada e correlacionada com as equagoes
de Darcy e Hagen-Poiseuille, chegando a seguinte relacéo:

_ ¢d?
o= 32

Em que ¢ é a porosidade efetiva e d o didmetro do capilar.

Devido a inumeras inconsisténcias com a realidade fisica e 0 modelo
matematico, este modelo serve apenas para fins pedagdgicos. Entretanto, no trabalho de
Kozeny [apud. SCHEIDEGGER (1974)], o didmetro de capilar é corrigido para um
didmetro médio de capilar, e, assim, passa-se a utilizar o seguinte modelo de
permeabilidade:

3
C
e
SZ
Em que c € a constante de Kozeny (que varia entre 0,50 e 0,66 de acordo

com o material para k em [m#s]), ¢ a porosidade efetiva e S a area superficial do sélido

acessivel externamente.

Este modelo ainda pode ser corrigido de acordo com a tortuosidade,

gerando a seguinte equacao:

3
P

T 182
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Mais recentemente, KATZ e THOMPSON (1986), definiu a seguinte

= 1 [d?
226\ F

Em que d representa o didmetro equivalente a pressdo necessaria para

relacdo para a permeabilidade:

promover o breakthrough* e F é o fator de formacdo, cuja definicdo e metodologia de
obtencdo é mostrada por KATZ e THOMPSON (1986).

Em MATTHEWS, MOSS, et al. (1993) e em MATHEWS,
MATTHEWS e HUGGETT (1999) uma metodologia especifica para meios porosos
compostos por redes correlacionadas é explorada. Basicamente em um meio 3D
composto por poros e canais, com correlacdo e conectividade definida pelo usuério, a

seguinte equacéo de fluxo é valida:

Q — _lﬂ (rganal> AP
8u leana

Apds a comparacdo desta equacdo com a equacdo de Darcy, chega-se a

seguinte relagéo:

k = E Q <Tganal> (lcélula)
8 lcanal Scélula

Em que Q() é um operador de média, r o didmetro do capilar, | e os sub-
indices canal e célula representam, respectivamente, um canal e a prépria rede de

percolacéo.

* Verificar ensaio de intrusdo de mercurio.
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Ensaio de Simulacao de Intrusdo de Mercurio

Segundo MATTHEWS, SPEARING e PETER (1991) a Porosimetria de
Mercdrio é o método mais utilizado para investigacdo da distribuicdo de tamanhos de
poros em rochas®. Este método envolve que mercurio seja forcado para dentro da rocha
por meio de pressdes cada vez maiores. A medida que a pressdo aumenta, poros cada
vez menores sao invadidos. O volume de mercdrio introduzido € registrado em funcao
da pressdo exercida e, posteriormente, com base no volume de amostra e da porosidade
da mesma, o volume de mercurio pode ser convertido em percentagem de espago vazio

ocupado.

As leituras de pressdo sdo convertidas para diametro de canal por meio

da equacéo de Laplace para a capilaridade:

40cos(0)
p

d =

Em que o é a tensdo superficial do mercurio, © € o angulo de contato do

mercurio com a superficie e p a pressdo capilar.

Cabe ressaltar que este ensaio € puramente computacional, sendo que os dados
experimentais com 0s quais estes ensaios foram comparados foram retirados da
literatura.

® Atualmente existem metodologias de ultrassonografia, ressonancia magnética e algumas metodologias
indiretas como a do equipamento Micromeritics ASAP 2010.
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Sim

Mapear Tamanho de Poros e Gargantas e Setar
NTPores para o total de poros com hgsize

vy

Setar hgsize para maior
raio de garganta

Resetar hgsize

Calcular % volume

preenchida

Preencher qualquer poro
conectado aos percolados

A

Escanear face de injegdo e preencher
poros com raio de garganta >= hgsize

l

Incrementar o

l

Hgsize = menor
tamanho?

Verificar Gargantas conectadas e invadir
aquela com raio >= hgsize

T

Calcular % volume
preenchida l———

Sim

NTPpores =
NTpores?

NTPpores

A

A 4

Calcular % volume
preenchida

Figura 3: Fluxograma do algoritmo de simulacdo de intrusdo de mercurio simplificado.
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CAPITULO III

3. Modelo Termodinamico para Equilibrio de Fases

3.1.  Adescricao termodinamica de uma mistura

O estado termodindmico de um sistema com uma Unica substancia pura e
em uma Unica fase é completamente especificado fixando o valor de duas varidveis de
estado intensivas, em geral pressdo e temperatura, e 0 seu tamanho e estado
termodinamico é fixado pela especificacdo do nimero de mols ou da massa juntamente
com a especificacdo de duas variaveis de estado. Esta teoria é aprofundada de forma
bastante pedagdgica em SANDLER (2006).

Em uma mistura monofasica de C componentes, intuitivamente espera-se
que o estado termodindmico seja definido ao fixar-se o valor de duas variaveis

intensivas do sistema e de C-1 frac6es molares.

Um detalhamento completo a respeito da termodindmica das misturas
pode ser encontrado em SANDLER (2006) e em PRAUSNITZ, LICHTENTHALER e
AZEVEDO (1999), ndo sendo do interesse deste trabalho um enfoque por demasiado
aprofundado.

3.1.1. Equilibrio Liquido-Vapor em Misturas

O marco zero para qualquer estudo envolvendo equilibrio de fases é o
critério da igualdade de potenciais quimicos, que diz que quando existe equilibrio de
fases, o potencial quimico de cada componente nas diferentes fases € idéntico, além do
fato das fases estarem em equilibrio térmico e mecénico (0 que é imposto pela

uniformidade de temperatura e presséo em todo o sistema).

E valido considerar que ao lidar-se com liquidos, o problema de
equilibrio de fases torna-se mais complexo devido ao maior efeito relacionado as forcas
de van der Waals, pontes de hidrogénio, polarizaces, etc, sendo desta forma, mais
conveniente utilizar os modelos de coeficiente de atividade (energia de excesso de

Gibbs) ou uma equagéo de estado que seja pelo menos cubica no volume.
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No estudo do fendmeno do equilibrio de fases duas abordagens sdo as
mais conhecidas, a abordagem ¢ — ¢ e a abordagem y — ¢. A primeira se utiliza dos
coeficientes de fugacidade calculados a partir de uma equacéo de estado, tanto para a
fase liquida, quanto para a fase vapor. A segunda se utiliza do coeficiente de fugacidade
calculado a partir de uma equacdo de estado para a fase vapor e do coeficiente de
atividade calculado a partir de um modelo de energia de excesso de Gibbs (e.g. NRTL,
UNIFAC, UNIQUAC, etc).

3.1.1.1.  As equacdes de estado (EoS)

Existem vérias equagdes de estado descritas na literatura. Essas precisam
representar o comportamento PVT de um sistema ao longo de grandes intervalos de
temperatura e pressdo com acuracia aceitavel tanto para gases e liquidos. Além disso,
elas ndo devem ser complexas de modo a levar a dificuldades numéricas ou analiticas

quando de suas utilizagdes.

Do ponto de vista do estudo do equilibrio de fases, as equages
polinomiais clbicas apresentam caracteristicas compativeis com aquelas necessarias aos

sistemas multifasicos.

Dentre as EoS mais utilizadas em simuladores de processo consagrados
estdo, Redlich-Kwong REDLICH e KWONG (1948), Peng-Robinson PENG e
ROBINSON (1978), Patel-Teja PATEL e TEJA (1982), Soave-Redlich-Kwong
SOAVE (1984), Valderrama-Cisternas VALDERRAMA e CISTERNAS (1986). Outras
podem ser citadas, todavia, neste trabalho, preferiu-se restringir o estudo as equacdes
supracitadas, sendo que outros modelos podem ser encontrados descritos em maiores
detalhes em PRAUSNITZ, LICHTENTHALER e AZEVEDO (1999).

Neste trabalho, por tratar-se do estudo de misturas de hidrocarbonetos
simples, a equagdo de Peng-Robinson serd utilizada. Sabe-se, entretanto que este
modelo, gera desvios em relagdo ao volume de aproximadamente 7% para liquidos a
temperaturas reduzidas proximas a 0,65 e de até 27% proxima a temperatura critica,
segundo PENG e ROBINSON (1978).
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3.1.1.2. Os modelos de energia de GF

Segundo SMITH, VAN NESS e ABBOTT (2000), em geral GF/RT ¢é
uma funcdo da temperatura, da pressdo e da composicdo, porém para liquidos em
pressdes baixas e moderadas € uma funcdo muito fraca de P. Consequentemente, a

dependéncia com a pressao do coeficiente de atividade € normalmente desprezada.

Os desenvolvimentos teoricos feitos com base na termodinamica
molecular do comportamento de solugbes liquidas estdo baseados no conceito de
composic¢do local. No interior de uma solucéo liquida, composicGes locais, diferentes da
composi¢cdo global da mistura, sdo supostamente responsaveis pelas orientagdes
moleculares de curto alcance e ndo-aleatorias que resultam de diferencas no tamanho
molecular e das forcas intermoleculares. O conceito foi introduzido por G.M. Wilson,
com um modelo conhecido como a equagdo de Wilson como pode ser visto em
WILSON (1964). O sucesso desta equacdo na correlacdo de dados em simulagdes de
equilibrio ligquido-vapor incitou o desenvolvimento de modelos de composicdo local
alternativos, mais notadamente a equacdo de NRTL RENON e PRAUSNITZ (1968) e a
equacdo UNIQUAC ABRAMS e PRAUSNITZ (1975). Vale ressaltar que um
desenvolvimento posterior de interesse é 0 método UNIFAC FREDENSLUNG, JONES
e PRAUSNITZ (1977).

Existem outros modelos para a energia de Gibbs em excesso, mas que
fogem ao escopo deste trabalho, esses modelos podem ser observados em PRAUSNITZ,
LICHTENTHALER e AZEVEDO (1999).

3.2. A metodologia para calculo do ELV em misturas
complexas

As metodologias y — ¢ e ¢ — ¢ sdo muito Uteis, entretanto para a sua
utilizacdo, é necessario conhecer, a priori, 0 nimero de fases no qual o sistema ira se
dividir e/ou utilizar uma metodologia auxiliar de calculo de estabilidade da mistura, o
que, do ponto de vista computacional, ndo representa um algoritmo que compense 0

custo computacional e que ndo possui uma garantia de robustez.

Nas palavras de MICHELSEN (1982), este problema pode ser resolvido

com a minimizagdo da energia livre de Gibbs.
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Uma solucédo para este problema é a verificacdo da estabilidade da fase
em estudo, desta forma, o nimero de fases em um problema de equilibrio pode ser
reduzido, diminuindo a demanda de recursos computacionais. Esta verificacdo é
baseada no critério do plano tangente de Gibbs. MICHELSEN (1982)

3.2.1. O Critério do Plano Tangente

Em uma data temperatura T, e pressdo P, uma mistura com C
componentes com um vetor z de fragdes molares, tem sua energia livre de Gibbs

calculada por:

Go = z g

i

Em que pé o potencial quimico do i-ésimo componente na mistura.

Considerando que esta mistura é dividida em duas fases com (N —¢€) e
€ mols, respectivamente, sendo que a quantidade e de mols na segunda fase é

infinitesimal, representa-se o vetor fracdo molar desta fase pory.

A mudanca na energia livre de Gibbs sera:
AG=Gl+GZ_GO=G(N—€)+G(€)_GO

Uma expansao em série de Taylor de G,, descartando o termo de segunda

ordem em ¢, leva a:

GIN—-€)=G(N) - EZyi (g_ri) = Go —EZW?

i N
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O que leva a:
AG = G(e) — EZyiu? = EZYi(:ui(y) — i)
i i

O critério de estabilidade definido exige que a energia livre de Gibbs

esteja no seu minimo global, assim, um critério necessério e suficiente é:
FO) = ) yi(uG) - 1)) 20
i

Este critério pode ser expandido para misturas multifasicas.

Neste caso, € necessario que todas as espécies possuam potencial
quimico idéntico em todas as fases.

E possivel mostrar que para um sistema multifasico satisfazendo as
condicdes de isopotencial, o valor da funcdo F ndo depende da fase investigada, assim a
equacdo de estabilidade anteriormente deduzida é condicdo suficiente para garantir a

estabilidade.

No seu trabalho, MICHELSEN (1982) determina uma metodologia para
0 célculo da estabilidade de fases com base nos coeficientes de atividade e/ou
fugacidade, assim como determina uma metodologia para a separacdo de fases
MICHELSEN (1982). Apesar de util, esta abordagem foi aprimorada ao longo dos anos,
como pode ser visto nos trabalhos de WASYLKIEWICZ e UNG (2000) e de NICHITA,
GOMEZ e LUNA (2002).

3.2.2. Metodologia de Calculo do Equilibrio de Fases

Utilizando a modelagem para a distancia do plano tangente de Gibbs em

funcéo dos coeficientes de fugacidade, tem-se:
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F(y) = Z yi(In(y;¢:(»)) — In(z:¢,(2)))

Em que o vetor z representa a composicdo de uma fase ja testada e dita
estavel e ¢ o coeficiente de fugacidade.

Este problema pode ser identificado como um problema de minimizagéo
de uma funcdo objetivo multimodal padrdo, onde existem diversos minimos. Em geral
existem trés formas de soluciona-lo: a busca exaustiva pelos pontos estacionérios, a
resolucdo do sistema de equacdes formado pelas derivadas primeiras em funcdo de (N-

1) fragBes molares ou a utilizagdo de um algoritmo de otimizacéao global.

Duas metodologias para o algoritmo de divisdo de fases (split) foram

estudadas:

3.2.2.1. Extensdo do algoritmo de Rachford-Rice para o caso multifasico.

Neste caso utiliza-se o balan¢o material:

nc
Z Bixij=2z; j=1Lnp
im1

Em que ; € funcdo de partigdo entre duas fases, x;; e fragdo molar do i-

ésimo componente na j-ésima fase e z; a fracdo molar do i-ésimo componente na

mistura inicial.
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A constante de equilibrio é obtida por meio da seguinte relacéo:

 Xinp Qi

K;; = = i=1lncj=1Lnp-1
Xij  Pnpi

L

Substituindo as equacdes, chega-se a:

Zj

e e(@) -

i=1n

Aplicando a equagdo de restricdo Y7 x; =1, tem-se o seguinte

conjunto de equacoes:

e ((2)-1)=

9P :ZHZ"’“/EJ(%—D

i=1 j=1

Este sistema de equacdes pode ser resolvido utilizando-se o método de
Newton ou outro método iterativo robusto (neste trabalho foi utilizado o método de
Levenberg-Marquardt, apos a transformacdo em um problema de minimos quadrados).
Entretanto esta metodologia carece de robustez uma vez que a medida que o nimero de
fases estaveis aumenta, a possibilidade de desaparecimento de fases durante o processo
de solucéo iterativo aumenta, o que leva a necessidade de garantir a robustez do método
de controle de estabilidade (um algoritmo de otimizacdo com convergéncia global
garantida) e de implementacdo de artificios de programacdo que detectem quando uma

fase se exauriu durante a resolugédo do sistema de equacdes.
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Estes obices levam a conclusdo de que a utilizacdo do algoritmo de
Rachford-Rice para um problema onde milhares de calculos de equilibrio de fases com
namero de fases desconhecido, a priori, ndo € aconselhdvel uma vez que o gasto

computacional sera proibitivo.

Outra abordagem possivel para o problema do equilibrio de fases ¢ a
proposta de MILCHENSEN (1994), onde a seguinte funcdo objetivo (TPD — Tangent
Plane Dlstance) é definida:

nc

TPD(B) = i Bi — z zIn(E;)
j=1

j i=1

Em que:

Desta forma define-se um problema de otimizacao:

Q(B) —» min

s.t.0 < B <1

Neste trabalho foi escolhida e utilizada a abordagem de MILCHENSEN
(1994) por meio de uma versdo modificada do algoritmo DIRECT-L GABLONSKY e
KELLEY (2001), inicialmente implementada na biblioteca computacional NLOpt®,

além disso benchmarks foram feitos com um algoritmo genético modificado

® Steven G. Johnson, The NLopt nonlinear-optimization package, http://ab-initio.mit.edu/nlopt
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PECANHA (2008) e com uma bind’ atrelada ao software AIMMS, para utilizagdo do
algoritmo BARON® SAHINIDIS (1996).

3.2.3. Metodologia de Inicializacdo do Problema de Flash

Neste trabalho a inicializacdo do algoritmo utiliza as seguintes equacdes

para o calculo do ponto de bolha e orvalho, respectivamente:

yi = Kz
Vi = K,

A “constante” de equilibrio ¢ estimada pela relagdo proposta por

WILSON (1969):

K; = P, exp[5.37(1 + w;))(1 = T,; D]

Em que P, e T, representam, respectivamente, a pressdo e a temperatura

reduzida.

" Estrutura de programacao que permite interacdo com um programa/biblioteca externa por meio de uma
camada simplificada de cédigo. No caso deste trabalho uma implementacdo servidor/cliente local foi
utilizada.

8 E importante notar que a introdugdo de uma bind com um software terceiro gera no minimo mais uma
camada de software, 0 que eleva os tempos de execucdo e demanda computacional, podendo inclusive,
algumas vezes, gerar ruidos na comunicacao entre os dois softwares o que pode potencialmente levar a
resultados equivocados a longo prazo (muitas iteragBes na funcdo objetivo), por conta de erros de
arredondamento oriundos da conversdo de valores da precisdo dupla para precisdo de ponto flutuante,
uma vez que a biblioteca do AIMMS trabalha originalmente com valores de ponto flutuante.
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Por meio destes dados, é calculado um sistema flash bifasico, de forma a
fornecer valores de K; e dos coeficientes de fugacidade mais calibrados para o calculo

do problema de otimizagéo.

3.2.4. Propriedades dos Componentes

Todas as propriedades dos componentes de interesse aos estudos deste
trabalho foram baseados em dados da literatura, do NIST e quando ndo disponivel, os
dados sé@o estimados por meio de modelos de estimacdo baseado em contribuicdo de
grupos, como o proposto em CONSTANTINOUS e GANI (1994).

3.2.5. Implementacdo Computacional

A implementacdo computacional do algoritmo de flash multifasico foi
feita com base nos seguintes paradigmas: TDD®, Orientagdo & Objetos, Orientagdo a
Interface, Orientacdo a Plugins e Reutilizacdo de Codigo BECK (2003).

A implementacdo se baseou na metodologia de: Implementacdo —
Otimizacdo — Implementacdo, de forma que o algoritmo computacional foi
implementado em Python 2.7 e todos os “bottlenecks” foram solucionados com
implementacGes em C++, de forma a permitir o melhor custo beneficio possivel entre

tempo de implementacédo e tempo de execucao.

As implementaces, feitas em codigo hibrido, utilizando C++, foram
compiladas no sistema MSys utilizando o compilador GNU GCC 4.8.1 e o construtor

SCons e binds implementadas pelo autor para fazer a comunicagdo C++/Python.

O algoritmo é baseado na estrutura mostrada na Figura 4, onde a

interface IUniverse faz interface com o usuario.

A interface IEquilibria implementa toda metodologia de equilibrio, no

caso deste trabalho a minimizacdo da energia livre de Gibbs em excesso. A interface

% Test-DrivenDevelopment: metodologia de programacéo onde os problemas que podem ocorrer com o
software sdo previstos e a implementacéo € feita de forma a evita-los. Uma das grandes vantagens desta
metodologia é que todos os testes relativos ao software sdo feitos iterativamente ao préprio
desenvolvimento.
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IMixture implementa todos os métodos relativos as propriedades de mistura, assim
como a interface IComponente implementa todos os métodos relativos as propriedades
dos componentes. A interface IEquilibria repousa sobre as interfaces IE0S e
IGibbsExcess que implementam os modelos de coeficiente de fugacidade e coeficiente
de atividade, respectivamente. A biblioteca Beholder contém implementacdo dos

métodos numéricos pertinentes, além do algoritmo de otimizacéo.

VR
IUniverse
_/

I N
Beholder IEquilibria
N

=N

IMixture IPhaseModel
\E N7
I N
IComponent IE0S
) g ) g

e 7~ N\
IGibbsEx
) g

:

hH(

Figura 4: Organograma das interfaces do algoritmo de equilibrio

3.2.6. Benchmark da Implementacéo Proposta

Foram escolhidos 4 problemas teste para a afericdo da robustez da
implementacéo prosposta: H,S + CHg, mistura de n-propanol + n-butanol + benzeno +
agua (PBBA), mistura de Yarborough YARBOROUGH (1972), sistema “sourgas”
ROBINSON (1978).
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3.26.1. H2S+CH,

Este problema foi inicialmente proposto por MICHELSEN (1982), trata-
se de uma mistura equimolar de metano com sulfeto de hidrogénio (gas sulfidrico) a
uma temperatura de 463,15°C e 4,053.10° Pa.

Utilizou-se neste sistema a EoS SRK com o coeficiente de interagédo
binario (BIC) de 0,8. Segundo NICHITA, GOMEZ e LUNA (2002) existem 4 pontos
estacionarios na funcgéo objetivo (TPD) proposta por MILCHENSEN (1994).

O minimo global para a fase estavel encontra-se em (0.968, 0,032).
Neste ponto, testa-se a estabilidade do sistema:

Ao testar-se um sistema VL, encontra-se TPD negativo, ou seja, trata-se

de um sistema instavel.

Ao testar-se um sistema LL, encontra-se TPD positivo, ou seja, trata-se

de um sistema estavel.

Verifica-se, neste caso, que além de todo o procedimento de flash, é
necessario acoplar um passo extra de inteligéncia computacional que faca a verificagcdo
entre as fases liquidas e as fases vapor. E importante notar que MICHELSEN (1982)
pressupds que a EoS conseguiria modelar fidedignamente tanto a fase liquida quanto a
fase vapor, desta forma, em sua implementacdo bastaria modificar o coeficiente
calculado pela outra raiz ja& calculada. No presente trabalho, devido a sua
implementacdo modular (que sera explicada adiante), ndo é possivel fazer tal suposicéo,
0 usuario escolhe, por meio da definicdo do problema em linguagem de script, um
modelo a ser utilizado para representar a fase vapor e um modelo para a fase liquida, e 0
algoritmo implementado faz todos os testes. Esta flexibilidade sobrepde o possivel
overtime adicionado ao sistema, uma vez que para executar a simulagdo do mesmo

sistema em estudo, basta a implementacéo do novo modelo e n&o do algoritmo inteiro.
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Tabela 1: Comparativo da capacidade de encontrar o minimo global de diferentes otimizadores
no algoritmo de flash

TPD TPD TPD
10 TPD
Fase de Teste | .. Genetico DIRECT-L | BARON
(CHs 1 H2S) (FOB, % de vezes que MICHELSEN
(FOB, ponto | (FOB, ponto (1982)
encontrou o global, ponto lobal) lobal)
global) g g
-8,25e-2 (0,92; -8,25e-2
. _ - 0 . - - .
0,50 : 0,50 VL 8,23e-2 (30%) (0,92; 0,08) 0.08) (0.92: 0.08) 8,25¢-2 (0,92; 0,08)
5,607e-3 (0,92; 5,607e-3
. _ 0, . - .
0,11:0,89 LL 5,00e-3 (40%) (0,90; 0,1) 0.08) (0.92: 0.08) 5,607e-3 (0,92; 0,08)
1,09e-2 (0,11; | 1,09e-2 (0,11,
. _ 0, . - .
0,98; 0,02 VL 9,95e-1 (20%) (0,09; 0,91) 0.89) 0.89) 1,09¢-2 (0,11; 0,89)

Pode-se verificar, segundo a Tabela 1, que todos os algoritmos em
questdo alcancaram o minimo esperado, todavia é conveniente afirmar que o algoritmo
genético, no melhor dos casos, conseguiu encontrar o0 minimo global 40% das vezes.
Cabe ressaltar que tal resultado poderia ser melhorado com um setup fino, especifico
para o algoritmo genético em questdo, todavia este passo foge ao escopo deste trabalho.
Igualmente, por meio deste ensaio foi possivel averiguar que a implementacdo da
metodologia do teste de estabilidade encontra-se de acordo com aquela proposta por
MICHELSEN (1982).

3.2.6.2. Misturade PBBA

Esta mistura foi extraida de TESSIER (2000), o modelo NRTL para a

fase liquida teve os seus parametros extraidos do mesmo trabalho.

Esta mistura foi escolhida pois em algoritmos de otimizacdo globais
demanda muito tempo computacional, servindo de balizamento para afericdo de tempo

em sistemas complexos.

190 algoritmo genético pode ser utilizado para encontrar minimos globais, mas néo &, por definigdo, um
método de otimizacdo global, na verdade é um método estatistico. Em todos os ensaios computacionais
foi utilizada a metodologia de 10 execugdes para verificar quantas vezes o minimo global (ou valor
préximo ao mesmo) era localizado.
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Tabela 2: Comparativo da capacidade de encontrar o minimo global em um sistema de

separacdo de fases complexo.

TPD TPD TPD
Fase de Teste At
Sistemna | CEnetico DIRECT-L | BARON TPD
(Cs:CarCeHsH0) (FOB. o devezes e | (g o (FoB.ponto | TESSIER (2000)
onto glogal) ’ global) global)
-0,3398
! 2 -0,3398 (1,81.102 | -0,3398 (1,81.102 5 !
(0,148:0,052:0,600:0,200)** VL 6 (29(? ‘fg_ﬁlﬁg‘id , | 620.10% 4,48.10% | 6.20.10% 4,48.10° '0’34392 g’%'-zl 00 '967'3;) -
o 051977’)‘ ' 0,977) %,0,977) P
3,0790.102 (3,53.10" 3,0790.10? 3,0790.1072 3,0790.102(3,53.10°
(0,250:0,250:0,250:0,250) VL 2:5,73.103:6,75.10° (3,53.10%5,73.10° | (3,53.10%5,73.10° 2:5,73.10°:6,75.10°
%:0,952) %6,75.10%0,952) | %6,75.10°%:0,952) %:0,952)

Pode-se verificar, segundo a Tabela 2 que todos os algoritmos em questao
alcancaram o minimo esperado e assim como no exemplo anterior, o algoritmo genético
necessita de um setup mais fino.

Por meio deste ensaio, foi possivel verificar que mesmo em sistemas
complexos, o algoritmo de teste de estabilidade de fases utilizado encontra-se de acordo
com o que é proposto na literatura.

3.2.6.3. Mistura de Yarborough (Y8)

Esta mistura é constituida de uma combinacdo de normal alcanos C,, Co,
Cs, nCs, C; e nCyp, respectivamente nas seguintes fracbes molares: 0,8097; 0,0566;
0,0306; 0,0457; 0,033; 0,0244. Para o calculo do flash desta mistura utilizou-se a EoS

de Peng-Robinson com todos os BICs iguais a zero.

Neste experimento foi aferida a capacidade da implementacdo de calcular

a curva Pressdo x Temperatura, além dos pontos de bolha e orvalho.

Para verificar quando existe uma ou duas fases é feito o teste de

estabilidade: com TPD < 0, a fase é considerada instavel e os resultados obtidos sdo

1 Em TESSIER (2000) néo existe dados quanto um teste para um sistema LL, desta forma, por se tratar
de um benchmark, ndo foram colocados dados relativos a este teste.
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utilizados para inicializar o flash. Quando o célculo de flash é feito em uma regido de

uma Unica fase, o algoritmo retorna a solucéo trivial.

A comparacéo dos resultados pode ser vista na Figura 5:

2,50E+07 -~
» ‘,M ‘.Q_’
s .
2,00E+07 - b 4 Q
’ AN
v N
24 \
E 1,50E+07 - .
.;. \ ¢ Pt.Bolha
AT
ﬁ 1N ® Pt.Orvalho
& 1,00E+07 - : = = Sim. Pt. Bol.
------ Sim. Pt. Orv.
$
é
5,00E+06 - ¢
.
l.-
..
o ®
0,00E+00 T T T ]
250 300 350 400 450
Temperatua [K]

Figura 5: Comparacdo de Resultados com a Mistura Y8 descrita em 3.2.6.3 e utilizando a
equacdo de estado de Peng-Robinson.

Por meio da Figura 5 pode-se verificar que a metodologia implementada
neste trabalho corresponde aquela apresentada na literatura, de forma que o erro
absoluto percentual foi de 1,721%.

3.2.6.4. Sistema “SourGas”

Neste sistema existe uma grande regido de pressdes a temperatura de
451°C onde existe um equilibrio VLL, segundo ROBINSON (1978). Utilizou-se a EoS
de Peng-Robinson, com os seguintes BICs extraidos de PAN (1998) e apresentados na
Tabela 3.

38



Tabela 3: BIC para sistema SourGas utilizando EoS de Peng-Robinson

Componente C, Cs H,S CO; N,
Keisj 0,0000 0,0000 0,1000 0,1250 0,0310
Keosj 0,0000 0,0800 0,1350 0,0420
Kes, - 0,0800 0,1500 0,0910
Khos - - 0,120 0,2000
Kooz - - - -0,0200

Apbs o célculo de flash a 451°C e 2,19x10%Pa utilizando-se o algoritmo

DIRECT-L, chegou-se aos resultados apresentados na Tabela 4, sendo 0s mesmos

comparados com aqueles encontrados em PAN (1998).

Tabela 4: Sistema VLLE - Comparacdo entre este trabalho e PAN (1998)

Fracdo molar na fase
Componente F_ra(;ao na~ Lig. Ricoem HC Lig. Rico em H,S Vapor
Alimentacéo
Este PAN Este PAN Este PAN

Trabalho (1998) Trabalho (1998) Trabalho (1998)
C, 0,70592 0,5199 0,5282 0,0723 0,0666 0,8560 0,8577
C, 0,06860 0,1681 0,1598 0,0270 0,0261 0,0130 0,0113
Cs 0,02967 0,0730 0,0760 0,0072 0,0075 0,0005 0,0006
H,S 0,10559 0,1869 0,1879 0,8625 0,8688 0,0095 0,0094
CO, 0,01996 0,0411 0,0371 0,0286 0,0304 0,0082 0,0082
N> 0,07026 0,0110 0,0110 0,0014 0,0006 0,1129 0,1129

Pode-se verificar pela Tabela 4 que os desvios deste trabalho em relacéo

ao trabalho de PAN (1998) sdo menores que 1%, sendo, provavelmente, advindos das

diferentes metodologias de calculo entre os dois trabalhos.

Para fins de comparacgéo este sistema também foi estudado utilizando um

sistema hibrido de solucdo, ou seja, a fase gasosa é representada pela EoS de Peng-
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Robinson com BICs da Tabela 3 e a fase liquida € representada utilizando o modelo
UNIFAC. A coluna A representa as iteragdes VL sendo calculadas pelo modelo
UNIFAC padrédo e as LL sendo calculadas pelo modelo UNIFAC modificado por
LARSEN e RASMUSSEN (1981) para liquidos. A coluna B representa todas as

interacdes sendo calculadas pelo modelo UNIFAC padréo.

Tabela 5: Sistema VLLE utilizando EoS e UNIFAC

Fracdo molar na fase
Componente AII:irrigei(:aT;Zo Lig. Ricoem HC Lig. Rico em H,S Vapor
A B A B A B
C, 0,70592 0,4951 0,4935 0,0823 0,0770 0,8351 0,8409
C, 0,06860 0,1600 0,1465 0,0297 0,0291 0,0190 0,0163
Cs 0,02967 0,0795 0,0724 0,0072 0,0073 0,0065 0,0053
H,S 0,10559 0,1948 0,2123 0,8598 0,8565 0,0155 0,0147
CO, 0,01996 0,0601 0,0687 0,0233 0,0344 0,0142 0,0133
N, 0,07026 0,0105 0,0066 0,0045 0,0006 0,1102 0,1106

Pode-se verificar por comparacdo entre a Tabela 4 e a Tabela 5 que a
utilizacdo dos modelos UNIFAC padrdo e modificado na avaliacdo do equilibrio de
fases altera os resultados apresentados na literatura de forma consideravel. Cabe
ressaltar que a resolucdo do conjunto de equacdes pertinentes ao uso do coeficiente de
atividade ao invés do uso do coeficiente de fugacidade no algoritmo de Split e no
algoritmo de teste de estabilidade aumenta o nimero de equacgdes a serem resolvidos, o

que aumenta a demanda computacional.

3.2.7. Performance dos Sistemas Executados

Foi feito um “benchmark™ para aferir a velocidade da resolucdo do
algoritmo de separacdo de fases nos sistemas estudados de forma a verificar a

velocidade média de resolucdo de sistemas complexos.
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Tabela 6: Benchmark em funcdo do tempo dos algoritmos de otimizacdo

Sistema Feed DIRECT-L | Genético Baron™ Literatura

0,50 : 0,50 753,55 2787,65 | 21,27 (6,38) NA
H.,S + CH, 0,11:0,89 57,65 25,87 6,88 (2,06) NA
0,98; 0,02 59,21 27,12 9,45 (2,84) NA

0,148:0,052:0,600:0,200 298,70 5,85 6,47 (1,94) 47,31

PBBA

0,25:0,25:0,25:0,25 270,50 9,65 8,45 (2,54) 35,21
Yarborough Fixo 0,54 1,25 3,45 (1,04) NA
“SourGas” Fixo 0,33 3,28 3,21 (0,96) NA

3.2.8. Conclusoes

Foi possivel observar que com o benchmark dos sistemas estudados o
algoritmo de equilibrio de fases possui capacidade de representar os fendmenos em
sistemas complexos ligados ao contexto dos reservatorios de petroleo, uma vez que sera
utilizado um sistema bem mais simples nos experimentos computacionais utilizados

neste trabalho.

E possivel aferir, também, que o melhor algoritmo de otimizacio a ser
utilizado seria 0 Baron, uma vez que 0 mesmo apresenta tempos reduzidos de execucao
computacional, entretanto o mesmo faz parte do software AIMMS (para uso ndo
comercial), o que implicaria no uso constante de uma bind computacional que degrada,
de forma bastante custosa, a performance computacional do mesmo. O uso do algoritmo
Genético seria interessante, entretanto este ndo garante que o minimo global seja
alcancado, e desta forma, por ser uma parte critica no processo de calculo de

escoamento, necessita-se de uma solucdo mais robusta. Desta forma, foi utilizado o

2 Foi aferido que o tempo médio consumido na comunicacdo (uma vez que foi utilizada uma bind)
representa cerca de 70% do tempo total, desta forma o tempo estimado do algoritmo é o valor entre
paréntesis. Cabe ressaltar que a propria afericdo interfere no processo, e desta forma a utilizacdo do
algoritmo em questdo sem nenhuma Bind pode levar a conclusdes diferentes.
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algoritmo Direct-L que apresenta bons resultados em relacdo ao tempo de execucgéo e

apresentou bom desempenho ao alcangar o minimo global®.

3.3. Modelagem do Escoamento

Segundo FOX e MCDONALD (2001), ao lidarmos com fluidos em
movimento, estaremos necessariamente preocupados com a descricdo de um campo de
velocidade. Um escoamento, neste caso, pode ser classificado como uni, bi ou
tridimensional em funcdo do nimero de coordenadas espaciais necessérias para se
especificar o campo de velocidade. Embora a maioria dos campos de escoamento sejam
intrinsecamente tridimensionais, a analise baseada em um nimero menor de dimensées

é, com frequéncia, significativa.

Em geral, o ponto de partida de um escoamento € o estudo do fluxo de
fluidos incompressiveis. Essa simplificacdo, em geral, se aplica aos liquidos, mas em
casos muito especiais também pode ser aplicado a gases.

A primeira lei de interesse, quanto fala-se a respeito de escoamento em
reservatorios de hidrocarbonetos é a Lei de Darcy. Henry Darcy (1803-1858), foi o
primeiro a verificar que existia uma relagdo entre a vazao de fluido que atravessava um
leito de areia e a carga associada a essa vazdo. Em suas experiéncias, Darcy também
constatou que as dimensdes do leito poroso afetavam os resultados obtidos e apresentou
uma relacdo matematica que se tornaria a base para a compreensdo dos fenémenos de

escoamento de fluidos através de meios porosos:

_ KS(hi B ho)
=71

B Mesmo se tratando de um algoritmo de otimizagdo global, muitas vezes ele pode falhar em sua
missdo, seja por ter excedido o nimero maximo de iteragdes ou de avaliagGes da fungdo objetivo. Em
um algoritmo de otimizac¢do global, apenas pode-se garantir que o minimo global foi alcan¢ado se nédo
houverem limitagcbes em termos de avaliagGes de fungdes objetivo, tempo de execucdo, etc.
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Em que Q é a vazdo volumétrica atraves do leito poroso, K € uma
constante de proporcionalidade que depende do meio poroso, S é a area transversal do
meio poroso, L é o comprimento do leito poroso e (hi-h,) é a diferenca de carga em

termos de altura.

A experiéncia de Darcy foi posteriormente estendida a outros fluidos,
quando entdo se verificou que a constante de proporcionalidade K era uma funcgéo

também da viscosidade u e do peso especifico y do fluido utilizado, ou seja:

Para um mesmo leito poroso, a nova constante de proporcionalidade k
independe do tipo de fluido em escoamento, desde que 0 meio poroso esteja totalmente
saturado com esse fluido. Assim k é uma caracteristica exclusiva do meio poroso, sendo

denominada permeabilidade absoluta, conforme constata ROSA (2006).

Definido o termo de permeabilidade absoluta, pode-se ver que esta é uma
propriedade intrinseca do meio, e que as experiéncias de Darcy se pautaram apenas em
um Unico fluido percolando o leito poroso em questdo. Para proceder o estudo de mais
de um fluido percolando o meio a0 mesmo tempo, é necessaria a introducdo dos

conceitos de permeabilidade efetiva e de permeabilidade relativa.

Segundo ROSA (2006), a vazdo de uma fase em um meio poroso
saturado com dois ou mais fluidos € sempre menor que a vazdo de uma fase quando
somente ela satura 0 meio poroso, quando tem-se duas ou mais fases a capacidade de
transmissdo de um deste fluidos se chama permeabilidade efetiva do meio ao fluido
considerado. O quociente ente a permeabilidade efetiva e a permeabilidade absoluta é a

permeabilidade relativa.

Uma curva de permeabilidade relativa em funcdo da saturagdo da agua,

em um meio poroso contendo agua e 0leo, pode ser observada na Figura 6.
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Figura 6: Permeabilidade relativa em funcdo da saturacdo da agua ROSA (2006)

Uma discussdo interessante neste momento € o experimento de
embebicdo. Imagine um meio poroso completamente saturado com um fluido 1, neste
momento a permeabilidade efetiva deste fluido € igual a permeabilidade absoluta.
Imagine agora que um fluido 2, imiscivel com o fluido 1 comece a ser lentamente
introduzido no meio poroso. No inicio ele ainda ndo consegue fluir e sua

permeabilidade efetiva é nula.

A medida que a saturacdo do fluido 1 diminui, a sua permeabilidade
relativa vai caindo. Entretanto o fluido 2 ainda ndo formou uma fase continua do ponto
de influxo ao ponto de efluxo. Neste momento o fluido 1 possui uma saturacdo chamada
funicular e o fluido 2 uma saturacdo insular. No ponto que o fluido 2 esta na iminéncia
de efluir, este esta no instante de breakthough ou em sua saturacéo critica. A medida
que mais fluido 2 é inserido no meio, a saturacdo do fluido 1 é diminuida até um valor

minimo, chamado de saturacao irredutivel.

Existem diversos fatores que influenciam a permeabilidade relativa,
dentre eles pode-se citar: o processo de saturacdo (a permeabilidade da embebicao é
diferente daquela da drenagem), a molhabilidade e a consolidacdo do meio poroso.

Neste trabalho, o maior interesse recaira no processo de saturacao, onde é

simulado o processo de recuperacdo secundaria com injecdo de fluidos.
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3.4. Modelagem Basica

3.4.1. Modelo de Escoamento Bifasico Isotérmico
Incompressivel

Neste trabalho, serd proposto o modelo a seguir para 0 escoamento em
uma rede poroso representada por uma rede de percolagdo, conforme apresentado

anteriormente.

Basicamente o modelo de um fendmeno fisico & composto de balanco de
massa, balango de energia, balanco de quantidade de movimento (ou momentum) e
equac0es constitutivas. No modelo em questéo, deve-se utilizar o balanco de massa, de
quantidade de movimento e as equagdes constitutivas, uma vez que a temperatura €

considerada constante, o que torna o balanco de energia desnecessario.
Inicialmente fazem-se as seguintes consideracgdes:
=>» Os fluidos sdo incompressiveis;
=> A forca gravitacional é representada pelo vetor [0,0, g]7;
=> A interacdo fluido-rocha é considerada desprezivel,
=>» A interacdo entre fases é considerada como sem deslizamento;
=> Os escoamentos das fases séo independentes entre si.

Com base nestes argumentos, inicialmente, é definido o balanco de

massa por componente:

dM,’"
T Z M
d=0

amix
d}i - Z M
d=0
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Sabe-se, entretanto, que o fluxo massico que é calculado por meio da

equacéo:

M = pQ
Assim, reescrevendo, tem-se:

i 5
dMmk i),k
= pa ) (09)

d=0

” 5

dMik ijk

= ps ) (08)
d=0

Posteriormente, equaciona-se 0 balanco de momentum em coordenadas
cilindricas no meio em questdo. Note, entretanto, que neste momento a Unica

consideracdo é a de Fluido Newtoniano de massa especifica constante.

ot "o T T6¢+vzaz r

<6vr oV, Vg 0V, ov, vé)
p — —

op 10/ dv,\ 10%v, 0%*v, v 2 0vg
I LKA A 20w
or ror\ or r2o¢? 0z r? r?d¢
dv vy Vg 0V vy vV
¢ ¢ Vo OV ¢  VrVs
p(at+”rar+ra¢+”20z r)
10p 10 [ 0vg 10%vy, 0%vy vy 20V,
__;%+H[;§<r7)+7ﬂ_2 agz " o2 T2 Trzgg|tPIe
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av, 0v, Ug 0V, avz)
p(at M P P

ap+ 1 6( 6UZ>+ 1 azvz+azvz N
oz Hlrar\"ar ) T2 02 0z2 PGz

Com o equacionamento basico do fendmeno, pode-se simplificar o

sistema de forma a inserir suas principais peculiaridades.
. . ]
=> O fluxo esta em regime permanente: pri 0
=> As componentes radial e centrifuga sdo nulas: v, = vy = 0

=>» O fluxo é eixo simétrico: % =0

= O fluxo é totalmente desenvolvido: % =0
Assim chega-se as seguintes equacoes:

op
5_0

=Gl

10 ( (')vz)_lap
 uoz

Resolvendo-se a terceira equacdo, chega-se a seguinte relacéo:

v, = ——r*+c;In(r) +c,
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Uma vez que Vv, necessita ser finito em r = 0, ¢;=0.

A condicao de “sem escorregamento” necessita que v,= 0 quandor =R, 0

que leva a:

1dp ,

2= 4udz

E assim, finalmente, chega-se a:

1dp
- RZ a2

Aplicando a média na direcdo radial e considerando uma queda de

pressdo constante, apds algum algebrismo, chega-se a:

E assim a equacdo de Hagen-Poiseuille:

_ 32uL < v, >

AP oL

Entretanto, no atual modelo, a velocidade de escoamento ndo é um fator

de interesse, assim, é possivel reescrever esta equacao da seguinte maneira:
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_ 128uLQ

AP
D%

Assim tem-se uma relacdo de fluxo e pressdo bem definida derivada
diretamente das equacdes de Navier-Stokes, ou seja, ela ndo sofre qualquer dependéncia

com a modelagem do sistema em estudo.

Neste momento, tém-se dois conjuntos de equagdes e um conjunto de

equac0es constitutivas.

Entretanto, ainda ndo ha um conjunto de equacdes para resolver 0 mapa
de pressdo. Para tal, pode-se utilizar a equacdo da continuidade em coordenadas

cilindricas:

dp 10 10(pv¢)+6(pvz) _

— 0
6t+r6r

Entretanto, antes que a mesma seja estudada, é interessante analisar a

modelagem da rede de fluxo.

A rede de fluxo em estudo é formada por dutos capilares, nos quais o
fluxo pode ser satisfatoriamente modelado pela equagdo de Hagen-Poiseuille, por
definicdo. Entretanto, a equacdo de Hagen-Poiseuille ndo foi concebida para representar

0 escoamento de mais de uma fase.

Para sobrepujar essa limitacdo, faz-se uma aproximacdo de escoamento
pseudo-monofasico, para tal, considera-se que cada fase escoa por um capilar
independente. Para isso, basta que seja encontrada uma relacdo adequada entre o0s

fluxos.

Inicialmente, define-se uma relacéo que é independente de hipoteses:

Q=0Q4+0p
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Reescrevendo a equacdo de Hagen-Poiseuille em funcdo do fluxo, tem-

S€:

= (TP N ap = (5 \ap
Q= 128uL ~ \8muL

Assim, a equagao torna-se:

S’ AP = Si AP
8mul ~ \ 8yl

Simplificando-se, chega-se a:

St _Si. S
<E> pa

Sabe-se também que ha a seguinte relacao:

S=S,+S,

Assim, chega-se a:

Ug Up

52 Sé (S B Sa)z

+ Si AP
8mugL
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Operacionando, chega-se a:

TR Up

52_§+52—25A5+53

52 _ HpSA + 1aS? — 21445aS + 114S]

u Hallp

(HA Up

y )$7 = 15 SE + 1487 = 2044545 + 1455

Malt
(a + 1p)SE — (2uaS)Sa — [#A - ( AH B)] §2=0

l'plsj + LIJZSA + l'1'1352 = O

Na equacdo acima, sabe-se, a priori, o valor de S, uma vez que tal valor
advém do capilar, independentemente dos fluidos que por ele escoam. Assim, a
supracitada equacdo, torna-se uma equacdo de segundo grau, onde os coeficientes sdo
funcdes da area da secdo reta do capilar e da viscosidade dos fluidos que por ele

escoam.

Cabe salientar que nessa equacdo, uma das raizes sera fisicamente

irrealizavel (negativa), assim, apenas uma das raizes representara a area de interesse.

Entretanto, este escoamento se dard em uma area representada por uma
cunha (zona representada pela cor branca na Figura 7), assim, é necessario calcular o

diametro hidraulico equivalente para o capilar de mesma area.
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Para tal, procede-se da seguinte maneira:

Figura 7: Cunha de escoamento de fases

Sy + S = ak”
A T — 2
R?sen(a)
Sy = —
aR? RZ?sen(a) R? D?
S, = - 2( )= 7(a—sen(a))= ?(a—sen(a))

Sy = <%2> (a — sen(a))

Vale notar que o valor de S, jA& é conhecido, desta forma, deve-se

resolver o sistema implicito em a, lembrando que o valor estara em radianos.

Com o valor de a conhecido, é possivel calcular o perimetro da cunha,

por meio da equacéo:

P, = % + Ry/2(1 — cos(a)) = % + §J2(1 — cos(a))

3 <(2Tl’ —a)D

D
s = 2 )+E\/2(1—cos(a))
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E assim, pode-se calcular o diametro hidraulico por meio da equacao:

4S,
pi=-2
H PA
g _ 458
H PB

Assim, verifica-se que a equacdo de Hagen-Poiseuille ira funcionar
apenas como equacdo de estado. Desta forma, torna-se necessaria mais uma equacgao

para resolver o campo de pressdo ao longo do dominio em estudo.

Para tal, é possivel utilizar a equacgdo da continuidade, dada por:

9 v | d(pvy) L9y _

ot d0x dy 0z 0

Note que neste momento voltou-se a se utilizar a notacdo em
coordenadas cartesianas, uma vez que 0 mapa 0s pontos de continuidade ndo ocorrem

nas gargantas da rede de percolagéo e sim nos nds.

Verificando as relagcbes de massa, € considerando que a densidade é

equivalente a média ponderada das fases, tem-se:

P = WaPqg + Wppp

Mq

W = —
@ M,+M,

wp,=1-—w,
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Para ter-se uma visdao mais simplificada do problema, escreve-se a

equacéo da continuidade em funcdo dos fluxos, supondo as velocidades constantes:

at S,

Sy

o O (6_p> LY (6p> L9 (a_p)

0x @ S_Z 0z

Cabe lembrar que os fluxos devem ser reescritos de forma a tornar a
equacdo verossimil a realidade sem reduzir a sua resolugdo. Assim, sabendo-se que o
fluxo na direcdo x advém das faces norte e sul, na direcdo y das faces leste e oeste e na
direcdo z das faces de topo e de fundo, tem-se que o fluxo na direcéo d € o somatério do
fluxo advindo das duas faces normais a citada direcdo, donde pode-se reescrever a

equacdo acima como:

S0 S S S B S -

ac sy sslax) ts5v\ay) Tw\ey) tr\a) tsrla

Além disso, definiu-se os fluxos como pseudo-monofésico, ou seja, 0

fluxo de cada fase é independente. Assim, deve definir os fluxos em separado:

dp  (Qa+ Q)Y (00\"  (Qa+Qs)S (3p\° (Qa +Qp)Y (0p v
T sy ) + G (@) TS (@)

+ (Qa+ 03)5 (a_P>E + (Qa+ Q5)7 (a_,0>T + Q4+ Qp)3 (a_P>B ~0

St dy ST 0z Sk 0z

Estudando-se a equacdo da continuidade. Inicialmente, sabe-se que
ambos os fluidos sdo incompressiveis, entretanto nos nds o fluido é considerado como
uma mistura perfeita onde a densidade é calculada pela média das massas ponderadas

pela fracdo massica, assim tem-se as seguintes equacdes de interesse:
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p=wyps+ (1—wy)pp
wg = My(My + Mp)~?

Assim, sabe-se que:

0p = padwy — pplwy = (pg — pplowy
a(l)A = _MA(MA + MB)_ZaMA + (MA + MB)_laMA

1

0 = (M, + Mp)

(1—wy)oM,

E pode-se chegar a:

o= (25 so]om

Neste caso, € possivel reescrever o sistema algébrico diferencial em
funcdo das suas varidveis de entrada (Ma, Mg, P), entretanto, hd um inconveniente nesta
abordagem: ao reescrever a densidade como uma funcéo de dM,, é necessario derivar a
equacdo uma vez a fim de possibilitar o cdlculo do valor de dP, e desta forma surgiria
um termo 02M, o que tornaria o Sistema Algébrico Diferencial (DAE) em indice 2, o

que complicaria consideravelmente a sua solucao.

A fim de minimizar este problema, introduz-se a Hipdtese da Pseudo-

Compressibilidade LEMOS (2011), ou seja, o fluido passa a ser compressivel, mas o
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seu estagio compressivel é tdo curto quanto possivel e assim o comportamento

apresentado é o de um fluido incompressivel na maior parte do intervalo de interesse.

Essa é uma maneira de lidar com o acoplamento pressdo-velocidade
(P-V). Nesta formulagdo, a equacdo da continuidade é modificada pela adigdo da

derivada com relacdo ao tempo do termo de presséo.

A incompressibilidade artificial ou pseudo-compressibilidade tem como
base admitir que a variacdo da densidade ndo ocorre de forma significativa e que a
variacdo tanto da pressdo como da densidade estdo relacionadas a velocidade do som,
que por sua vez apresenta um valor finito. Esta suposicdo permite construir uma relagéo

direta entre os campos de velocidade e presséo, na equagao da continuidade.

A velocidade de propagacdo do som para um escoamento isentrépico €

dado pela expressao:

a? = 4
p
Em que:
C
‘v
3 o

Assim é possivel reescrever a densidade como:
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E aplicando-se esta equacdo a equacao da continuidade, chega-se a:

<€)ap Qs+ Q)Y (ap)” L (Qat0p): (a_p)s @t 0m)y (gfy))w

@2)ac T Sy ax Ss dy sy
B

N Qa4 + QB)§ (a_P)E 4 (Q4 + Qp)T (a_P>T n (Qa+ Qp)E (ap) —0

SE dy ST 0z SB oz

3.4.2. Discretizacao para o modelo de rede de percolagao

A rede de percolagdo em estudo é composta por um conjunto de
gargantas e nos conectados entre si de forma pré-determinada e assim representam o

meio poroso. Um exemplo simplificado deste modelo em 2D pode ser visto na Figura 8

Figura 8: Rede de percolacdo basica

E importante notar que na discretizacio proposta, os mapas de
propriedades sdo calculados nos nds (cubos) e as propriedades das gargantas (linhas)
sdo basicamente utilizadas como dados de discretizacdo e resolucdo de equacbes de
estado e constitutivas.

Assim, inicialmente discretiza-se as equacdes de fluxo méssico:

.’ ',k 5
dM”"  mp, <D§> (P P)
= - T ijk — rd
dt 128;1Adz=0 L),
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4

AMEI* >\ /D
B - _ TPp z ~a (P P )
dt 1285 £ Lk "d

Observando-se a equagdo da continuidade, verifica-se que os termos de

. . NP ap\4 . .
interesse na discretizagdo sdo da forma (i) . Uma abordagem interessante € o uso das

diferencas finitas de primeira ordem, ou seja:

ap d pi _ pi—l
(&) ~ <xi —xi‘l)

Reescrevendo a equacdo da continuidade em uma forma mais compacta,

tem-se:

(l) dptr¥ N Z (QA + QB)d pr —p®\ _ 0
a?/ dt S L4

Substituindo as equagdes constitutivas, tem-se:

Lk _ Hd
<%) (Piik — pd)} =0

+ i{[(nspdm) (52 " %f)d

a=0

Sabendo-se que a equacgédo da densidade em fungdo da massa pode ser

escrita da seguinte maneira:

p = pp+ (pa— pplwy
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MA)

P:PB+(PA—PB)(m

Assim, a equacéo da continuidade discretizada torna-se:

.. 5 ..
(%) L > 4 (o, nEy (pa = p5) _
a¥/ dt L 128(DL)3 ) \Ha U A B M 4 MEIF

Mg piik — pd
— =0
Mg+ Mﬁ) ( Lq >

.. 5
Y \ APk z 4 Dif Dj ijk
(aZ) dt +d=0 12800003 ) \un * 15 d(pA po) | (@)

Pi,j,k _ Pd
(5
Lg

Assim, tem-se 0 conjunto completo de equacBes que devem ser

resolvidas a fim de integrar o sistema.

3.4.2.1. Falhas no Sistema de Discretizacdo

D4
Ao olhar-se atentamente o termo (L—d) , vemos (que este termo
d
correlaciona dois nos, sendo que D; = Dd(a)jl’”k, w%), ou seja, deve existir uma relagio

definida pelo usuério.

Uma escolha aparentemente Obvia seria utilizar a média entre os dois nos
e assim calcular o diametro de interesse. Entretanto, essa abordagem é equivocada e
provoca a quebra no balanco de massa. Note que na fronteira de injecdo, apenas um

fluido € injetado, desta forma, o didmetro equivalente de cada fase representara 50%,
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pois 0 no de injecdo ndo possui o0 fluido saturado e o primeiro n6 do meio poroso nao
possui fluido injetado. Ao olharmos o escoamento do fluido injetado, nada especial
acontece pois o fluido penetra no meio poroso, como era de se esperar, entretanto ao
olharmos o fluido saturante existe uma conexdo de pseudo-poro com 0 no injetor e
como o fluxo ocorre da maior pressdo para a menor pressdo, 0 modelo assumira que
existird um fluxo de fluido saturante do né injetor, o que é fisicamente impossivel visto

que 0 nd injetor ndo possui tal fluido.

Visto notadamente que a abordagem da média proporciona erros
grosseiros, uma abordagem mais conservadora aponta para a utilizacdo do menor valor
de saturacdo, ou seja: D; = Dy (Min{wfl’j’k, wg}). A abordagem também apresenta uma
falha: nos primeiros instantes, 0 minimo de saturagdo serd zero, e desta forma, nunca
havera a possibilidade de intrusdo do fluido percolante, uma vez que nunca existird um

pseudo-poro para que tal fenbmeno ocorra.

Com base nestes dados, uma abordagem mais consistente € considerar a
existéncia de dois fendmenos concomitante no meio poroso: a difusdo e o escoamento
advectitivo, desta forma, quando nao houver fluido percolante em um dos nds, ocorrera
a difusdo e quando houver possibilidade, a adveccdo ocorrerd. Uma maneira

relativamente simples de acoplar esta idéia ao modelo seria:

0= = o~ () () = ) ) (22

Em que w}™ e w¥™ representam o valor da menor fragio massica do
fluido A ou B nas duas extremidades do capilar onde ocorre o escoamento. Assim

reescrevendo as equacdes de fluxo, chega-se a:
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d“g—p{ (”“128‘;: (&) @i-r
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() (22 (- )

QU
Il ul
o

+

INGE

QU

=0

Desta forma a abordagem mais conservadora, além de acrescentar o
modelo de difusdo deve, também, limitar o avango no tempo até instante da eminéncia
do desaparecimento da Gltima porcdo de um fluido no poro. Isso permitira ao sistema de
equacOes se adaptar tanto matematica quanto fisicamente, uma vez que um avango no
tempo maior, gerara apenas uma adaptacdo matematica, gerando massas negativas de
fluido, ou seja pontos de geracdo ou sorvedouros de fluido.

3.4.3. Consisténcia Numérica do Modelo

Este modelo foi testado com um sistema simples de fluido A + fluido B
com propriedades de fluido semelhantes as de um sistema H,O + 6leo em uma rede de
10x10x1 com dados do meio poroso, extraidos de KING (1990). Na Figura 6, pode-se
verificar o comportamento do mapa de pressao em um meio poroso com todos 0s poros
do mesmo tamanho. Vale ressaltar que o “efeito ondulado”, que se assemelha a uma
frente de onda, observado é fruto da redugéo de resolucéo inserida no sistema por conta

da discretizacdo do meio.

14 . . ™ ~ ~ . ~ ~
Foi feita a utilizacdo da palavra semelhante uma vez que ndo se levou em consideragao a separagao
de fases e qualquer tipo de interagdo termoquimica entre os fluidos.
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Figura 9: Mapa de pressdao do meio poroso com poros e gargantas sem distribuicdo estatistica.

A Figura 10 mostra o mapa de saturacdo do fluido B (semelhante ao

6leo) em um meio com as mesmas caracteristicas do anterior, entretanto com uma

distribuicdo de tamanho de poros normal, com uma pressio de injecdo de 1,0x10°Pa,

pressdo de producdo de 1,0x10°Pa e com tamanho fisico de amostra de 2,5x2,5x0,5 cm3,

com todas as superficies seladas e o fluxo e influxo sendo feito do Oeste (face inferior)

para o Leste (face superior).

Instante t = 1,0.10% s

0

4

6

™

0 2 4 6 8

Instante t = 1,0.10% s
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Figura 10: Evolucdo no tempo de uma simulacdo de fluido A penetrante e B saturante

3.4.4. Consideracgoes

Foi verificado que o modelo proposto conseguiu representar o
comportamento de um sistema bifasico imiscivel e isotérmico, entretanto este trabalho
busca a representacdo de um sistema com no minimo 3 fases e assim, mostra-se a

necessidade de expandir o0 modelo proposto.
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3.5. Modelo de Escoamento N-Fasico Isotérmico

Assim como na modelagem biféasica e partindo-se das mesmas premissas

e hipoteses, pode-se escrever o seguinte sistema de equagdes:

P 5
dM,"* ~ .
j d=0 ;

J

Em que p representa a p-eésima fase do sistema e j representa o j-ésimo
componente presente na fase p.

Utilizando a equagéo da continuidade:

p 9wy d(pvy) L9 _

Jt dx ay 0z 0

2 &)+ 22+ & ()] <o

Os argumentos matematicos utilizados na modelagem anterior continuam
validos, entretanto ndo sdo, de forma alguma, convenientes na resolucdo do problema
quando o expandimos para p fases. Desta forma, o uso de uma equacao de estado torna-

se mais adequado e conveniente. Assim:
p=p(wpT)
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Sabe-se que:

Entao:

ap (Z;Zo Qp)x (6_p) N (2220 Qp)y (0_p> N (Z;Zo Qp)z (0_p>

a7 s \ex s, \ay s, \az

Reescrevendo em funcao de um ponto na rede tem-se:

6_,0 4 (ZZZO Qp)N ( dp )N N (Z;Zo Qp)s ( dp )5 4 (2220 QP)W< ap )W
at Sy Ly Se OLg Sy oLy

(ZZZOQP)E ap\© (ZZZOQP)T ap\" (Z;ZOQP)B ap\°

.|

=0

Fazendo-se uma apresentacdo por diferencas finitas, tem-se:

ap pi _pi—l

= (Li _ Li—l

oL )

Assim, reescrevendo a equacéo, tem-se:
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Entretanto, deve-se levar em conta que se tem Np fases, e assim existe

uma equacdo da continuidade para cada uma delas, sendo a equacéo da m-ésima fase:

.. N i S .. w
Opr Q_I’G(pé‘"k - p#) Q_E(pé’"k - p#) %(pf;”k —~ p#)

ot |sT\ Ly T Ls Y\ T,

B

.. E .. T ..
L OF pul — pd LOF pl — pd L9 pul — pd o
s\ L A st\ T L

Neste ponto, a Unica informacdo que ainda ndo se tem é a &rea de
escoamento, desta forma, aproveita-se o conceito apresentado anteriormente e verifica-
se a Figura 7, considerando-se neste momento, o fluido A como sendo o fluido saturante
(aquele de maior concentracdo no poro) e o fluido B como a soma de todos os outros
fluidos, desta forma, utilizando 0 mesmao raciocinio apresentado anteriormente chega-se

ao diametro hidraulico do capilar equivalente.

Cabe ressaltar que a area do segundo capilar representa o somatério de
(Np-1) fluxos, entdo a mesma, a posteriori, € fracionada de acordo com o volume de

cada um dos fluidos de interesse.

3.6.  Acoplamento de Sistema de Equilibrio de Fases

O acoplamento do sistema de equilibrio de fases torna-se bastante natural

na modelagem supracitada.

Ele determina a quantidade de equacOes que serdo resolvidas, uma vez
que a partir dele sabe-se quantas fases existirdo no sistema em estudo, além de permitir

o célculo de propriedades e demais variaveis de interesse do processo.

E conveniente afirmar que a carga computacional demandada ao ser
adicionado um sistema de equilibrio de fases ao sistema de escoamento em uma rede de
percolacdo aumenta de forma significativa. Como mostrado na Figura 11, onde um

sistema de fluidos A e B (com propriedades semelhantes a agua e ao 6leo) e um sistema
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com uma mistura C1-C6 + H,O foram simulados e tiveram seus tempos de execugédo

aferidos em uma execucgdo serial em um Unico processador. Cabe ressaltar que o meio
poroso de testes para cada NPS foi 0 mesmo.

100000
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1000
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1
M Flash
0,1

100
0,01 1000

0,001

Tempo (s)

| Bifasico

NPS

Figura 11: Tempo de processamento vs NPS em um sistema assumidamente bifasico e em um
sistema que sofre flash multifasico.

E importante notar que o teste apresentado na Figura 11 apresentou o
melhor cenario possivel, com fases gasosas e liquidas sendo representadas por equacoes
de estado cubicas, a Figura 12 nos mostra o paralelo entre a utilizacdo de equacGes de

estado e de equacOes de estado com modelos de energia de excesso (UNIFAC).
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Figura 12:Comparacdo da carga computacional em funcdo do plugin de modelo de fase
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Posteriormente, buscou-se uma estratégia de paralelizagdo, com base em
duas tecnologias distintas, a distribuicdo em uma Unica maquina (paralelizagdo por
threads e por otimizagdo de cddigo) e a distribuicdo utilizando conjuntos de maquinas
(clusters) — via MPI (Message Passing Interface). Ambas as abordagens possuem suas
vantagens e desvantagens sendo que a dicotomia entre ambas foge ao escopo deste
trabalho, sendo duas excelentes referéncias: PACHECO (1996) e TAY (2013).
Outrossim é conveniente citar dois débices com relacdo a implementacdo de uma

metodologia de paralelizacgéo:

Neste tipo de desenvolvimento a plataforma alvo é de extrema

importancia, uma vez que ela permite uma série de otimizacdes;

O uso de camadas de binds na programacéo gera diversos bottlenecks de
execucdo, gerando dificuldades adicionais em processos de garbage collection dentre

outros.

3.6.1. Paralelizacdo Utilizando Threads e Otimizacgao de
Cddigo
No presente trabalho, este tipo de paralelizacdo pode apenas trabalhar em
uma camada do codigo de cada vez: Na criacdo, manutencéo e transformacéo das redes

de percolacdo ou no sistema de equilibrio de fases, uma vez que os solvers possuem

uma arquitetura diferenciada que ndo suporta threads.

Assim, cabe inicialmente definir threads, segundo a Wikipedia®, Thread
(Ou Linha/Encadeamento de execucédo) é uma forma de um processo dividir a si mesmo
em duas ou mais tarefas que podem ser executadas concorrentemente. O suporte a
thread é fornecido pelo préprio sistema operacional, no caso da linha de execucdo ao
nivel do nucleo, ou implementada através de uma biblioteca de uma determinada

linguagem.

Tendo definido Thread, foi utilizada a implementacdo da biblioteca
computacional Boost para um sistema de Threads SCHALING (2011), para os sistemas

de criagdo e processamento de redes de percolagdo, assim como para o sistema

Y HTTP://pt.wikipedia.org/wiki/Thread_(ciéncia_da_computago)
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termodinamico e de separacdo de fases. O sistema de calculo matematico (Beholder),
em geral, utiliza a implementagdes proprias, além de outras da biblioteca Eigen
GUENNEBAUD 2011 que possui o contexto de multi-thread implementado
diretamente ao nivel do kernel do codigo C++, sem uma camada de controle acessivel

a0 usuario.

3.6.2. Paralelizacdo utilizando MPI

Segundo PACHECO (1996), MPI ou Message Passing Interface € um
padrdo de comunicacdo de dados em computacdo paralela. O objetivo do MPI é prover
um amplo padrdo para escrever programas com passagem de mensagens de forma

pratica, portétil, eficiente e flexivel.

Sua maior vantagem é o fato de todas as camadas do sistema poderem
trabalhar em sinergia, uma vez que desde o solver até as camadas superiores do

software tém acesso a biblioteca MP1

. Neste caso, ndo foi possivel utilizar a biblioteca
Eigen, uma vez que esta ndo possui suporte ao MPI, entretanto devido a implementacao
orientada a interfaces, foi possivel, facilmente, adaptar todo o sistema de solvers e de
algebra linear a biblioteca de algebra linear com suporte a MPI Petsc BALAY, GROPP,
et al. (1997) . Algumas implementacdes relacionadas ao processo de criagao e evolugéo

da rede de percolacéo e ao sistema termodinadmico foram adaptados.

3.6.3. Comparativo das Implementacoes

O comparativo se deu por meio da execucdo de casos teste em mddulo
serial e posterior execucdo em paralelo. A execucdo em serial foi feita em uma maquina
Intel Pentium DV-4 1234CA, com 4GB de memodria RAM, as execu¢des de threads e
MPI em méaquina simples foram feitas na mesma maquina. As execu¢des em cluster
foram feitas em cluster Beowulf com 5 maquinas AMD FX-8350 Bulldozer com 16 GB
de memdria RAM e um masternode Intel Core i7 de 32 GB de memdria RAM, toda a

60 MPI é um padrdo de comunicagdo, existem diversas implementacdes do mesmo como o MPICH,
MPICH-2, Boost-MPI, etc. A implementacdo utilizada neste trabalho foi a MPICH-2 devido a sua
compatibilidade com o compilador utilizado.
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estrutura suportada em uma rede Gigabit Ethernet 1000/1000, suportada em switches
CISCO, totalizando 40 nucleos fisicos a 4,0GHz.

Os resultados s@o apresentados na Figura 13, onde o ensaio
computacional foi realizado com uma mesma rede de percolagéo para todos os modelos
de paralelizacdo. A execucdo em cluster foi estudada com o melhor cenério possivel —
uma rede de percolacdo de nps x nps x nps, com distribuicdo normal percolada por um
sistema quimico de C1-C6 + H,O representado por um sistema de flash multifasico

baseado no algoritmo de minimizacdo do TPD apresentado no item 3.2.2 deste trabalho.
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Figura 13: Vérios cenarios de paralelizacao
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Figura 14: Comparacdo entre a execucdo serial e a melhor paralelizacido encontrada
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Pode-se verificar, por meio das Figura 13 e Figura 14 que com as
abordagens diretas, ou seja, a inclusédo da metodologia de paralelizagdo no algoritmo de
integracdo (via alteracdo ou adaptacdo do framework de algebra linear) ndo produz
ganhos significativos, uma vez que os melhores resultados na paralelizacdo néo

ultrapassam um aumento de velocidade de 1 ordem de grandeza.

Pode-se notar neste caso que quase ndo houve speedup neste estudo.
Uma provéavel causa seria a otimizacéo do sistema flash ndo estar adequada, ou seja, 0
algoritmo de otimizag8o estar terminando devido ao nimero maximo de iteracGes ter

sido atingido e ndo por ter encontrado o minimo global.

Frente a isso, foi executado o mesmo algoritmo alterando o modelo que
representa o flash de multifasico para o modelo de Rachford-Rice limitado a no maximo
3 fases, ou seja, desta maneira a hipétese de que o algoritmo de flash multifasico por

minimizacao do TPD esteja limitando o processamento.
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Figura 15: Cendrios de Paralelizacdo sem Otimizacdo do Flash Multifasico
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Figura 16: Comparacdo entre execucdo serial e a melhor paralelizacdo no sistema sem
otimizacdo no flash multifasico

Como pode ser visto na Figura 15 e Figura 16 ao retirar-se a otimizacao
do sistema de flash multifasico, o comportamento da curva de speedup assume um
comportamento inicialmente linear evoluindo para um comportamento assintotico em

torno de 1,5 ordens de grandeza.

Pode-se concluir que existe espago para o estudo da paralelizagdo do
cédigo em questdo, igualmente, foge ao escopo deste trabalho aprofundar os estudos

nesta area.
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CAPITULO IV

4. Resultados

4.1.  Afericdo Experimental de Dados de Rocha
Arenitica

Verificando-se a possibilidade de virtualizar dados de meios porosos por
meio dos ensaios de calculo do volume poroso pelo método de Barret-Joyner-Halenda
(BJH) e pelo método de e intrusdo de mercurio, conforme citado no Capitulo 2, buscou-
se na literatura dados experimentais de rochas reservatorio. Os trabalhos de
MATHEWS, MATTHEWS e HUGGETT (1999) foram utilizados como balizamento e
meio de calibracdo para o algoritmo, uma vez que nao apresentava resultados de rochas
reservatorios propriamente ditas, apenas material semelhante utilizado como rocha
reservatorio sintética. O trabalho de SPEARING (1991) e MATTHEWS, MOSS, et al.
(1993) apresentam resultados de rochas areniticas de reservatorio (arenito Clashac,
ambas as amostras cedidas pela British Gas).

Apos a obtencdo dos dados da literatura, procedeu-se a simulagdo do
meio poroso, inicialmente verificando a resolucdo necessaria para simulacdo. Segundo a
literatura STAUFFER e DIETRICH (2003), quando o NPS de uma rede cartesiana
correlacionada for maior que 3 ela alcangou a dimensdo fractal necessaria para que 0s
dados dela aferidos sejam independentes da sua dimensdo. Todavia, no trabalho de
KING (1999) as simulacdes sdo feitas com redes de pelo menos NPS = 10 com corpos

de prova da ordemde 5 x 5 x 5 cm.

Caso 1: Meio poroso sintético de Areia Redhill 30 MATHEWS, MATTHEWS e
HUGGETT (1999)

Este caso estuda um leito poroso sintético de dimensdes 1,383 x 1,082 x
1,082 mm3. O método de afericdo utilizado foi a intrusdo de mercdrio de forma a

promover a comparacao dos resultados experimentais e 0s simulados.
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Por ser tratar de um meio poroso fisico muito pequeno (1,619 mm3),
optou-se por utilizar um NPS de 10. A distribuicdo para virtualizagdo do meio poroso
foi a distribuicdo normal com média 200um e desvio padrdo de 110um. A porosidade
foi estimada como sendo da ordem de 16%, uma vez que ndo é citado este dado em
MATHEWS, MATTHEWS e HUGGETT (1999), mas o mesmo dado € referenciado em
um artigo anterior MATTHEWS, MOSS e RIDGWAY (1995).

Para sua construcdo utilizou-se a seguinte metodologia®’:

Utilizaram-se dados da Curva de Intrusdo de mercdrio extraida de
MATHEWS, MATTHEWS e HUGGETT (1999) para afericdo da distribuicdo de
tamanho de poros. Assim integrando todos os dados anteriores como tamanho da célula
e porosidade, foi possivel a virtualizacdo do meio poroso.

De posse da rede virtualizada, procedeu-se o ensaio de intrusdo de
mercurio de forma a reproduzir a curva experimental. Neste procedimento, as gargantas
e poros eram comutados dentro da rede de forma a permitir o fluxo de mercdrio de

forma a respeitar o ensaio experimental.

Apds encontrar a curva de intrusdo compativel com a experimental,

foram aferidos dados como conectividade e permeabilidade absoluta.

Procedeu-se a serializac&o™ do meio estudado para uso futuro do mesmo

meio em outros ensaios.

Os resultados obtidos podem ser observados na Figura 17, onde nota-se
que a metodologia de simulacdo apresenta uma queda no volume cumulativo de poros
um pouco mais suave que no ensaio experimental, com um erro percentual menor que
5%. Tal desvio pode ser atribuido ao fato de 0 meio poroso ser uma estrutura real e o

meio virtual ter sido criado a partir de uma distribuicdo estatistica.

"E conveniente observar que a metodologia de virtualizacdo da rede varia caso a caso e depende dos
dados disponiveis. A metodologia apresentada no Capitulo Il é um guia para um caso geral, outrossim
cabe afirmar que todas as ferramentas apresentadas no referido Capitulo podem ser usadas em ordens e
procedimentos um pouco diferentes daquele apresentado.

'8 Em ciéncia da computagdo é o termo utilizado para destacar que a entidade virtual foi salva em algum
meio perpétuo de forma que ele possa ser reutilizado futuramente. Em termos leigos seria o procedimento
de “Salvar um documento”.
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Figura 17: Intrusdo de Mercurio em Areia Redhill 30

Posteriormente ao ensaio de intrusdo de mercurio, foi aferida a

permeabilidade absoluta do meio virtualizado, chegando-se aos resultados expostos na

Tabela 7.
Tabela 7: Resultados de Permeabilidade Absoluta para Redhill30
Meio Poroso MATHEWS,
Experimental Neste Trabalho MATTHEWS e
(Redhill 30) HUGGETT (1999)
Permeabilidade
Absoluta [mD] 799 674 438
Porosidade 16% 18,5% 15%
Conectividade 3,7 3,5 (3,47) 3,77

E conveniente afirma que nas propriedades aferidas, este trabalho

apresentou um desvio de -16% na permeabilidade absoluta, 16% na porosidade e 5% na

conectividade o que mesmo sendo um valor alto, consegue melhorar os valores

apresentados na literatura para este tipo de virtualizagéo.

¥ MATHEWS, MATTHEWS e HUGGETT (1999) utiliza este dado como dado de entrada em sua
modelagem e este trabalho afere este dado apds criagdo da rede.
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Caso 2: Meio poroso sintético de Areia Redhill HH MATHEWS, MATTHEWS e

HUGGETT (1999)

Este caso estuda um leito poroso sintético de dimens@es 1,383 x 1,082 x

1,082 mm3 nas mesmas condigdes do meio poroso Redhill 30, citado no Caso 1: Meio

poroso sintético de Areia Redhill 30 . Desta vez a porosidade foi da ordem de 26% e a
distribuicdo utilizada foi customizada dos dados aferidos de MATHEWS, MATTHEWS
e HUGGETT (1999), uma vez que a distribuicdo de tamanhos de particulas ndo podia

ser caracterizada por nenhuma distribuicdo padréo.

Posteriormente ao ensaio de intrusdo de merclrio, foi aferida a

permeabilidade absoluta do meio virtualizado.

Tabela 8: Resultados de Permeabilidade Absoluta para Redhill HH

Meio Poroso MATHEWS,
_ Experimental Neste Trabalho MATTHEWS e
(Redhill HH) HUGGETT (1999)
Permeabilidade
Absoluta [Da] 1,07 0,89 0,30
Porosidade 16% 18,5% 15%
Conectividade 3,8 3,3 (3,27) 3,8

120 ~
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Figura 18: Ensaio de Intrusdo de Merclrio em Areia Redsand HH
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Pode-se verificar, por meio da Tabela 8 e da Figura 18 que, neste caso, 0
desvio também foi menor que 5% e o desvio das propriedades aferidas, como no ensaio
da areia RedHill 30, também ficou em torno de 15%. O maior desvio em rela¢do ao
ensaio anterior ficou por conta da conectividade, que neste ensaio teve um desvio da

ordem de 15% contra 5% no caso anterior.

Estes desvios sdo esperados, uma vez que a metodologia proposta utiliza
um problema inverso cujo o universo de solucOes apresenta diversas redes de
percolacdo diferentes que reproduzem a curva e/ou propriedades de entrada, mas nao
garantem que as propriedades de saida serdo idénticas aquelas apresentadas

experimentalmente.

E importante concluir que por meio das afericdes feitas no meio poroso
sintético, tanto com a areia RedHill 30 quanto com a areia RedHill HH, foi possivel
verificar que com as ferramentas propostas no Capitulo |1, é possivel a reproducdo das
propriedades de interesse de um meio poroso real.

4.2. Digitalizacdo da Rocha Arenitica

Este caso estuda um meio poroso real de dimensdes 5,00 x 5,00 x 5,00
cm3. O método de afericdo utilizado foi o de adsorcdo de gases em camadas
multimoleculares proposto por Brunauer — Emmet — Teller (BET).

Os dados presentes em MATTHEWS, SPEARING e PETER (1991) sdo:
= Avrea superficial: 0,37 m2/g
=>» Densidade: 2,64 g/cm?3
=> Porosidade 11,3%
=> Distribuicdo: Customizada
=> Intrusdo de Mercurio: Sim

Utilizou-se, por metodologia de virtualizagdo do meio poroso, o seguinte procedimento:
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=>» Criacdo de poros e capilares com base na distribuicdo estatistica

fornecida;

=> Ajuste da porosidade;

= Ajuste de é&rea superficial por meio de reajuste dos poros

acessiveis;

=>» Processo de ajuste da curva de intrusdo de mercurio.

Tabela 9: Propriedades do Arenito Clashac A experimentais e simuladas.

Meio Poroso Experimental Neste Trabalho MATTHEWS, SPEARING
) e PETER (1991)
(Arenito Clashac A)
Permeabilidade
193 187,12 64
Absoluta [mD] ’
Porosidade 11,3% 14,8% 11,3%
Area superficial 0.37 0.32 0.37
[m?/g]
Tortuosidade NA y = 210 = 1,34~ u=25 cr_=1,78~(med|ae
(média e desvio padrdo) desvio padréo)

Conectividade NA 2,78 3,12
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Figura 19:Simulacdo com Arenito Clashac A de (MATHEWS, 1999)
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Figura 20:Simulacdo com Arenito Clashac B de (MATHEWS, 1999)

A partir da comparacdo dos resultados apresentados na Figura 19, na
Figura 20Figura 17 e na Tabela 9 é possivel inferir que a metodologia proposta
apresenta baixos desvios (<5%) em relacdo a permeabilidade absoluta e a area
superficial, assim como na reproducdo da curva de intrusdo de mercurio, com desvios

menores que 10%.

4.2.1.  Simulacéo de Intrusédo de Fluido com Sistema Bifasico
LL

Inicialmente, virtualizou-se um meio poroso que atendesse as
especificacfes de CURBELO (2006), apresentadas na

Tabela 10:

Tabela 10: Parametros de um Plug Real de Arenito

Comprimento | Diametro Porosidade | Permeabilidade

L (cm) D (cm) (%) (mD)

8,82 3,8 23,26 2,48

Uma vez que ndo foi fornecida a distribuicdo de tamanhos de particula
nem de poros, sendo que a Unica informacao disponivel era o fato de que o material era

Arenito, utilizou-se a distribuicdo amostral do Arenito Clashac, antevendo que tal
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metodologia poderia gerar distarbios no resultado final, tanto pela falta de um resultado
conciso de distribuicdo de tamanho de particulas quanto pelo fato do plug ser cilindrico

e do meio virtualizado um paralelogramo.

Ao final da virtualizacdo tomando por funcdo objetivo a minimizagéo do
erro no calculo da permeabilidade do meio poroso, chegou-se aos resultados
apresentados na Tabela 11, utilizando a metodologia de virtualizacdo de meios porosos

apresentada no Capitulo 2.

Tabela 11: Resultados obtidos ap6s virtualizacao

Comprimento | Comprimento | Comprimento Porosidade | Permeabilidade

X (cm) Y (cm) Z (cm) (%) (mD)

3,8 3,8 8,82 25,78 2,94

Pode-se verificar que esta metodologia apresentou um desvio da ordem
de 11% na porosidade e de 19% na permeabilidade, valores que estdo dentro do desvio
do procedimento, como pode ser visto nos exemplos anteriores. Neste caso tais desvios
sdo agravados pelo fato de um plugue (testemunho) cilindrico ser aproximado por um

paralelogramo.

Por se tratar de uma mistura de fluidos imisciveis, o framework

termodinamico néo foi utilizado neste ponto.

Assim, o processo de simulacdo foi dividido em 3 partes, conforme foi
feito no trabalho de CURBELO (2006).

1. Saturacdo do meio com salmoura;
2. Injecdo de 6leo até saturacdo do meio;
3. Recuperacéo do 6leo por injecdo salmoura.

A salmoura utilizada foi uma solugéo 2% em peso de KCI, com pH de
5,58, densidade de 1,03 g/mL e viscosidade de 1 cP a 26°C.
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O oleo € uma mistura de petréleo e querosene na razdo de 2:3 em
volume, respectivamente, apresentando uma densidade de 0,8 g/mL e uma viscosidade
de 2,9 cP a 26°C.

A injecdo foi feita pela face oeste a 3,07 x 10° Pa e a producéo foi feita

pela face leste 1,05 x 10° Pa. Todas as outras faces foram seladas para o fluxo.

Na primeira etapa, saturou-se completamente o meio com salmoura de
forma a todo o volume poroso acessivel externamente estar saturado com o fluido,
tendo sido injetado um total de 26 mL de salmoura na versdo simulada e de 22 mL no
trabalho de CURBELO (2006).

Na segunda etapa, ap6s a saturagdo com Oleo, o testemunho ficou
saturado com 23 mL de 6leo (3 mL de salmoura residual) e o trabalho de CURBELO

(2006) absorveu 20 mL de 6leo (2 mL de salmoura residual).

Na terceira etapa, foi simulado o processo de recuperacdo de dleo por

injecdo de fluido, conforme pode ser visto na Figura 21.

Pode-se observar que os resultados obtidos estdo consistentes com
aqueles encontrados na literatura, O modelo simulado ndo leva em conta interacdo
fluido-rocha e desta forma ndo consegue acompanhar certas tendéncias do processo. Em
outros casos, a tendéncia é acompanhada, mas a magnitude ndo consegue ser

reproduzida, como também pode ser visto na Figura 22.

81



60

50
[1°]
®
5 40
o
=]
(%)
(]
% 30 _
@ Experimental
2 *-- Simulad
= --3% - Simulado
>o 20
X
10 /
X
__________ X+
0 T T T 1
20 40 60 80
% Vol. Poroso Injetada
Figura 21: Ensaio de Injecio de Salmoura para Recuperacéo de Oleo
1 \,
x
0,9
o8 J
X
0,7
0,6 " A-A
« A — W
S 05 > R
e . — O
0,4 .
& - s a— krw sim
0,3 _
e ——— x-— kro sim
0,2 e
0,1
O T T T T
0,2 0,4 0,6 0,8

Sw

Figura 22: Permeabilidade Relativa Simulada e Experimental

82



4.2.2. Simulagdo de Intrusédo de Fluido com Sistema
Isotérmico Bifasico LL que Evolui para sistema
Isotérmico Trifasico VLL

Neste ensaio simulou-se um caso de um plugue inicialmente saturado por

oleo sintético onde foi injetada 4gua a vazéo constante.

Inicialmente define-se uma mistura sintética simplificada que agira como
a fase oleosa. Neste trabalho, optou-se por utilizar um sistema de Metano (C1) e n-
Butano (C4), conforme definido em SOHRABI, SHAHVERDI e FATEMI (2010). Esta
mistura possui pressdo critica de 1,282 x 10" Pa (1860 psia) e temperatura critica de
311,15K (38°C).

Para aferir as propriedades fisicas e termodindmicas desta mistura
utilizou-se dados presentes no Webbook da NIST? e quando as informagées nio
estavam disponiveis, utilizou-se a metodologia de estimacdo de parametros
termodinamicos proposta por CONSTANTINOUS e GANI (1994).

No modelo termodinamico utilizou-se a equagdo de estado de Peng-
Robinson, com regra de mistura de van der Waals.

Desta forma determinou-se a injecdo a vazao constante de agua pura. De
forma a facilitar a acdo do método numérico aplicado, de forma a ndo impor grandes
perturbacdes ao sistema, foi determinada uma injecdo de 1uL/s. O produto e o
diferencial de pressdo foram aferidos constantemente e comparados ao benchmark de
PERGORARO (2012).

No presente estudo, foram utilizados plugues virtuais de arenito Clashac
com permeabilidade de 65 mD e porosidade da ordem de 18%, didmetro de 5 cm e
comprimento de 65 cm, sendo que os valores de didmetros de capilares foi aferido por
meio de sorteio utilizando numeros pseudo-randdémicos a partir da distribuicdo
cumulativa de tamanho de poros extraida de MATTHEWS, MOSS e RIDGWAY
(1995) e 0 NPS selecionado foi de 25 x 25 x 300.

20 http://webbook.nist.gov/chemistry/
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A simulacdo foi realizada em 100 meios porosos diferentes, sendo o

resultado médio apresentado a seguir. O desvio padrdo encontrado foi menor que 1%,

desta forma n&o foi apresentado nos gréaficos para minimizar a poluig&o visual.
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Figura 24: Diferencial de Pressdo para Manter o Fluxo Constante

Pode ser observado que o0s resultados simulados apresentam

concordancia com os dados experimentais apresentados por PERGORARO (2012).
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Na Figura 23 é possivel observar que proximo a injecdo de 3 Vp
(Volume poroso), a simulacdo deixa de acompanhar o aumento da producdo, acredita-se
que tal descolamento se deve ao fato de que neste ponto a fase gasosa (na simulagéo) é
parcialmente absorvida pela fase oleosa, gerando uma queda de pressdo muito mais
acentuada que nos dados experimentais, como pode ser visto na Figura 24, de tal
maneira que ndo foi possivel identificar se tal limitagdo se deve ao modelo

termodinamico ou ao modelo simplificado de escoamento.

4.2.3. Simulagdo de WAG

A primeira aplicacdo de WAG reportada na literatura ocorreu em 1957
no campo North Pembiana, operado pela Mobil Oil Company na provincia de Alberta,
no Canadd. Desde entdo, cerca de 60 aplicacbes foram reportadas na literatura, a

maioria localizada nos EUA e iniciada na década de 80.

Os solventes historicamente utilizados no processo WAG foram
predominantemente, hidrocarbonetos leves (HC) e CO,. O uso do CO, se deu

principalmente nos EUA, devido a disponibilidade de extensas jazidas em terra.

Em seu trabalho, PERGORARO (2012), descreve a idéia por tras do
processo de WAG como: “alternar bancos de gas e agua, de forma que haja trapeamento
parcial do primeiro pelo segundo fluido, levando a efeitos de histerese de
permeabilidade relativa capazes de reduzir a mobilidade do gas e provocar seu
escoamento em regides inicialmente ndo varridas. A agua permite, para uma mesma
quantidade de gas disponivel, maximizar o volume de rocha contatada. Além disso,
ajuda a carrear em direcdo aos pogos produtores, o 6leo descolocado pelo gas. Esta
técnica foi denominada Injecdo Alternada de Agua e Gés e ndo é raro que com ela se
consiga atingir saturacdes residuais de 6leo menores do gue se conseguiria isoladamente

com agua ou gas.”

No presente estudo, foram utilizados plugues virtuais de arenito Clashac
com permeabilidade de 65mD e porosidade da ordem de 18%, didmetro de 5cm e

comprimento de 65cm.

Neste ensaio, por se considerar o efeito termodinamico, foi utilizada agua

pura, uma vez que a utilizacdo de modelos que representam a presencga de eletrolitos
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foge ao escopo deste trabalho. A fase gés a ser injetada no processo de recuperacgéo foi o

CO; puro.
As propriedades dos fluidos séo apresentadas na Tabela 12:
Tabela 12: Propriedades de Fluidos na Simulagdo WAG
Propriedade Experimental Este Trabalho
Viscosidade do Gas 0,0249 cP
Viscosidade do Oleo 0,0405 cP
Viscosidade da Agua 0,68 cP POLING, PRAUSNITZ e
Densidade do Gas 211,4 Kg/m3 O"CONNEL (2000)™
Densidade do Oleo 317,4 Kg/m3
Densidade da Agua 992,9 Kg/m?3

O experimento consistiu nas seguintes etapas:

1. Criacdo de 100 plugues com as caracteristicas citadas;

2. Saturacdo dos plugues com o Gleo sintético;

3.

Injecdo de &gua de forma a calcular a saturacdo irredutivel de

agua;

Inicio do Experimento;

a) Saturacdo do plugue com 6leo sintético;

b) Injecdo de agua (W1) até alcancar a saturacdo irredutivel de

Oleo;
c) Injecdo de gés (G1);

d) Injecdo de agua (W2);

2l Os dados utilizados seguem modelos mateméticos apresentados em POLING, PRAUSNITZ e
O"CONNEL (2000) de forma que ndo se afere um valor pontual, todos os valores sdo aferidos por meio
da composicéo e de regras de mistura especificas.

86




e) Injecdo de gas (G2).

5. Afericdo e célculo dos resultados.

Nestes experimentos, os fluidos sdo injetados a vazdo constante (1uL/s ),

sendo que a vazdo de producdo € acompanhada e o diferencial de pressdo medido.

Foi utilizada a equacdo de estado de Peng-Robinson com regra de

mistura de Van der Waals para representar todas as fases.

O periodo de injecdo de agua (W1) ocorre até a injecdo de 1 volume

poroso (Vp), de 1 a 2,5 Vp o CO; é injetado (G1), de 2,5 a 3,5 &gua ¢é injetada (W2) e

de 3,5 a 5 novamente gas é injetado (G2).

Devido a sua natureza probabilistica, os resultados dos 100 plugues de

NPS 5 X 5 X 65 variam em torno de uma média, com desvios positivos e negativos.

Para cada ponto aferido durante a simulacéo, foi calculada a média e o desvio positivo

(sigma +) e 0 negativo (sigma -) e apresentados na Figura 25.
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Figura 25: Recuperacdo de Hidrocarbonetos pelo processo WAG
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Pode-se observar que a simulacdo de recuperacdo de hidrocarbonetos por
meio do processo de WAG apresentou um desvio relativo médio® de cerca de 19,16%.
Este € um valor relativamente alto, entretanto, deve-se levar em conta que o NPS
utilizado neste ensaio foi de 5 x 5 x 65, ou seja, uma rede de baixo refinamento,
cabendo ressaltar também que tal caso de estudo também apresenta comportamento

trifasico bastante complexo.

Todavia é importante notar que, ao contréario do estudo de caso anterior
onde o desvio padréo foi menor que 1%, neste caso o desvio padrdo foi da ordem de
+25,58% e -26,79%, sendo que os dados reais de producdo estiveram sempre dentro da

faixa predita pela simulacéo.

424, Estudo de Sistema em Escala Real Utilizando a
Metodologia Proposta

Para verificar a validade do modelo proposto em escalas maiores,
utilizou-se os dados de simulacdo de reservatdrios de hidrocarbonetos apresentada por
BATISTA, COUTINHO, et al. (2010), utilizando software préprio onde as equac6es do
modelo foram linearizadas pelo método de Newton e solucionadas pelo método do
gradiente biconjugado estabilizado (BICGSTAB).

A Figura 26 mostra o reservatorio utilizado no estudo em quest&o.
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+ Pogo produtor

2000 —
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Figura 26: Modelo do reservatério estudado. Imagem extraida de BATISTA, COUTINHO, et
al. (2010)
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De acordo com BATISTA, COUTINHO, et al. (2010), o reservatorio

apresentado na Figura 26 apresenta as propriedades da Tabela 13:

Tabela 13: Propriedades do Reservatorio

Propriedade Valor
Altura 15 [m]
Porosidade 0,30

Permeabilidade Absoluta do Meio

0,3.10% [m?]

Raio dos Pocos

0,122 [m]

Pressao Inicial

2,068 . 10" [Pa]

Saturac&o Inicial de Agua

0,2

Saturacdo de Oleo Residual

0,2

Densidades

1000,0 kg/m3 (Na pressdo de Ref.)

Pressdo de Referéncia

2,068 . 10" [Pa]

Viscosidae da Agua

10°[1+1,45.10™ (P —1,38.10)] [Pa.g]

Viscosidade do Oleo

1,163.107[1 + 1,45.10*(P-1,38.10")] [Pa.5]

No trabalho, foram utilizados 1160 volumes 58 x 20 x 1 e 0 passo de

tempo de 1 dia, e os resultados foram obtidos ao longo do tempo 500, 2000, 3500, 6000

dias. Os pocos possuem os dados da Tabela 14:

Tabela 14: Propriedades dos Pocos

Pocos Coordenadas
Taxa de Fluxo
[m3/dia]
X y
Injetor
254,02 906 1343
174,87 1468 2218
79,49 593 1031
Produtor

95,04 406 1281
79,49 1093 1843
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e Figura 29:

4 47,69 1468 1531
5 63,59 1593 1906
6 63,59 1781 2468

Os resultados de producéo real sdo apresentados na Figura 27, Figura 28
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Figura 29: Curvas de Producao (fracdo recuperada vs Vp injetado)

4.2.4.1. Caso 1: Utilizando a rede proposta com dimensio de reservatério

Neste ensaio foram criadas redes cubicas de 3000 x 2500 x 15 m3 com
diversos NPS, sendo que se selou a mesma (tornou-se as gargantas iguais a zero) no

contorno apresentado na Figura 26.

Os pocos foram simulados como entidades virtuais que agem como
sorvedouros ou fontes de fluidos em toda a sua extensdo, fisicamente sendo

representados por cilindros de raio 0,122m, conforme descrito na Tabela 13.

As redes criadas apresentaram os seguintes NPS: 58 x 20 x 1 (A), 100 x
40 x 2 (B), 400 x 160 x 8 (C), 3000x2500x15 (D), 18000x15000x90 (E), sendo que
todas foram ajustadas para apresentarem o0s mesmo dados de porosidade,
permeabilidade absoluta. Por falta de um detalhamento maior de analise textural da
rocha, optou-se determinar que a distribuicdo de tamanho de poros segue aquela do
Arenito Clashac, citada anteriormente e utilizada na simulagdo da producéo por WAG.

O meio inicialmente foi saturado com agua e posteriormente foi injetado
com 0leo na pressdo inicial determinada na Tabela 13, até ocorrer o breakthough de

6leo, sendo avaliada na ocasido a saturagdo inicial de agua.

As propriedades fisico-quimicas do meio sdo aquelas fornecidas pela

biblioteca termodindmica Mammoth que implementa os modelos apresentados em
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POLING, PRAUSNITZ e O"CONNEL (2000) para o calculo de todas as propriedades

de interesse.

Durante o ciclo de producéo, foi mantido o regime de injecdo constante,
permitindo que a pressdo variasse, o timestep da simulacdo foi adaptado a escala dos
poros, de forma que ndo fosse possivel injetar mais de 100 volumes de poro médio por
timestep. Por questbes de comparacdo, os valores aferidos mantiveram o valor na escala

de m3/dia.

Inicialmente, fez-se necessario aferir qual valor de NPS permitiria a
melhor representacdo do meio poroso e tal representacdo foi escolhida com base no
tempo de breakthrough.

Como os dados de breakthrough ndo séo diretamente fornecidos,
utilizou-se os dados de corte d"agua nos poc¢os 1 e 4, sendo o NPS escolhido aquele que
apresentar menor erro relativo percentual no tempo em que o corte d"agua é igual a
10%.

Os resultados do estudo de NPS sdo mostrados na Figura 30 até a Figura
32, pode-se verificar que os desvios apresentados pelos NPS mais grosseiros sdo
inaceitaveis, e os desvios apresentados pelos NPS muito refinados apresentam tempos

de execucéo proibitivos.

45 - mA(1)

40 - HA(2)

35 1 mB(1)
HB(2)
mC(1)
mC(2)
D(1)
D(2)
E(1)

0 0,01 0,05 0,11 E(2)
Timestep

Figura 30: Comparacdo de erros entre os timesteps medidos, letras representam o NPS e
ndmeros 0 poco em estudo

92



45 ~
40 -
35 - EA
30 - mB
£ 25 - me
o
2 ED
820 -
[a) mE
15 -
10 -
5 -
0
Figura 31: Erro médio total de cada NPS
30000 -
25000 -
= EA
€
‘S 20000 - mB
AT
s mC
2
= 15000 - =D
(]
h-] mE
8 10000 -
€
()]
-
5000 -
0

Figura 32: Tempo de execucao dos ensaios

Apos selecionado, o NPS 400 x 160 x 8, pela sua relagdo custo X

beneficio, operou-se a simulacdo completa dos 20000 dias de forma a aferir as curvas de

producéo e posteriormente utilizar os resultados obtidos no estudo do caso 2, por meio

da abordagem de KING (1999).
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Ap0s a simulacao, obtiveram-se os dados de producdo, apresentados na

Figura 33.
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Figura 33: Comparacdo das curvas de producdo: real vs simulada

Pode-se notar na Figura 33 que com o uso da metodologia proposta a
tendéncia da producdo € seguida, todavia o comportamento tipico da parte linear de
subida da curva de producdo ndo consegue ser reproduzido, sendo esta uma limitacdo do

modelo proposto.

4.2.4.2. Caso 2: Utilizando a abordagem de KING (1999) para predicdo
do tempo de breakthrough

Em KING (1999), é proposta uma metodologia de célculo de tempo de
breakthrough por meio da teoria da percolacdo de STAUFFER e DIETRICH (2003),
onde um modelo estatistico utiliza por base a dimensdo do meio poroso, o fator net-to-
gross (proporcdo do meio poroso com permeabilidade finita e maior que zero em
relacdo aquela quase nula ou nula) e a disténcia entre os pontos do corpo produtor e 0

poco de produgéo.

O modelo estatistico pode ser representado pela seguinte equagéo:
tbr tbr tbr t
P(tyr|r, L, p)~ rdt( dt) fl( dt>f2 (Ldt)fz (W)
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Em que:
fi(x) = exp(—ax~?)
f2(x) = exp(—bx¥)

f3(x) = exp(—cx™)

Sendo tbr o tempo de breakthrough, L o tamanho do reservatério em
unidades adimensionais (L ~3VVolume ou L = min(Ly, Ly, L,))?3, r a distdncia média
entre todos 0S pocos e p 0 parametro net-to-gross (utilizando 275mD como valor de
cutoff como o limite de permeabilidade quase nula KING (1999)), os outros valores do
modelo foram fornecidos por KING (2002) como: d; =1,33; g: =1,90; a=1,1; b = 5,0;
¢ = 1,6 para p<p. e 2,6 para p>p; ¢ = 3,0; ¥ = 3,0; T = 1,0; v = 4/3; p. = 0,668; Tais
valores ndo serdo discutidos neste trabalho, pois foge completamente ao escopo de
comparagdo, mas maiores detalhes podem ser encontrados em DOKHOLYAN, LEE e
BULDYREV (1998).

E de vital importancia ressaltar que tais estudos sdo de fundo
probabilistico, sendo necessaria a execucdo de diversos calculos para aferir dados

confiaveis.

Como pode-se observar, a idéia da metodologia de KING (2002) € obter
resultados de reservatérios em tamanho real por meio de dados de uma simulacdo de
reservatorios bem menores, como de um plugue, por exemplo. Assim, gerou-se um
plugue virtual de 4 x 4 x 9 cm3 (NPS 40 x 40 x 90) e propriedades geofisicas iguais as
da Tabela 13. O pardmetro r do modelo (distancia entre os pocos) foi calculado com
base em pocos com distancia equivalente aqueles apresentados por BATISTA,
COUTINHO, et al. (2010). Sendo que foram criadas entidades virtuais que simulam o
comportamento dos pocos produtores e injetores e todas as faces da rede de percolagédo

cubica foram seladas.

Foram simuladas 100 rodadas de meios com as mesmas propriedades

geofisicas, entretanto com redes diferentes. Desta forma, aplicando-se os dados obtidos

22 Ambos os modelos apresentam bons resultados, sendo o primeiro apresentado em KING (1999) e o
segundo em DOKHOLYAN, LEE e BULDYREV (1998).
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de tempo de breakthrough (neste caso, assim como no capitulo anterior, o tempo de

breakthrough foi substituido pelo tempo de corte de 10% de &gua).
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Figura 34: Histograma de corte 10% de agua para o poco 1 re-escalados para reservatorio real
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Figura 35:Histograma de corte 10% de agua para 0 poco 2 re-escalado para reservatorio real

A partir da Figura 34 e da Figura 35 é possivel observar que o tempo de

corte de 10% em &gua para o pogo 1 é de aproximadamente 750 dias e para 0 pogo 2 é

de 1250 dias (o valor real para 0 poco 1 é de 641 dias e para 0 po¢o 2 de 1286 dias).

96



4.2.4.3. Caso 3: History Matching

Segundo ROSA (2006), o processo de ajuste histérico tem como objetivo
a determinacdo dos pardmetros do reservatorio e do aquifero, bem como do modelo de
influxo d"agua. Uma vez determinados, os modelos do aquifero e os volumes de 6leo e

gas do reservatorio, podem ser usados para previsdo do comportamento do reservatorio.

O procedimento consiste no ajuste de um ou mais modelos matematicos
aos dados historicos, até que se obtenha uma discrepancia aceitavel entre os dados do
modelo. Durante o processo, 0s parametros do reservatério e/ou aquifero podem ser
alterados para que se obtenha o melhor ajuste possivel.

Para executar o procedimento supracitado, utilizou-se os dados da Figura
29, e de posse do algoritmo de otimizacdo DIRECT-L, operou-se de forma a minimizar
0 erro absoluto percentual da curva de producdo dos dois pocos, ajustando os dados de
porosidade, conectividade e média e desvio padrdo de uma distribuicdo normal de
tamanho de poros.

Desta forma, foi possivel aferir, via history matching, os dados
supracitados e a partir da célula de percolacdo formada aferir propriedades como

permeabilidade absoluta, por exemplo.

Tomando por fun¢édo objetivo:

total pontos

o S (Ml
exp

poco=0 ponto=0

Em que o poco representa o po¢co produtor em estudo, np o nimero total
de pocos em estudo e 0s pontos representam 0s pontos na curva histérica de producéo

que estdo sendo utilizados

Inicialmente, de forma a acelerar o processo, visto que cada simulagdo do
escoamento dura em torno de 11 dias, utilizou-se uma rede de 40 x 16 x 1 para aferir 0s
dados preliminares e acelerar o processo, tal rede ¢ simulada em tempo inferior a 3

horas (por iteracdo).
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Apols a otimizacdo da rede em questdo, pelo principio da dimensao
fractal, explicado em KING (1999), os valores aferidos encontrar-se-80 proximos
aqueles da rede em tamanho real.

Com os dados obtidos da rede de 40 x 16 x 1, cria-se uma nova rede de
percolacdo de 400 x 160 x 8 e novamente aplica-se o algoritmo de otimizacdo

chegando-se ao valor final.

E importante relembrar o fato de que para aferir cada ponto, sdo
simuladas 10 redes de percolacéo diferentes e a media do valor de interesse é aferida, e
que em cada simulagdo feita, os passos de saturacdo com liquido, saturacdo com 0leo e
producdo por injecédo sao feitas.

Os resultados aferidos encontram-se na Tabela 15, onde se pode verificar
que o uso da curva de producdo para definicdo das propriedades de reservatdrio por
meio da metodologia proposta apresentou desvios menores que 15%, valores os quais,
segundo ROSA (2006), podem ser considerados dentro do erro da metodologia de
History Matching.

Tabela 15: Resultados do History Matching

Propriedade Valor Real Valor HM 1%etapa | Valor HM 22 etapa

Porosidade 0,30 0,275 0,326

Permeabilidade Absoluta do
0,30.10" [m?] |0,21.10™ [m?3] 0,34 . 10" [m?]

Meio

Média de Tamanho de Poro | NA Personalizada Extraida de MATTHEWS,
Desvio de Tamanho de Poro | NA MOSS e RIDGWAY (1995)
Saturacéo Inicial de Agua 0,2 0,23 0,25

Saturacéo de Oleo Residual | 0,2 0,15 0,18
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CAPITULO YV

5. Conclusdes e Sugestoes

Com base no apresentado neste trabalho é possivel concluir que a
abordagem de uma rede de percolacdo para simulacdo de reservatorios de
hidrocarbonetos se mostrou bastante promissora, uma vez que utilizando tal técnica é
possivel simular escoamento de fluidos complexos por meio de uma metodologia

computacionalmente menos custosa que as técnicas tradicionais.

Foi desenvolvido uma metodologia foi desenvolvida utilizando dados
disponiveis na literatura, tanto para a simulagdo dos escoamentos e curvas de produ¢éao
quanto para a criagdo dos meios porosos virtuais. No primeiro caso, as curvas de
producdo, em geral, estdo vinculadas a correntes sintéticas e/ou a meios porosos
sintéticos ou que ndo foram diretamente retirados de reservatdrios de hidrocarbonetos,
mas de formacdes geoldgicas com as mesmas propriedades petrofisicas. No segundo
caso, as informacGes disponiveis a respeito do meio poroso séo deveras simplificadas,
em sua maioria graficos de intrusdo de mercurio e/fou distribuicdo cumulativa de
tamanho de poros. Estes dados de andlise textural, neste trabalho, foram suficientes para
determinar um meio poroso de interesse assim como a possibilidade de simulacdo de
escoamento neste meio, todavia tal analise textural ndo mostra as relagdes entre as
estruturas do meio poroso de forma adequada a um estudo mais aprofundado onde a

relacdo entre os fluidos molhantes e ndo-molhantes seja levada em conta na modelagem.

Apesar das limitacdes de informacdes disponiveis, foi possivel a criacdo
de um meio poroso virtual que, por meio de sua estrutura, consegue reproduzir o

comportamento da analise de intrusdo de mercario com baixos erros.

Apos a reproducdo do meio poroso em uma entidade virtual, houve a
necessidade de desenvolvimento de um framework termodinédmico de forma a permitir o
desenvolvimento dos célculos de interesse do flash. Tal sistema foi criado de forma a
permitir que o modelo seja flexivel o suficiente para utilizacdo de equacdes de estado
cubicas e modelos de energia livre em excesso. Foram implementados algoritmos

diversos daqueles disponiveis na literatura e teve seus desempenhos comparados
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aqueles disponiveis na literatura, apresentando resultados compativeis e com desvios

reduzidos.

Do ponto de vista do escoamento, a capacidade de representar o
fendmeno do escoamento foi comprovada por meio da simulacdo da saturagéo de um

meio poroso com um fluido e posteriormente estendida para n-fases.

A partir dos resultados obtidos, pode-se concluir que a metodologia
proposta para simulacdo da producéo/recuperacdo de hidrocarbonetos de meios porosos
virtuais consegue reproduzir os comportamentos ja estudados na literatura. Por meio
desta metodologia, as interagdes entre todos os elementos do sistema petro-fisico podem

ser levadas em conta, de forma mais ou menos simplificada.

Varios casos de interesse foram abordados neste estudo, desde a intruséo
de uma simples fase no meio poroso, passando pela simulacdo de intrusdo e producéo
de fluidos em um plugue e a alteracdo na metodologia de producdo (WAG).
Posteriormente, a producdo de um reservatorio em escala real foi estudada,
demonstrando que apesar do alto custo computacional é possivel a utilizacdo desta

metodologia em todos os contextos.

Além destas simulacbes, uma abordagem estatistica foi estudada de
forma a verificar a possibilidade de criacdo de um sistema de scaleup a partir da
simulacdo de um sistema em tamanho reduzido. Foi verificado que tal abordagem
permite a estimacdo do ponto de breakthrough de &gua, todavia o modelo utilizado
ainda necessita de estudos com relacdo ao seu uso para previsao de curvas ou assintotas

de producéo.

Finalmente, utilizou-se a metodologia proposta no estudo de history
matching de um reservatorio real, sendo que a mesma abordagem, permitiu de forma

simplificada a obtengdo de dados de reservatorio.

Cabe ressaltar que o grande interesse deste trabalho é verificar a
possibilidade de utilizacdo desta metodologia nas simulacGes de reservatério e de
escoamento em plugues, sendo que desta forma, em momento algum, existe um
compromisso formal em estudar todas as formas de aceleracdo de codigo e de

paralelizagdo — apesar do estudo conter elementos correlatos.
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Com base em tudo que foi apresentado é correto afirmar que a
metodologia proposta consegue representar comportamentos do escoamento multifasico
simplificado em um reservatorio de hidrocarbonetos, permitindo desta forma aferir

dados de interesse na escala do poro.

Em trabalhos futuros, sugere-se um estudo aprofundado da paralelizagédo
das metodologias propostas, uma vez que verificou-se que existe potencial de speedup e
este € o grande diferencial que permitird a aplicacdo desta metodologia na P&D

industrial.

Cabe ressaltar, também, que um estudo que utilize a formulacdo proposta
para a virtualizacdo do meio poroso por meio de ensaios de processo (como aferi¢do de

curvas de producdo ou de permeabilidade relativa).

Por altimo sugere-se que seja introduzido um modulo de interacdo rocha-
fluido, de forma a permitir o estudo da dissolucdo da matriz rochosa no fluido
percolante, problema esse muito comum nos estudos experimentais de percolagdo de

testemunhos com fluido de injec&o/produgéo.
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A.Métodos Numéricos

No decorrer do presente estudo, diversos métodos numéricos foram
utilizados. Este capitulo visa uma explanagédo basica a respeito de cada um deles, fontes

para implementacédo e deducdes simples.

Quando considerado necessario, sdo feitas explanacbes mais

aprofundadas, mas em geral tais explicagdes sao referenciadas.

a. Solvers

Dentre os principais solvers utilizados na solucdo de equacdes em geral,

podem-se destacar os seguintes: Roots, Newton-Raphson e Levemberg-Marquardt.

b. Roots

Este solver foi proposto por HORN e JOHNSON (1999), ele retorna as n
raizes de um polindmio de grau n. Primordialmente este solver é utilizado na resolucéo
de equacdes de estado cubicas (EoS), tendo como input os coeficientes do polinémio
em estudo. Neste trabalho houve a necessidade de implementar um médulo de suporte a
NUmeros Complexos, de forma a permitir a afericdo de forma fidedigna de todas as
raizes, e no caso do uso do algoritmo com EoS, permitir a exclusdo de raizes complexas

de forma mais rapida.

c. Newton-Raphson

Este solver é uma reimplementacdo do algoritmo de Newton-Raphson
para resolucédo de sistemas ndo-lineares de dimensao n. O algoritmo implementado neste
trabalho foi aquele proposto por BURDEN e FAIRES (2003).

Na implementacdo deste algoritmo, optou-se pela criacdo de uma
interface IDerivative, onde o usuario pode selecionar a funcdo de célculo da derivada
dentre as automaticas (diferencas centrais, diferengas finitas) e aquelas inseridas pelo

proprio usuario.
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Cabe ressaltar que cuidado deve ser tomado ao utilizar-se deste
algoritmo, uma vez que ndo se pode garantir a robustez do mesmo, uma vez que a
depender do método que implementa a derivada, ndo se pode garantir a convergéncia do

algoritmo.

d. FSolve / Levenberg-Marquardt

O solver FSolve é bastante conhecido no meio académico, sendo bastante
utilizado em softwares proprietarios como o Matlab e o Mathematica. A depender do
software em questdo, a implementacdo do mesmo varia muito, sendo que o maior ponto

em comum ¢ a utilizacdo do algoritmo de Levenberg-Marquardt.

Neste trabalho utilizou-se o algoritmo modificado proposto por
LOURAKIS (2005) e assim como no solver Newton, optou-se pela implementacdo de

uma interface IDerivative.

e. Algoritmos de Integracéao

Da forma como o sistema de equacdes exposto no Capitulo 2 foi
proposto € possivel a utilizacdo tanto de um algoritmo voltado para ODE como o de um
algoritmo voltado para DAE, cada um dos algoritmos estudados apresenta as suas
préprias vantagens e desvantagens que nao cabem ser aprofundadas neste estudo.

Neste trabalho optou-se simplesmente por verificar o tempo de execucéo
e a robustez dos algoritmo integradores para o problema alvo, de forma a identificar
aquele que apresentasse o melhor custo beneficio para o ataque ao problema de

escoamento.

Uma vez que a simplicidade no uso dos algoritmos de integracdo é
fundamental, optou-se por adaptar cada um deles, adicionando uma nova camada de
programacdo (camada de comunicacdo ou wrapper) que implementava uma interface
chamada lintegrator, de forma que o problema enxergue todos os algoritmos como uma
Unica caixa preta, ndo distinguindo a forma de funcionamento de cada um deles, apenas

aferindo os outputs em funcao dos inputs fornecidos.
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E conveniente adicionar que cada um dos supracitados algoritmos foi
implementado em uma linguagem computacional especifica, sendo necessario muitas
vezes a criacdo de uma camada de interpretagdo/traducdo, como é o caso do ODEPack,
por exemplo, que foi implementado totalmente em Fortran77, o que levou a uma
demanda de criar uma camada de traducédo para a linguagem ANSI C e de uma terceira
camada que permita a utilizacdo da biblioteca em C no C++. Estas manobras
computacionais, em geral, geram um atraso minimo, todavia no momento que passa-se
a lidar com quantidades muito grandes de dados (como é o caso da rede

1000x1000x1000) este atraso passa a ser consideravel.

A verificacdo de tais bottlenecks s6 € possivel utilizando-se softwares
especificos para este propoésito, neste trabalho optou-se pelo uso do GoogleTest
(http://code.google.com/p/googletest) para profiling no C++ e pela biblioteca nativa do

Python destinada a profiling de cédigo. Em geral foi verificado que o cddigo utilizado
ndo permitia maiores otimizacgdes, sendo que o maior gasto de tempo se encontrava no

Kernel do algoritmo propriamente dito.

Outro elemento aferido nos sistemas em estudo foi a possibilidade de
utilizacdo de bibliotecas internas ou third-party que permitissem o uso de matrizes
esparsas, uma vez que estas reduzem drasticamente o uso de memdria do sistema e
aumentam de forma avassaladora a velocidade do processo de integracdo (como pode

ser visto na discussdo mais adiante).

f. Ordinary Differential Equation System
(ODE)

Em matematica, uma equacdo diferencial ordinaria é uma funcdo que
possui uma variavel independente e suas variaveis. Estas equacdes aparecem em

diversos contextos nos estudos das ciéncias.

Uma vez que em um fenbmeno varias derivadas e fungdes se tornam
inevitavelmente correlacionadas umas as outras por meio de equagdes, uma equacao
diferencial é o resultado que permite uma descricdo dindmica do problema, sua
evolugéo e variagcdo. N&o raramente as quantidades s&o definidas por meio de taxas ou

gradientes de quantidades.
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Em geral uma ODE pode ser definida implicitamente da seguinte forma:

Flx,y,y,y",...y") =0

Computacionalmente existem diversos pacotes computacionais que
permitem a resolucdo de tais sistemas de equacOes, dentre os mais utilizados pode-se
citar: Limex, Radau5, VODE, CVODE.

Limex

E um algoritmo que utiliza 0 método de extrapolagdo h em sistemas

algébricos diferenciais lineares implicitos em Jacobianos densos, bandados ou esparsos.
Em geral este método resolve uma equacdo do tipo:
B(t,y)-y'(t) = f(t,y)
Em que B é uma matriz nxn de rank menor ou igual a n.

Este algoritmo utiliza rotinas de algebra linear implementadas na BLAS
ou na LAPACK, podendo utilizar solvers diretos cmom a MA28 da biblioteca Harwell,
ou solvers iterativos como o GMRES e BICGSTAB (Gradiente Biconjugado
Estabilizado), o pré-condicionador utilizado em geral é o ILU da BLAS.

Radau5

O RADAUS é uma implementacdo para utilizacdo do método de Runge-

Kutta implicito de ordem 5 para problemas da forma:
My’ = f(x,y)
Com a possibilidade de singularidade da matriz M, com output denso.

Em geral esta biblioteca utiliza algoritmos e métodos implementados na
LAPACK.
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VODE / CVODE

E um método de ordem e passo variavel. Em sistemas ndo rigidos ele
utiliza as formulas de Adams-Multon, com ordem variavel de 1 a 12. Para problemas
rigidos, ele utiliza um framework BDF (Backward Differentiation Formulaes) com
ordem variando entre 1 e 5. Para ambos os problemas, o sistema ndo linear € resolvido a

cada passo de integragao.

Na resolucdo do sistema em cada passo de integracdo, a solucdo do
sistema pode ser obtida utilizando solvers diretos e lineares como Newton ou Krylov ou
solvers iterativos com GMRES, BIiCGSTAB e TFQMR.

Cabe ressaltar que as duas varia¢fes correspondem a implementacéo em
Fortran (VODE) e a implementacdo em C (CVODE).

O (C)VODE apresenta também uma implementacdo em paralelo que

permite a execuc¢ao utilizando a biblioteca MPI.

g. Differential AlgebraicEquation System

Em matematica, sistemas algébricos diferenciais — DAE (Differential
Algebraic Equations) — sdo sistemas de equacgédo que possuem a forma geral:

F(x(t),x(t),t) =0
Em que x: [a, b] = R", x(t) = (X1(t), ..., Xn(t)).

A solucdo de um DAE consiste em duas partes, a primeira: busca por
valores iniciais consistentes, e a segunda: calculo da trajetoria. Neste contexto é
conveniente definir o indice de derivacdo como a derivada de maior ordem necessaria

no processo de aquisicdo de valores iniciais consistentes.

Um problema bastante comum e néo trivial na resolucdo de DAE ¢ a
reducdo de indice, uma vez que a maioria dos solvers de ODE e de equacdes algébricas

necessita de sistemas da forma:

dx

E=f(x,y't)
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g(x,y,t) =0

Sendo desta forma uma tarefa complexa a conversdo de um DAE

arbitrario em algoritmos que suportem apenas ODEs.

Existem varias técnicas para este fim, como por exemplo o algoritmo de
Pantelides PANTELIDES (1988) ou o método da variavel fantasma (DummyVariable)

Dasslc/Dassl

O algoritmo de solucdo de equacdes algébricas diferenciais denominado
DASSL foi criado pela Professora L. Petzold da Universidade de Santa Barbara em
1983 e pode ser encontrado em HTTP://www.netlib.org/ode/ddassl.f, sendo que maiores
referencias podem ser encontradas em BRENAN, CAMPBELL e PETZOLD (1996).

A DASSLC é uma implementacdo baseada em C puro que implementa e
estende a biblioteca DASSL. A DASSLC na verdade é um spin-off da biblioteca
DAWRS SECCHI, MORARI e BISCAIA (1991) e maiores informagdes podem ser
obtidas em SECCHI (2007).

Apesar da biblioteca DASSLC apresentar melhores resultados que a
DASSL originalmente implementada, ambas implementam a mesma metodologia
numeérica (Backward Differentiation Formulae — BDF), e foge ao escopo deste trabalho
fazer uma anélise de profile de ambas as implementacGes, sendo que daqui por diante a
familia de solvers DASSL estardo sempre se relacionando a utilizacdo da DASSLC —
versdo que ndo necessita de implementacdo de binds nem wrappers em torno do codigo

Fortran.

IDA

E um pacote de solucio para DAE da forma:
F(x,x,t) =0

Escrito em C puro que deriva diretamente do pacote DASPK . O método
de integracdo do IDA é o BDF de ordem e coeficiente variavel, sendo que a ordem do

método varia entre 1-5.
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Os sistemas de solucdo dos sistemas ndo lineares seguem 0S mMesmos

métodos apresentados no algoritmo VODE para ODEs.

h. Benchmark e Resultados

Problema de Robertson

Apbds a implementacdo dos pacotes de integracdo foi aferido os
resultados obtidos por meio de um problema de benchmark muito conhecido na

Engenharia Quimica: o Problema de Robertson.

Este problema consiste em um sistema rigido de 3 equaces diferenciais

ordinérias que representa um problema de cinética autocatalitica.
A-B
B+B—->C+8B
B+C—->A+C

Pode-se ver, na Figura 36, que os algoritmos DASSL e RADAU
apresentam vantagem sobre 0s outros, sendo que 0 primeiro necessita de mais passos de

integracdo, enquanto o segundo necessita de maior numero de avaliacdes da funcao

integrada.
Benchmark — Problema de Robertson
2500
2000
1500 B Steps
1000
W #F
500
o & u #IAC
Q v Q x N Q) <
& 3 N °3 < S o
N\ S < Q Q O
9 & S & & 3

Figura 36: Benchmark dos Métodos de Integracdo com o Problema de Robertson

(Steps = Passos de integracdo, #F = niimero de avaliacdes da funcdo, #JAC = nimero de
avaliacBes do Jacobiano)
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Benchmark Problema de Intrusdo

Foi feito um estudo simples em um problema de intrusdo em um meio
saturado com vapor (C1-C3) no ponto de orvalho, representado por uma rede de
percolacdo 10 x 10 x 10 (representando um meio fisico de 5 x 5 X 5 cm) e poros e
capilares segundo a distribuicdo probabilistica normal. O sistema termodinamico

aplicado foi aquele exposto no Capitulo 2.

O tempo de breakthrough com intrusdo de liquido no meio vazio foi
calculado como 5 segundos, com vazdo de injecdo de 1,0 x 10° md¥s e pressdo de
producéo igual a pressdo de orvalho e presséo de injecdo igual ao dobro da pressédo de

orvalho.

O vetor injecdo-producdo foi o Oeste-Leste, sendo todas as outras faces

da rede de percolacéo lacradas.

O problema foi simulado do tempo 0,0000 s até o tempo 5,0000

segundos, sendo os resultados de interesse apresentados abaixo.

Todas as propriedades Termodinadmicas de interesse foram extraidas do
Web Book da NIST (http://webbook.nist.gov/chemistry/).

Neste caso, por meio da Figura 37, pode-se ver que o algoritmo DASSL
levou vantagem sob os demais, de forma que, apesar de necessitar de mais passos de

integracdo, precisou de menos avaliacdes da funcdo integrada e de calculo do Jacobiano.

Benchmark — Problema de VLL
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Figura 37: Benchmark de Sistema VLL
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