VIRTUS IMPAVID4
v Yy

UNIVERSIDADE FEDERAL DE PERNAMBUCO
CENTRO DE TECNOLOGIA E GEOCIENCIAS
DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA MECANICA
CURSO DE GRADUAGAO EM ENGENHARIA MECANICA

MARIA EDUARDA SANTOS GALINDO

SIMULACAO NUMERICA DO ESCOAMENTO COMPOSICIONAL EM
RESERVATORIOS DE PETROLEO UTILIZANDO UMA FORMULACAO IMPEC E O
METODO MUSCL

Recife
2021



MARIA EDUARDA SANTOS GALINDO

SIMULACAO NUMERICA DO ESCOAMENTO COMPOSICIONAL EM
RESERVATORIOS DE PETROLEO UTILIZANDO UMA FORMULACAO IMPEC E O
METODO MUSCL

Trabalho de Conclusédo de Curso apresentado
ao Curso de Graduacao em Engenharia Mecéa-
nica da Universidade Federal de Pernambuco,
como requisito parcial para a obtencao do grau
de Bacharel em Engenharia Mecanica.

Orientador: Prof. Dr. Darlan Karlo Elisiario de Carvalho.

Recife
2021



Catalogacdao na fonte:
Bibliotecéria Sandra Maria Neri Santiago, CRB-4 / 1267

G158s

Galindo, Maria Eduarda Santos.

Simulacdo numérica do escoamento composicional em reservatérios de
petroleo utilizando uma formulagdo IMPEC e o método MUSCL / Maria
Eduarda Santos Galindo. — 2021.

85 f.: il., figs., tabs., abrev. e siglas.

Orientador: Prof. Dr. Darlan Karlo Elisiario de Carvalho.

TCC (Graduacdo) — Universidade Federal de Pernambuco. CTG.
Departamento de Engenharia Mecéanica. Recife, 2021.

Inclui referéncias e apéndices.

1. Engenharia mecénica. 2. Reservatorios de petréleo. 3. Formulagéo
IMPEC. 4. MUSCL. 5. Simulacdo Composicional. 6. Métodos de alta
ordem. I. Carvalho, Darlan Karlo Elisiario de (Orientador). Il. Titulo.

UFPE

621 CDD (22. ed.) BCTG/2022-273




MARIA EDUARDA SANTOS GALINDO

SIMULACAO NUMERICA DO ESCOAMENTO COMPOSICIONAL EM
RESERVATORIOS DE PETROLEO UTILIZANDO UMA FORMULACAO IMPEC E
O METODO MUSCL

Trabalho de Conclusédo de Curso
apresentado ao Curso de Graduacéo em
Engenharia Mecanica da Universidade
Federal de Pernambuco, Centro de
Tecnologia e Geociéncias, como requisito
parcial para obtencdo do grau de
Bacharel em Engenharia Mecanica.

Aprovado em: _20 / 12 / 2021 .

BANCA EXAMINADORA

Prof. Dr. Darlan Karlo Elisiario de Carvalho (Orientador)
Universidade Federal de Pernambuco

Prof. Dr. Paulo Roberto Maciel Lyra (Examinador Interno)
Universidade Federal de Pernambuco

Prof. Dr. Eng. Luiz Otavio Schmall dos Santos (Examinador Externo)
Petrobras



AGRADECIMENTOS

Gostaria de agradecer primeiramente a Deus, aos meus pais, Cibele Machado
e lvanilton Galindo, pelo amor e suporte que me deram.

A minha tia Simone Machado que é uma enorme inspiragdo para mim e que
sempre me apoiou em todas as etapas da minha graduacao.

Aos meus demais parentes e familiares, em especial aos meus avés Vanda e
Amaro, que me apoiaram e me acolheram em todo minha trajetéria.

Ao meu orientador professor Darlan Carvalho pela confianca que depositou em
mim durante esses anos, além de todo o suporte e orientacéo fornecidos com muita
atengéo. Ao professor Paulo Lyra por todo suporte e acompanhamento prestados, sem
0S quais nao seria possivel a realizacao deste trabalho.

Ao Dr. Schmall pelos cddigos enviados que auxiliou para verificacao das rotinas
de célculo de flash do simulador.

Aos demais alunos e professores do grupo PADMEC, do qual fiz parte por 2
anos e meio como aluna de iniciacao cientifica, em especial aos meus colegas da
pesquisa: Joao Paulo Andrade, Filipe Cumaru, Igor Lacerda, Artur Castiel, Cicero
Araujo, Ricardo Lira, Twany Correia e André Demski, por todo o auxilio e por terem
compartilhado comigo esta jornada na &rea de simulagdo numeérica de reservatorios de
petroleo.

Por fim, gostaria de agradecer ao CNPq pela ajuda financeira durante os anos
de pesquisa.



RESUMO

A simulacdo numérica de reservatérios de petréleo tem um grande papel na
tomada de decisdo sobre as estratégias de exploragdo. Por este motivo, o uso de
modelos matematicos que melhor caracterizem o processo desejado é extremamente
importante para a correta previsao das taxas de producédo. Os fluidos encontrados
nos reservatorios consistem em varios componentes quimicos que podem fazer com
que o uso de modelos composicionais mais simples, como o tradicional black-oil, ndo
sejam a melhor alternativa para modelar o escoamento. Isto ocorre particularmente
para casos onde o fluido presente é volatil, a exemplo do pré-sal brasileiro, ou em
processos que envolvem técnicas de recuperacao avancada (EOR - Enhanced Oil
Recovery). O problema composicional envolve um complexo sistema de equacdes
cuja solucéo é, até hoje, um desafio. Varios modelos numéricos tem sido propostos
buscando lidar com problemas cada vez mais complexos, com menor custo compu-
tacional e maior acuracia. Neste trabalho é realizado o estudo e a implementacgao
de uma formulacdo composicional para modelagem numérica de escoamentos em
reservatorios de petréleo com as seguintes premissas: escoamento isotérmico; exis-
tem até trés fases no reservatério (adgua-6leo-gas); nao ha troca de massa entre as
fases agua e hidrocarbonetos; pressao capilar e dispersao fisica sao desprezadas.
Para solugéo do problema, foi utilizada uma formulagdo IMPEC (Implicito na Presséo
Explicito na Composicao) com o uso de Equacdes de Estado (EOS) para modelagem
do comportamento das fases. Nesta formulacao, a equacao parabdlica da pressao é
resolvida pelo método de volumes finitos com a classica aproximagao de fluxo por dois
pontos (TPFA - Two Point Flux Approximation). Para solucdo dos termos advectivos
da equacao de balanco molar, é tradicionalmente utilizado o método de ponderacao a
montante (FOU - First Order Upwind). Todavia, o FOU é bastante difusivo, suavizando
os altos gradientes que podem aparecer na solugédo, e demanda malhas bastante finas.
Visando mitigar esse problema, permitindo o uso de malhas mais grossas sem perder
acuracia e reduzindo o custo computacional, técnicas de discretizacao de alta ordem
podem ser aplicadas. Logo, neste trabalho é implementado o método de segunda
ordem do tipo MUSCL (Monotonic Upstream-Centered Scheme for Conservation Laws)
para solucao das leis de conservacgao hiperbdlicas. Para evitar oscilagbes numéricas,
comuns em métodos de alta ordem, a limitadora de Van Leer € aplicada. A integracao
temporal é realizada com o método explicito Euler de primeira ordem. A anélise dos
métodos descritos foi feita com problemas 1-D e 2-D da literatura, utilizando malhas
estruturadas e cartesianas. Os resultados evidenciaram a maior acuracia do método
MUSCL, eficiéncia e capacidade de detectar choques quando comparado a métodos
de primeira ordem, tradicionalmente utilizados nos simuladores de reservatérios de
petroleo.



Palavras-chave: reservatérios de petréleo; formulacdo IMPEC; MUSCL; simu-
lacdo composicional; métodos de alta ordem.



ABSTRACT

The numerical simulation of petroleum reservoirs has a great role in the decision-
making about the exploration strategies. For this reason, the use of mathematical models
that better characterize the desired process is extremelly important for the correct pre-
diction of the production rates. The petroleum reservoir fluids consist of many chemical
components that can make the use of simpler compositional models, such as the tradi-
tional black-oil, not the best alternative to model the flow. This occurs, particularlly, for
cases where the fluid present is volatile, as is the case of the brazilian pre-salt layer,
or in process involving enhanced oil recovery techniques (EOR). The compositional
problem involves a complex system of equations whose solution still presents a chal-
lenge. Several numerical models have been proposed, seeking to deal with increasingly
complex problems with a lower computational cost and a higher accuracy. In this work,
the study and implementation of a compositional formulation for numerical modelling the
fluid flow in petroleum reservoirs is perfomed with the following assumptions: isothermal
flow; there is no mass transfer among the water phase and the hydrocarbon phases;
capillary pressure and physical dispersion are neglected. For the problem solution, it
has been used an IMPEC (Implicit Pressure Explicit Composition) formulation with the
use of Equations of State (EOS) for modelling the phases behavior. In this formulation,
the parabolic pressure equation is solved by the finite volume method with the classical
Two Point Flux Approximation (TPFA). For the solution of the advective terms in the
molar balance equation, it is traditionally used the First Order Upwind method (FOU).
However, because FOU is very diffusive, it smears the high gradients that can happen
in the solution and demands very fine computational meshes. Foccusing on reducing
this problem, allowing the use of coarser meshes with no lost of accuracy and with less
computational cost, high-order discretization techniques can be applied. In this work, it
is implemented a second-order method called Monotonic Upstream-Centered Scheme
for Conservation Laws (MUSCL) for solving the hyperbolic conservation laws. In order
to avoid numerical oscillations, which are common in high-order methods, Van Leer’s
slope limiter is applied in the reconstruction stage. The time integration is made using
the explicit first order Euler method. The analysis of the described methods was made
with 1-D and 2-D benchmarks problems proposed in the literature, using cartesian and
structured meshes. From the results it is noticeable the better accuracy and efficiency
of the MUSCL method when compared to some traditional first order methods used in
the petroleum reservoir simulators.

Keywords: petroleum reservoirs; IMPEC formulation; MUSCL; compositional
simulation; high-order methods.
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1 INTRODUGAO

O petréleo € uma mistura ndo renovavel de hidrocarbonetos encontrada em
formacdes rochosas abaixo da superficie e que configura a principal fonte de energia
da atualidade. O petréleo é também utilizado como matéria prima para fabricacao de
alguns bens de consumo, como plastico e tintas, o que corrobora na sua classificacao
como um dos mais importantes insumos da sociedade moderna.

A natureza dos fluidos dentro do reservatoério de petréleo depende fortemente
do estagio de recuperacao do 6leo (CHEN et al., 2006). De modo geral, a recuperacao
consiste de trés etapas: recuperacao primaria, secundaria e terciaria ou avancada.
A recuperacao primaria ocorre com a simples perfuragdo do pogo através da rocha
reservatério de forma que, devido a geralmente alta pressao do reservatério, parte do
6leo residente é espontaneamente expulso até que haja o equilibrio entre a pressao do
reservatorio e a pressao atmosférica.

Com a queda da pressao no reservatério, € necessario o emprego de outras
alternativas para a recuperacao do 6leo, que configuram as estratégias de recuperacao
secundaria. Um exemplo dessa estratégia € a injecao de um fluido no reservatério
(normalmente agua), que auxilia a manter a pressao e 0 escoamento no meio poroso
até o poco produtor (CONTRERAS, 2017). Todavia, devido a grande tenséo superficial
e as propriedades viscosas do 6leo, uma grande quantidade de hidrocarbonetos ainda
pode permanecer nos poros rochosos. Para recuperagao do 6leo remanescente, é
necessario o uso de métodos de recuperacao terciaria ou avancada (EOR - Enhanced
Oil Recovery), (CONTRERAS, 2017; FERNANDES, 2014). Essa ultima técnica tém
o objetivo principal de alcangar a miscibilidade para eliminar a saturagao residual do
6leo (CHEN et al., 2006). Exemplos de EOR englobam recuperacao térmica, injecao
alternada de agua e gas (WAG - Water Alternating Gas), injecao quimica e dentre
outros (ROSA et al., 2006).

A escolha sobre as estratégias de recuperacao do éleo depende bastante das
caracteristicas do fluido e do reservatério. A melhor politica de explotacdo é entao
definida por meio de uma analise de viabilidade técnica e econdmica, de forma que,
quanto melhor a estimativa de producao, menor o0s riscos € maior o retorno econémico.
Essa analise de viabilidade € atualmente realizada por meio da modelagem e simulagéao
numérica do escoamento. A utilizagdo desta ferramenta € tdo importante a industria
do petrdleo que as decisbes de desenvolvimento do reservatério sdo baseadas, em
grande parte, nos resultados da simulacao de fluxo.

A modelagem do processo de recuperacao dos hidrocarbonetos envolve a
solugéo de um sistema de equagdes diferenciais nao lineares resultantes dos balangos
de massa, volume e energia e que, na maioria dos casos, s6 pode ser resolvido via
abordagem numeérica. Existem varios modelos fisicos que podem resolver o problema
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do escoamento em reservatorios de petréleo, dentre os quais se encontram os modelos
black-oil e composicional, que s&o os mais conhecidos na literatura.

O modelo black-oil é dito um modelo composicional mais simples, no qual
considera que o fluido reservatério é formado por trés fases (agua, 6leo e gas) e
trés pseudo-componentes, estando um em cada fase. J&4 os modelos composicionais
atuais assumem que o numero de pseudo-componentes €, em principio, arbitrario e
a composi¢cao de cada fase é ditada ponto a ponto no reservatério pelas relagdes de
equilibrio termodindmico local entre as fases (SANTOS, 2013).

O grande sistema de equag¢des do modelo composicional, bem como o célculo
do equilibrio de fases, conferem a simulagdo um alto custo computacional quando
comparado ao black-oil. Em decorréncia, tradicionalmente, a simulagéo envolvendo
modelos black-oil tem sido preferida, uma vez que, nesses modelos, os célculos séo
reduzidos devido as hipbéteses impostas.

Todavia, quando as propriedades do fluido reservatério sdo dependentes da
composi¢ao e da pressao, os modelos composicionais sdo necessarios (CHANG et al.,
1990). Exemplos da aplicacdo do modelo composicional podem ser vistos em processos
que envolvem as técnicas EOR, deplecdo em reservatorios de 6leos volateis ou de
gases condensados e ainda em processos de injecao quimica (CHANG et al., 1990).
Outra necessidade pratica de modelos composicionais € observada para previsao da
producao em reservatérios do pré-sal brasileiro, onde se encontram acumulagdes de
6leo leve de excelente qualidade e de alto valor econdmico (PETROBRAS, n.d.).

O pré-sal brasileiro € formado por rochas carbonaticas (carsticas), meios bas-
tante heterogéneos e com teores consideraveis de CO, na maioria dos reservatoérios.
Como consequéncia de suas caracteristicas, que bastante se distinguem dos reser-
vatérios de pocos rasos, a explotacédo do pré-sal traz inumeros desafios (FORMIGLI
FILHO et al., 2009).

O alto custo do investimento em exploragdes do pré-sal, bem como em mé-
todos avangados de recuperagao do 6leo, torna crescente a demanda por modelos
composicionais robustos capazes de representar a complexidade dos processos fisico-
quimicos desses sistemas. Esses modelos sédo descritos por meio de um conjunto
de Equacdes Diferenciais Parciais (EDPs) ndo-lineares cuja solucao analitica s6 é
possivel em alguns casos que apresentam geometria e condi¢des iniciais e de contorno
muito simples. Como consequéncia, & necessario o uso de técnicas computacionais
sofisticadas e formulacdes robustas para simulagao do escoamento.

Em geral, os simuladores comerciais para modelagem do escoamento em
reservatérios de petréleo utilizam aproximagdes de baixa resolucédo, que comumente
necessitam de malhas bastante refinadas para obter a solu¢gdo acurada do problema
de transporte (GALINDEZ-RAMIREZ, 2018). A busca por métodos de menor custo
computacional e comparavel acuracia tem fomentado o estudo de esquemas de alta
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resolucdo para a modelagem numérica do escoamento.

Dessa forma, este trabalho foca no desenvolvimento de um simulador numérico
composicional isotérmico utilizando uma modelagem numérica de alta resolucéo para
analise do fluxo multifasico e multicomponente em reservatérios de petréleo. Para
tanto, é apresentada uma estratégia IMPEC (Implicit Pressure Explicit Composition)
utilizando malhas estruturadas e cartesianas 1-D e 2-D para a simula¢cdo composicional
de reservatérios baseada em equacgdes de estado (EOS).

Acerca da solucdo numérica do modelo composicional, neste trabalho € em-
pregado o método de volumes finitos com aproximacao do fluxo por dois pontos (TPFA)
para a discretizacdo dos termos difusivos das equac¢des. Ademais, para a solucao
das equacoes de conservagao é proposta a utilizagdo do método de segunda ordem
MUSCL (Monotonic Upstream-centered scheme for Conservation Laws) (SOUZA, 2015;
MOSHIRI; MANZARI, 2019; LYRA; MORGAN, 2000) em substituicdo ao tradicional
método de primeira ordem FOU.

O emprego de um método de alta resolucdo para a solucdo das equacoes
de conservacao permite reduzir a dissipagdo numérica, presente nos metodos de
primeira ordem, e utilizar malhas mais grossas, possibilitando a diminuicdo do custo
computacional sem perdas na acuracia da solucdo. Com isto, solucées mais acuradas
podem ser obtidas a um custo computacional menor.

As principais contribuicdes desse trabalho foram:

1. Formulacao IMPEC;
2. Método FOU,
3. Método MUSCL,;

4. Trés estratégias distintas para aproximacao do fluxo nas superficies de controle
(Local Lax-Fridrichs, Upwind e Modified Dominant Wave);

5. Rotinas de teste de estabilidade de fase e de calculo de flash;

onde, todas os itens supracitados foram implementados pioneiramente dentro do
grupo de pesquisa PADMEC (Processamento de Alto Desempenho em Mecénica
Computacional) pela aluna Eduarda.

1.1 OBJETIVOS

O objetivo geral do presente trabalho € desenvolver um simulador numérico
composicional baseado em equagodes de estado para a solugdo do problema de trans-
porte multifasico e multicomponente utilizando a formulagdo IMPEC e uma estratégia
de segunda ordem do tipo MUSCL.
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Objetivos especificos

Como objetivos especificos, pode-se citar:

Implementar uma formulagcdo composicional para solugdo do escoamento utili-
zando a linguagem de programagao Python;

Implementar o método MUSCL de segunda ordem para solucao da equacao de
balango molar;

Utilizar ferramentas computacionais de pré e pds processamento;

Resolver alguns problemas benchmark encontrados na literatura para verificagao
do que foi desenvolvido.

1.2 ORGANIZACAO DO PRESENTE TRABALHO

Além deste capitulo introdutério, esta monografia € composta por mais 5
capitulos, descritos a seguir.

* No Capitulo 2 é apresentada uma revisao da literatura com relagéo as formulagdes
composicionais e aos métodos de alta resolugéo;

» No Capitulo 3 é apresentada uma fundamentagéo teérica a respeito da modela-
gem mateméatica do escoamento multifdsico e multicomponente em reservatérios
de petrdleo.

* No Capitulo 4 é exibida a metodologia adotada para a solucdo numérica do
problema composicional;

* No Capitulo 5 sédo exibidos os resultados obtidos com as abordagens tratadas no
Capitulo 4;

» No Capitulo 6 sdo apresentadas as conclusdes extraidas do presente trabalho e
apontadas sugestdes para trabalhos futuros.
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2 REVISAO BIBLIOGRAFICA

Os primeiros modelos composicionais surgiram na década de 70 quando,
devido a alta dos precos do 6leo, houve uma necessidade por novas técnicas EOR
(ACS et al., 1985). Para contar com os efeitos completamente desconhecidos dos novos
mecanismos de recuperacao, foram desenvolvidos novos modelos computacionais que
fossem capazes de lidar com cada um desses processos individualmente (single-model
concept). Entretanto, esses modelos foram logo substituidos por outros multifuncionais,
que lidam com mdltiplos processos (multiporpose compositional models) (ACS et al.,
1985; COATS, 1980).

Nos primeiros modelos composicionais nao eram utilizadas equagdes de es-
tado, o que trazia alguns problemas de convergéncia nos simuladores, uma vez que
utilizavam valores tabelados das constantes de equilibrio para descrever o compor-
tamento da fase (CHANG et al., 1990). Com o surgimento de equacdes de estado
precisas para o calculo do equilibrio das fases, o desenvolvimento do modelo composi-
cional foi impulsionado, se aproximando de sua configuracao atual. Fussel e Fussel
(1979) foram os primeiros autores a testar uma formulagédo composicional utilizando
Equacdes de Estado (EOS), mostrando que, com estas equacdes, os problemas de
convergéncia foram superados.

Apés Fussel e Fussel (1979), outros autores apresentaram formulagdes com-
posicionais baseadas em EOS como Coats (1980), Nghiem et al. (1981), Young e
Stephenson (1983), Chien et al. (1985), Acs et al. (1985), Watts (1986), Collins et al.
(1992). As formulacdes diferem entre si na escolha e na natureza das equagdes de
balancgo, no nivel de acoplamento dessas equacbées com as equagdes de equilibrio
termodinamico e na escolha das variaveis primarias (SANTOS, 2013; FERNANDES,
2014).

As metodologias utilizadas para solugdo do modelo matematico composicio-
nal se dividem em trés grandes grupos: formulacdées semi-implicitas, como a IMPES
(Implicit Pressure Explicit Saturation) (FUSSEL; FUSSEL, 1979; NGHIEM et al., 1981;
YOUNG; STEPHENSON, 1983) e a IMPEC (ACS et al., 1985), formulacdes IMPSAT (/m-
plicit Pressure and Saturation) (WATTS, 1986; QUANDALLE; SAVARY, 1989; BRANCO;
RODRIGUEZ, 1996), onde pressao e saturacao sao resolvidas implicitamente porém
de forma desacoplada, e totalmente implicitas, chamadas de FI (Fully Implicit), (COATS,
1980; COLLINS et al., 1992).

Geralmente formulagdes totalmente implicitas tém melhor desempenho para
a analise de problemas composicionais diversos. Devido ao acoplamento total das
equacdes, essas formulagdes ndo sofrem com problemas de estabilidade, comuns em
esquemas semi-implicitos. Entretanto, em decorréncia de seu custo computacional
por iteracao e da sua maior complexidade de implementacao, por vezes formulagoes
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do tipo IMPEC séo utilizadas nos simuladores de reservatério (CHANG et al., 1990).
Dessa forma, considerando os quesitos de estabilidade, eficiéncia, acuracia e facilidade
de implementacao, foi escolhido neste trabalho uma formulacéo do tipo IMPEC, com
um esquema similar ao que foi proposto por Acs et al. (1985).

A formulacao IMPEC engloba a solug¢ao de dois problemas desacoplados: o
problema da pressao, que envolve a solugdo de uma equagao parabdlica a ser resol-
vida implicitamente, e o problema da composicao, que é explicitamente resolvido por
um conjunto de equagdes de conservacao de balango molar. A solugcéo do sistema é
entdo executada utilizando métodos numeéricos que, através da discretizacao espacial
e temporal, transformam o problema continuo em um problema discreto. Desta ma-
neira, a hipétese do equilibrio termodinamico local pode ser aplicada a cada bloco do
reservatoério, onde devem ser resolvidas as rotinas de estabilidade de fase e flash.

Um método numérico bastante utilizado na simulacdo numérica do escoamento
em reservatérios de petréleo, € o método dos Volumes Finitos, mais conhecido como
Diferencas Finitas com Volumes de Controle (CVFD - Control Volume Finite Diference),
devido a sua simplicidade de entendimento, robustez e facilidade de implementacao,
além de ser tradicionalmente associado a malhas estruturadas, o que o torna ex-
tremamente econémico do ponto de vista do uso memdéria e de CPU (CARVALHO,
2005).

Para solucao do problema de transporte, tradicionalmente, na industria, tem-
se utilizado esquemas de primeira ordem como o classico método de ponderacao
a montante de primeira ordem (First Order Upwind - FOU) e o método de Euler de
primeira ordem Explicito ou Implicito. A definicdo dos esquemas de ponderagdo a mon-
tante depende da dire¢cédo da velocidade local da fase. Uma desvantagem importante
dessa estratégia diz respeito ao excesso de difusdo numérica artificial associada a
aproximacao discreta (MOSHIRI; MANZARI, 2019).

Uma alternativa ao FOU classico sao outros métodos do tipo upwind que
utilizam a decomposigao caracteristica em conjunto com um resolvedor aproximado do
problema de Riemann, como o de ROE (ROE, 2000 apud MOSHIRI; MANZARI, 2019).
Segundo Edwards (2010), essa decomposicao identifica os componentes caracteristi-
cos da onda de um sistema, permitindo aplicar aproximagdes upwind com a minima
dissipacdo. Tais métodos permitem a melhor detec¢cédo dos choques, porém tém um
custo computacional elevado.

Outra alternativa aos métodos upwind sao os métodos centrais que utili-
zam aproximacao de fluxo baseada no método de Rusanov (RUSANOV, 1961 apud
EDWARDS, 2010) (MOSHIRI; MANZARI, 2019) (e. g. Local Lax Friedrichs - LLF).
Tais esquemas, utilizam a aproximacgao de uma velocidade da onda (one-wave speed
approximation) e eliminam a necessidade da decomposicao caracteristica, adicionando,
entretanto, difusdo numérica. Para minimizar o problema da difusdo, o0 maximo autova-
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lor pode ser substituido pela velocidade da Onda Dominante (DW - Dominant Wave)
(EDWARDS, 2006).

Moshiri e Manzari (2019) ainda propéem um esquema Modificado da Onda
Dominante (MDW - Modified Dominant Wave) que utiliza mais informacdes para o
célculo da velocidade da onda com um custo computacional moderado, acrescentando
menos dissipagcdo numérica em face de pontos problematicos na solugédo, quando
comparado ao LLF.

Os métodos de primeira ordem upwind e centrais, todavia, sdo bastante difusi-
vos e, devido a aproximagéo de baixa ordem, demandam malhas muito finas para a
obtencao de uma solucao acurada. Como alternativa aos métodos de primeira ordem,
outras abordagens foram propostas na literatura para solugéo das leis de conservacao
hiperbodlicas. A exemplo desses esquemas, tém-se o método MUSCL de segunda
ordem, orginalmente proposto por VAN LEER (1979).

O MUSCL é um método robusto e de segunda ordem que tem sido bastante
utilizado em simulacdes de reservatério (MOSHIRI; MANZARI, 2019; CONTRERAS,
2017) e que, por ser um método de alta resolugdo, inclui um processo de limitagéo para
obter um esquema TVD (Total Variation Diminishing), evitando oscilacoes espurias e,
por conseguinte, preservando a monotonicidade da solugdo. No MUSCL, as aproxima-
¢cbes de maior ordem tém base em reconstrugcdes polinomiais locais utilizando dados
associados a vizinhanca préoxima (SOUZA, 2015). O processo de reconstrugao é linear
por partes e utiliza fungdes limitadoras de inclinagao néo lineares para evitar oscilagbes
espurias na solugao numérica.

A grande acuracia e robustez do MUSCL tém sido observada nos resultados
apresentados na literatura (MOSHIRI; MANZARI, 2019; CONTRERAS, 2017), bem
como nos exemplos utilizados neste trabalho, mostrando ser um método promissor para
solucao das leis de conservacgao hiperbdlicas em substituicdo ao tradicional método de
primeira ordem.
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3 FUNDAMENTAGCAO TEORICA

Nesta secao sera apresentada a fundamentacao tedrica utilizada neste trabalho,
que consiste no modelo matematico e correlagbes adicionais para resolver o problema
do escoamento multifasico e multicomponente em meio poroso.

3.1 MODELO COMPOSICIONAL

O modelo matematico do problema composicional é formado por um conjunto
de equagoes diferenciais ndo lineares que descrevem o escoamento (Equagdes de
Transporte), condigdes iniciais e de contorno, correlagées que descrevem as proprieda-
des dos fluidos e equacoes termodinamicas que descrevem as relacdes de equilibrio
locais (SANTOS, 2013; FERNANDES, 2014). A hip6tese de equilibrio local € normal-
mente aceita no campo da engenharia de reservatérios e considera que cada bloco do
reservatorio estd em equilibrio termodinamico na pressao e composigao global daquele
bloco (FERNANDES, 2014).

Para o desenvolvimento do modelo matematico neste trabalho, as seguintes
premissas simplificadoras foram utilizadas:

« Escoamento isotérmico;

Equilibrio termodin&mico local entre as fases;

Lei multifasica de Darcy para calculo do fluxo;
» Rocha pouco compressivel;
» Nao ha interacao entre rocha e fluido;

« Nao ha transferéncia de massa entre as fases agua e hidrocarbonetos;

Nao ha reagdes quimicas entre os fluidos;

» Adveccao € o unico fendbmeno de transporte (diperséao fisica desconsiderada);

O efeito da pressao capilar € desprezivel;
* A viscosidade da agua € constante;
» Sao consideradas até trés fases fluidas (agua, 6leo e gas).

Além disso, no presente trabalho € ainda considerado que a solugédo € 2D e que
as fases formadas por hidrocarbonetos (6leo e gas) podem conter componentes nao
hidrocarbonetos ndo aquosos em sua composigédo, como o0 CO, (Diéxido de Carbono),
N> (Nitrogénio Molecular), H>S (Sulfeto de Hidrogénio), etc.
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3.1.1 Equacoes de Transporte

As correlagdes que descrevem o escoamento formam um sistema de (n, —
1)n.+n,+ 1 equacdes e incognitas a serem detalhadas a seguir, onde n,, € o nimero de
fases, incluindo a fase agua e n. € o nimero de componentes (ou pseudo-componentes)
ndo aquosos presentes (SANTOS, 2013). Como nos reservatérios reais o numero de
componentes é arbitrario, o sistema a se resolver pode ter um custo computacional
proibitivo. Dessa forma, para reduzir o numero de incognitas do problema, em simula-
cbes composicionais € comum definir pseudo-componentes, que sao agrupamentos de
componentes com caracteristicas similares, cujas propriedades sédo obtidas pela média
das propriedades dos seus constituintes.

Por fim, para um dominio @ (Figura 1) qualquer, 0 modelo matematico é
composto por: n. + 1 equacdes de balango molar (Equagéo 1); n.(n, — 2) equagdes
de restricdo de fugacidade (Equacgao 2), que representam a condi¢cao de equilibrio
termodinamico local; n, — 1 equagdes de restricdo das fragdes molares (Equacéo 3)
e 1 equacao de restricao da saturacao (Equacéao 4). As equagdes mencionadas sao
mostradas abaixo:

1 8Nk o dk
P—p:gVD)) + & k=1 .n +1, 1
Vo ZV (azk]g] o (V pigV )>+Vb, LM+ (1)
fk,oil — fk,gas == 0, k= 1, ey N, (2)
Zxkj =1, j=1.n,—1, (3)
k=1

np

onde V}, é o volume total (ocupado pela rocha e pelos poros), N, é o nimero de mols do
componente k; S;, &, j, kr; € p; 80, respectivamente, a saturacédo, a densidade molar,
a viscosidade, a permeabilidade relativa e a densidade massica da fase j. Além disso,
xi; € fr; representam, respectivamente, a fragdo molar e a fugacidade do componente
k na fase j, g, € o fluxo molar do componente através do poc¢o (termo fonte/sumidouro),
K é o tensor permeabilidade absoluta, P é a pressao da fase de referéncia, tomada
como a fase 6leo, D é a profundidade e g a aceleracao gravitacional.

Neste modelo, para obtencdo de algumas propriedades das fases, como a
densidade molar, a densidade massica e as fugacidades, € necessario 0 uso de
equacdes de estado. No presente trabalho, foi utilizada a EOS de Peng e Robinson
(1976). Ademais, as composi¢oes das fases hidrocarbonetos e suas fragées molares
séo obtidas pelo teste de estabilidade da fase e pelo célculo de flash, que constituem o
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calculo do comportamento da fase. As demais propriedades como as viscosidades e
permeabilidades relativas s&o calculadas, respectivamente, através dos modelos de
Lohrenz et al. (1964) e de Corey (1986 apud FERNANDES, 2014). Mais detalhes sobre
os célculos das propriedades do fluido sdo mostrados nas secdes posteriores.

3.1.2 Equacao da Pressao

No modelo matematico necessita-se ainda da equacao da pressao, utilizada
na formulacado IMPEC. Desta forma, nesta secao sera detalhado o procedimento para
obter a equacgao da pressao, que utiliza algumas correlagcbes mostradas na sec¢ao
anterior.

A fim de obter a equacéo da pressao, Acs et al. (1985) partem da igualdade
entre o volume total ocupado pelo fluido, V;, e o volume poroso, V,,, representada pela
Equacéao 5:

Vo (P)=Vi (P, N1, ... Nyo11). (5)
Logo, derivando a Equagéo 5 com respeito ao tempo, tem-se a Equacgéo 6:
dv, dV;
T ©)

Considerando que a rocha é levemente compressivel, o volume poroso pode
ser calculado utilizando a relagcao dada na Equagéao 7:

V, = Vi [1+ Cy(P — P, (7)

onde ¢° é a porosidade e C; é a compressibilidade da formagéo rochosa, ambos
tomados na presséao de referéncia P;.
Derivando V,, com respeito ao tempo, é possivel obter a relacdo mostrada na

Equacéo 8:
oV, 0V,0P

ot 0P at’ ®)
onde, tomando a derivada parcial da Equagao 7 com respeito a pressao, obtem-se o

termo 0V,,/OP na Equacgéo 9:
=5 =Vo"Cy. (9)
Por outro lado, a derivada do volume total com respeito ao tempo é dada pela
Equacéao 10:

Oy V0P 5 OVi 0Ny

ot OP ot — ON, Ot '

Logo, o termo 0V,,/0t € obtido por meio das Equagdes 8 e 9, enquanto que o

termo 0V, /0t é dado na Equagao 10. Substituindo-os na Equagéo 6 e reorganizando-a,
é possivel obter a Equacao 11:

ov oy, ON
A t Ok
(e'es 55 ) B = 2 ot ot (1)

(10)
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Dividindo a Equacéao 11 acima por V, e substituindo nesta a Equacao 1, tem-se
a equacdo final da pressao proposta por (ACS et al., 1985) (Equagéo 12):

ne+1
(ver- 550 5 = 2 o - (12

4k
V, OP E_ ZV <xkjfj (VP PJQVD)) A

b

onde os termos de derivada parcial do volume total sdo obtidos através da equacéao de
estado e a forma analitica da obtengéo deles € mostrada no Apéndice A.

Ao final, sdo resolvidas as equagdes 12, 1, 2, 3 e 4 para modelagem do
escoamento, em conjunto com as condi¢des iniciais e de contorno a serem detalhadas
a sequir.

3.1.3 Condicoes Iniciais e de Contorno

Para que o problema esteja bem determinado, é necessario definir as condicoes
iniciais e de contorno adequadas. As condi¢cdes de contorno tipicas utilizadas sao as
de Dirichlet ou pressao prescrita (Equacéo 13) e as de Neumann ou vazao volumétrica
prescrita (Equacéao 14). Nos pocos sao definidas as condi¢des de contorno "internas"
de pressdo ou vazao prescritas, tanto no pogo injetor (Equacéo 15) como no pogo
produtor (Equacéo 16).

P=gp, emIpx]0,t], (13)
v-n=gy, emTDyx]0,¢, (14)
U1 = qgy ou P(x,t) = P, sobrel'; x[0,1], (15)
U7 =qyp ou P(x,t) = Pp, sobreT'p x|[0,t], (16)

onde I'p, 'y, I';, I'p representam os contornos de Dirichlet, Neumann, os pocos
injetores e produtores, respectivamente, v representa o vetor velocidade e 7 0 vetor
area normal. O contorno do dominio 2 pode ser definido como I' = I'p UT'y, vide Figura
1.

As condic¢es iniciais, por sua vez, sao dadas nas Equacdes 17, 18 e 19, que
representam, respectivamente, o campo de pressao, 0 campo de saturagdo de agua e
a composicao global tomadas no instante inicial (em ¢ = 0):

P(X)=P(%t=0), VYXeQ, (17)

Su(X) = S (Xt =0), VXeQ, (18)
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Figura 1 — Dominio e Condi¢des de Contorno.

Fronteira de
Neumann. Iy

Ve

Poco Produtor. T,

Q

Poco Injetor, T,

Fronteira de
Dirichlet. T,
Fonte: Souza (2015).
%@ =% (X1 =0), VR k=1,..,n, (19)

onde z, € a composicao global, definida como a razao entre 0 numero de mols de
cada componente e o numero de mols total da mistura, z, = N/ >, (Nk).

3.2 COMPORTAMENTO DA FASE

O comportamento da fase envolve a solucao local das equacdes de equilibrio
termodinamico (Equacao 2), onde os parametros envolvidos devem ser calculados
através de uma equacéo de estado (SANTOS, 2013). E por meio dessas relagdes que
se determina o numero de fases presentes no volume de controle em estudo, suas
composicoes e propriedades.

Como o numero de fases que existem no equilibrio ndo é conhecido a priori,
o célculo do comportamento da fase é feito em duas etapas que envolvem o teste de
estabilidade de fase e o célculo de flash, onde sé@o obtidas as composigdes no equilibrio.
O teste de estabilidade da fase configura a primeira etapa e é capaz de determinar o
nuamero de fases presentes no sistema em estudo a uma dada presséo e temperatura
(FERNANDES, 2014). Caso a fase seja instavel, o calculo de flash deve ser realizado
para obter a fracdo molar de cada fase e suas composicoes.

3.2.1 Equacao de Estado

As equacodes de estado relacionam as variaveis de estado do fluido, como
pressao, volume e temperatura (PVT), em sistemas de um componente puro ou multi-
componentes. Desde o surgimento da equacao de Van der Waals’ em 1876, inUmeras
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equacdes de estado tem sido propostas na literatura (SANTOS, 2013). Dentre as exis-
tentes, as mais utilizadas no contexto do petréleo sao as equagdes de Peng-Robinson
e de Soave-Redlich-Kwong, por serem modelos simples e capazes de obter resultados
acurados para o célculo do equilibrio liquido-vapor (SANTOS, 2013).

Para este trabalho, foi utilizada a equacédo de estado de Peng e Robinson
(1976), mostrada a seguir na Equagéo 20 para uma fase j:

RT aj

P = - ) j: 17
vj = bi (v +b;) + bi(v; = bj)

ey — 1, (20)

onde R € a constante universal dos gases, 1" é a temperatura do meio e v; o volume
molar da fase j. Os demais paré@metros a; e b; sdo calculados pelas Equagbes 21 e 22,
respectivamente, para um sistema multicomponente:

Ne  Ne

aj :szk‘jxi‘jak“ j = ].,...7np_17 (21)

k=1 =1

bi= > awibe, J=1,.m— 1 (22)
k=1
O termo ay; da Equacéo 21 é obtido segundo a Equacgao 23:
A = (1—5ki)\/akai, k= 1,...,nc, 1= 1,...,7107 (23)

onde ¢;; € o coeficiente de interacao binaria obtido empiricamente e que caracteriza o
binario formado pelos componentes & e i (PENG; ROBINSON, 1976). Os parametros de
componentes puros, ay € by, sdo calculados pelas Equacdes 24 e 25, respectivamente:

R2T.,2
ar(T) = 0,45724——* 0 (T), k=1,..,n., (24)
c,k
RT.
b = 0,07780— ko k=1, 0., (25)

c,k
onde P., e T., sdo, respectivamente, a pressdo e a temperatura critica de cada
componente k e ay(T') é obtido pela Equacao 26 abaixo:

T
1 1—
+ /‘ik< Tc,k>

onde x; € uma constante caracteristica de cada substéancia e é calculada pela Equacéao
27

ag(T) = ., k=1,...ng, (26)

0,37464 + 1,54226w;, — 0, 26992w? se wr <0.49 |
Ky = ,k=1,..,ng

0,379642 + 1, 48503wy, — 0, 164423w? + 0,016666w; se wy > 0.49
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onde w; é o fator acéntrico do componente.
A equacéo de estado cubica pode ainda ser escrita em funcéo do fator de
compressibilidade da fase, Z;, conforme a Equagé&o 28:

Z;*—(1=B;)Z*+(A;—3B;*—2B;) Z;— (A;B;— B;*—B;*) =0, j=1,..,n,—1, (28)

onde os coeficientes A; e B; s&o obtidos pelas Equagdes 29 e 30, respectivamente:

= =1,..,m,—1 2
A] (RT)Qv J ) 7np ) ( 9)
bP .
j:ﬁ’ ] :1,...,np—1. (30)

A solucéo da Equacéo 28 pode resultar em até trés raizes reais. Se mais de
uma raiz real for obtida, a solu¢éo que prover a menor energia livre de Gibbs é escolhida
para aquela fase.

Para calcular a fugacidade do componente na fase, necesséria aos calculos de
equilibrio termodinamico, pode-se utilizar o coeficiente de fugacidade (¢y;), através da
Equacéo 31:

frj = Owjai; P, k=1,...n, j=1,..,n, —1, (31)

onde ¢y; é calculado segundo Peng e Robinson (1976) por meio da Equagéo 32:

b
In(d;) = f(Zj —1)—=In(Z; — By)
A; (221- TijQi b_k)ln<Zj + (1+V2)B,

~ 2v28, a; b Z; + (1 —/2)B;

), k=1,..,n, j=1,..,n,—1

(32)

3.2.2 Teste de Estabilidade de Fase

O teste de estabilidade constitui uma etapa importante a analise do equilibrio do
sistema, onde é avaliado se uma fase pode se dividir em duas a uma dada temperatura
e pressao. Para realizacao desta etapa no presente trabalho, foi implementado o método
de Michelsen (1982) da localizacdo dos pontos estacionarios com base na distancia
entre os planos tangentes (TPD - Tangent Plane Distance) devido ao seu vasto uso na
literatura (SANTOS, 2013; QIAO, 2015; MOSHIRI; MANZARI, 2019).

De modo geral, esse método examina se existe uma composicéo y diferente
da original z para a qual o sistema reduz sua energia livre de Gibbs. Este procedimento
é realizado através da busca por pontos estacionarios, que sdo pontos onde a tangente
a superficie de variacao da energia livre de Gibbs molar é paralela a tangente no ponto
da composicao original z, vide Figura 2.
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Figura 2 — Representacao da distancia entre os planos tangentes no ponto estacionario
para uma mistura binaria.

AGyy

Fonte: Elaborado pela autora (2021), adaptado de Michelsen (1982).

O termo F'(ysp) da Figura 2, representa a distancia entre os planos tangentes
que pode ser escrita em funcdo dos potenciais quimicos das fases através da Equacéao
33:

Fysp) = ur(ysp) — (), k=1,..,n (33)
onde, a fase € instavel se existir um ponto estacionario para o qual F(ysp) < 0. Para
detalhes de como esse critério de estabilidade surge, ver Apéndice B ou Michelsen
(1982).

Por vias de praticidade, a equacéao a ser resolvida para avaliar a distancia entre
0s planos tangentes é escrita em termos do coeficiente de fugacidade e reorganizada
de modo a obter a Equacao 34:

onde, hy = In(zx) + In(¢gr(2)) € Yir = e °ys, tal que c representa a relagcéo constante
da distancia entre os planos tangentes. Ademais, Y, pode ser formalmente interpre-
tado como namero molar e y, a fragdo molar correspondente. Os termos Y} € y;. se
relacionam pela Equacéo 35:
Y
Y, = ma
O procedimento para obter a Equacéo 34 a partir da Equagao 33 é também
detalhado no Apéndice B. Para encontrar os pontos estaciondrios, Michelsen (1982)
utiliza de métodos numéricos que dependem do valor inicial proposto, como sera visto
na segao segao 4.3.

k=1,..,n. (35)

3.2.3 Calculo de Flash

O caélculo de flash consiste na etapa subsequente ao teste de estabilidade
de fase, de modo que, caso o teste de estabilidade indique que a fase € instavel, o
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célculo de flash deve ser realizado, caso contrario, a fase deve ser identificada, se
desconhecida, e deve-se avangar com a simulagao.

O calculo de flash consiste na obtencao das composicdes que deixam o sistema
em equilibrio. Esta condicao de equilibrio, pode ser definida pela igualdade do potencial
quimico dos componentes nas fases, que € expressa pela igualdade das fugacidades,
dada pela Equacéo 2.

Para a obtencédo das composigdes, sera utilizada a equagédo de Rachford e
Rice (1952) que é facilmente obtida a partir das relagcdes mostradas nas Equacdes 36,
37 e 38:

Y = kak7 k= 17 ey They (36)
2 =Lxp + Vyr, k=1,..n, (37)
L=1-1V, (38)

onde y;. € x; correspondem a fracdo molar do componente hidrocarboneto nas fases
gas e Oleo, respectivamente, e V' e L representam a fragdo molar das fases gas e 6leo,

respectivamente, tal que:
N,

= K 39
T (39)
onde N, e N, representam o numero de mols das fases gas e dleo.

Substituindo as Equacdes 36 e 38 em 37 e isolando o termo x;, € possivel

obter a Equacgéao 40:

v

Z;
T V(Ky—1)
Definindo uma fungdo F tal que, F (V) = > 0 vk — 2o, xx = 0, € com as
Equacdes 40 e 36, € possivel obter a Equacéao 41:

k=1, .. n. (40)

Xk

v a(Ke — 1)
F(V):;1+V(Kk—1):0' (41)
A Equacéao 41 é chamada de equacao de Rachford-Rice, a qual € resolvida
para V pelo método numérico de Newton-Raphson, a ser detalhado na subsecao 4.3.2.
O procedimento de solugao consiste em buscar uma composicao para cada fase que
garanta o equilibrio local (Equacéao 2). Dessa forma, enquanto que a Equacgao 41 é
resolvida, os valores de xy, y, € K sdo atualizados até que o equilibrio seja atingido.

3.3 PROPRIEDADES DA FASE

Nessa secao serao expostos os calculos das propriedades de densidade molar,
densidade massica e saturacéo.
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3.3.1 Densidade Molar

A densidade molar da fase é, por definicao, o inverso do volume especifico
molar. Logo, para as fases formadas por hidrocarbonetos, ela é calculada conforme a

Equagéo 42:
P

& = ZRT’

O célculo dessa propriedade para a agua se altera um pouco. Por ser conside-

rada uma fase independente, que ndo se mistura com as fases 6leo e gas, assume-se

que a densidade da agua varia diretamente com a compressibilidade, que é um dado

de entrada do problema. Logo, seja a agua levemente compressivel, sua densidade
molar pode ser calculada como mostra a Equagéo 43:

j=1..,n,—1 (42)

onde & é a densidade molar tomada em uma pressao de referéncia P° e C,, é a
compressibilidade da agua.

3.3.2 Densidade Massica

A densidade massica das fases hidrocarbonetos é calculada pela relagao
mostrada na Equacéo 44:

pi =¢&; ZﬂfijWm J=1..,mn, =1, (44)
h—1

onde MW, € o peso molecular do componente.
A densidade méssica da dgua é obtida de maneira analoga a Equacgéo 44, com
apenas um componente na fase agua tal que =, = 1, conforme mostra a Equacao 45:

P = EuMW,. (45)

3.3.3 Saturacao

A saturacado de uma fase € formalmente definida como a razdo entre o volume
ocupado por ela e o volume poroso. Logo, a saturagao da agua é calculada conforme a

Equacéo 46:
_ Nyvy

Sp = v

onde V, é o volume dos poros da rocha, calculado segundo a Equagéo 7.

Com a saturacdo de agua, pode-se obter a saturacao de uma das fases
hidrocarbonetos utilizando a relacdo da Equacéao 47:
_Lil% =1,
> Li/&
onde L; € a fragdo molar da fase j. A saturagdo da ultima fase é entdo obtida pela
restricdo volumétrica, dada na Equacao 4.

(46)

Sj= (1—Sy) s Mp — 2, (47)
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3.4 VISCOSIDADE

O calculo da viscosidade das fases hidrocarbonetos foi realizado seguindo o
trabalho de Lohrenz et al. (1964). A viscosidade da agua, por sua vez, é assumida
constante no simulador e configura um parametro de entrada no mesmo.

No modelo de Lohrenz, Bray e Clark (LBC), primeiramente sao avaliadas a
viscosidade dos componentes puros a baixa pressao, seguindo a correlagao de Stiel e
Thodos (1961) dada na Equagéao 48:

34 x 1072799
_ @ - seT,,<1,5
He =

s B 5/8 ’
17,78 x 10 (4,§8Tr,k 1,67) seT,, > 1,5

k=1,..,n., (48)

onde T, = T/1,, e representa a temperatura reduzida do componente e ¢, € um
parametro calculado como mostra a Equacéao 49 abaixo:

Tckl/ﬁ
MWk1/2Pc,k(atm)2/3

(k = ) k= ]-7 ey N, (49)

onde, na equacao acima, a pressao deve estar em atm, o peso molecular em g/mol e a
temperatura em Kelvin.
A viscosidade da mistura completa a baixa pressao € entao obtida utilizando
a equacao de Herning e Zipperer (1936 apud LOHRENZ et al., 1964), mostrada na
Equacao 50:
= > i (@rj i/ MWy,)
T YlagvVMWy)
Por fim, a viscosidade de cada fase na pressao P é calculada pela relagédo de
Jossi et al. (1962), dada na Equacao 51:
(- 1)
104G

j=1,..,n,—1. (50)

MJZM;+ j:17"'7np7 (51)

onde X é dado na Equagéo 52:
X; = 1,023 +0,23364¢,; +0, 58533¢,,° — 0,40758¢,;° +0,093324¢,,*, j=1,...,n,, (52)

onde &,; é a densidade reduzida da fase e é calculada na Equagé&o 53:

gTj - é] Zxkjvc,lm .] = 17 ceey np7 (53)
k=1

onde v ;. € 0 volume molar critico. O parametro de viscosidade de mistura ¢; da equagao
51 é dado na Equacéao 54 abaixo:

k(g Tep)]
D (e MWV (o Pe)]7/#
A Equacao 51 retorna a viscosidade em cP e para converter em Pa.s, unidade
trabalhada, deve-se multiplicar a viscosidade por 1073.

¢ = j=1,.ny— 1. (54)



34

3.5 PERMEABILIDADE RELATIVA

Como mencionado, neste trabalho é utilizado o modelo de Corey, a ser deta-
Ihado nesta secéo.

Considerando que o sistema é composto por até 3 fases (dgua, éleo e gas),
a permeabilidade relativa de cada fase € obtida segundo as relacées mostradas nas
Equacbes 55 a 57:

P = ’“EW<1 — sj”__sffj — sgr)ew’ (59)
Ko = k20(1 — Sjo—_sf:; — Sg)eo’ (56)

()" 7

onde k?; é chamado de permeabilidade relativa end-point, conhecida, e ¢; € um expo-
ente da equagéo, com j = w, o, g. Além disso, S, So- € S, S840 as saturagoes residuais
das fases agua, 6leo e gas, e S,,,, € a saturacao residual da fase 6leo na agua. Todos
os valores mencionados configuram parametros de entrada do simulador.

kg = KO
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4 METODOLOGIA

Nesta secao serd apresentado o funcionamento do simulador, bem como as
ferramentas utilizadas para solugdo numérica computacional do modelo matematico do
problema. O simulador foi desenvolvido na linguagem Python (ROSSUM, 1995), em
conjunto com o simulador bifasico do aluno Jodo Paulo (ANDRADE, 2019), pertencente
ao grupo de pesquisa PADMEC (Processamento de Alto Desempenho em Mecéanica
Computacional) da UFPE, do qual a autora também faz parte. Para geracédo das malhas
foi utilizado o software Gmsh (GEUZAINE; REMACLE, 2021). Para visualizacao dos
resultados, foi utilizado o software Vislt (CHILDS et al., 2012). O codigo desenvolvido
encontra-se disponivel em: <https://github.com/DudaGalindo/compositional_adm.git>.

A primeira etapa do simulador numérico é o pré-processamento da malha,
onde os pontos, faces e volumes sdo mapeados e todos os dados da malha sao arma-
zenados em uma estrutura. Para tanto, neste trabalho foi utilizado o IMPRESS (2020)
(Intuitive Multilevel Preprocessor for Smart Simulation — Pré-processador Multinivel
para Simulagao Inteligente), ferramenta de pré-processamento criada por alunos e
professores do grupo PADMEC (SILVA et al., 2020). Além disso, outra etapa importante
do pré-processamento é a leitura e interpretagcdo dos dados do problema, que se
dividem em:

» Condicdes iniciais: composicao global, campo de pressdo e campo de saturacao
de agua iniciais;

» Condicdes de contorno: pressdes e vazdes prescritas nos pocos produtores e
injetores, que também devem estar sinalizados em conformidade com a malha;

 Propriedades do fluido: informar quais os componentes hidrocarbonetos presentes
e suas propriedades, bem como as propriedades da agua (se presente) como
viscosidade, densidade e pressao de referéncia;

 Propriedades da rocha: porosidade, compressibilidade e tensor de permeabilidade
absoluta;

» Dados para controle do passo de tempo, a exemplo do CFL;
» Tempo total de simulagéo.

Apés a leitura dos dados, alguns calculos preliminares devem ser realizados
para obter as propriedades e composicdes iniciais das fases. Apos a inicializacéo,
tem-se a etapa de processamento, que envolve o uso das formulacdes composicionais
necessarias a solugao do problema simulado. Esta etapa é repetida até que o tempo
final da simulagéo seja atingido. Na Figura 3 é apresentado um algoritmo simplificado
que detalha a etapa de processamento do simulador.


https://github.com/DudaGalindo/compositional_adm.git
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Figura 3 — Algoritmo simplificado do cédigo.

Pré- Solugdo implicita Calculo do fluxo nas
processamento da pressio superficies de controle
e Solugdo explicita da
equacdo de balango molar
Calculo do novo
passo de tempo (At) Checagem da estabilidade
da fase e cdlculo de flash
Faa e R e o P A Fim da
I I Jo—————————{ t=trn,? = = : 5
\fwj?_,/ s Al e kSgn/ simulacdo

Fonte: A autora (2021).

Detalhes sobre a geracao da malha e as etapas deste algoritmo serdo descritas
nas segoes a seguir.

41 MALHA COMPUTACIONAL

A simulagdo numérica envolve a divisdo do dominio computacional em es-
tudo em varios elementos, criando uma malha computacional (CARVALHO, 2005).
No método dos volumes finitos, utilizado neste trabalho, cada elemento da malha é
tratado como um volume de controle onde s&o aplicadas as equacgdes fundamentais
do escoamento. Por simplificacao, serdo considerados esquemas 2-D e cuja malha
tem espessura Az. As malhas utilizadas sdo geradas pelo software Gmsh (GEUZAINE;
REMACLE, 2021) e um exemplo de malha estruturada uniforme 2-D € mostrado na
Figura 4.

O nivel de refinamento da malha necessario para obter uma solugdo com a
precisdo desejada varia com o problema em estudo e com a metodologia de solugao
numérica utilizadas. Para resolu¢cao do modelo matematico em cada volume de controle,
os métodos numéricos aproximam as equacdes diferenciais parciais do escoamento. A
solucéo final é obtida com um certo erro de discretizagéo, associado as aproximagoes
realizadas.
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Figura 4 — Modelo de malha 2D.

Fonte: A autora (2021).

4.2 FORMULAGAO NUMERICA

A formulacao utilizada para a solugdo computacional do modelo composicional
foi a IMPEC baseada em (ACS et al., 1985).

4.2.1 Equacao Aproximada da Pressao

Para obter a equagéo aproximada da pressao, foi utilizado o0 método de volumes
finitos (FVM-Finite Volume Method) onde a equacéao € integrada no volume de controle
avaliado e os fluxos difusivos sdo aproximados pelo método de aproximacao de fluxo
por dois pontos (TPFA). Para melhor ilustragdo do modelo, considera-se um volume M
arbitrario, esquematizado na Figura 5, como o volume de controle em estudo.

Figura 5 — Esquema de um volume de controle em uma malha estruturada 2-D.

N Ayw
n

W M E

- W . e - Ayn

5

Axyy Axg

¥ ] 3' A}"S
x I: --------------- B

Ax M

Fonte: A autora (2021).
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Logo, integrando a Equagéo 11 em M enotempodet =t(n)at =t(n+ 1),
onde n é 0 passo de tempo anterior, tem-se a Equacao 58:

oV "f“ Vi, [ 1ON
0 _ tm nt+l __ pn n by k

Vit

onde, o termo (V;} — V) que surge nessa equagéo é chamado de termo de discre-
pancia de volume. Este termo aparece para corrigir os erros de truncamento cometidos
nas aproximagcdes lineares feitas por Acs et al. (1985) que assumiu que, em um passo
de tempo, os volumes totais e porosos variam linearmente com a pressao, onde o coefi-
ciente de proporcionalidade € a compressibilidade da rocha, no caso do volume poroso,
e a do fluido, no caso do volume fluidico. Este termo de correcéo, ainda segundo Acs
et al. (1985), permite o uso de maiores passos de tempo enquanto mantém o erro
volumétrico maximo no mesmo nivel. Para mais detalhes sobre o termo de discrepancia
do volume, ver Acs et al. (1985).

Aplicando o teorema da divergéncia de Gauss ao fluxo molar da Equacéao 58,

vide Fernandes (2014), obtém-se a Equacao 59.

1 ON, . .

Tlp k;”
Atz / (x’,gjg;?u—];{((vpnﬂ - pygVD)) dA+Atq, k=1,..,n.+1, (59)
=1

onde, o tensor de permeabilidade absoluta € definido em coordenadas cartesianas na
Equacéo 60:

Kxx ny sz
K=Ky K, K, (60)
sz sz Kzz

A integral na area, presente na Equacao 59, deve ser feita para toda superficie
pertencente ao volume de controle em questdao. Como, por simplificacao, foi considerado
que o fluxo existe apenas nas direcbes x e y, ou seja, o gradiente na direcédo z €
considerado nulo, seréo expostas as equagdes para as quatro faces da Figura 5.
Ademais, considerando que as propriedades sdo uniformes em cada superficie de
controle e aplicando o método de aproximacgao de fluxo por dois pontos (TPFA), a
aproximacgao da Equacgao 59 € escrita na Equacéo 61:
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Ot =80 = 803 (AT ) (PR P~ (D — D]

kar
Jj=1

(‘r ]gn/\n ) [(PJ?/[H - PI:LVH) - P?wg(DM - DW)]+

n ¢nyn ntl _ pntly _ n (61)
V&5 A Ty [(PN — Py - pjng(DN - DM)] -
(%5? Aj Ty) [(Py™t = Pg™h) = pf g(Dar — Ds)] }+
Atqg,,, k=1,..,n.+1,

onde, T, é a transmissibilidade da face, definida na Equacéo 62 para a face e:
2AyAz

Ty, = = —. (62)
(R)p+ (R u
e )\; € a mobilidade da fase, calculada na Equagé&o 63 abaixo:
k..
Ni=—L  45=1,..n,. 63
J 1 J P (63)

E importante ressaltar que o sinal negativo que surge para os termos de fluxo
nas faces w e s sdo decorrentes do produto interno com o vetor normal da &rea da face,
que aponta no sentido oposto ao dos eixos principais nas faces em questao.

Substituindo a Equacao 61 na Equacao 58, obtém-se finalmente a equacéao
aproximada da pressao para o volume M como mostra a Equacgéao 64:

V"
(Vo€ = Tt ) (P = PR = 2, ~ Vi
M

net1 0y
1 /oy - o
A (3Nt) 2 { (”“"kj@‘ A TX> [(PE = P™) = g g(Dis — Day)] —

k=1 k/ M =1

(T, (A = P™) = p(Das — D))+
(mZJ‘ ?)‘?Ty) [(Py™ = Py = pf 9(Dy — D)=

(xzway) (P — P — o7 g(Dyy — Ds)] } At (64)

A equacao 64 deve ser aplicada a todos os blocos da malha, resultando em
um sistema de equacdes lineares que deve ser resolvido implicitamente para a pressao.
As propriedades do fluido na face sao aproximadas através da média ponderada pelo
volume poroso, utilizando as propriedades do fluido nos blocos adjacentes, conforme
exemplifica a Equacgao 65 para o calculo da densidade do fluido na face e.

Vou Vor .
1 . - =1
Vour + Vor Pine T 57 +V Piv:

bPmMm pPMm

pjc y ...7np. (65)
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4.2.2 Calculo do Fluxo

Apds obter o campo de pressao, deve-se calcular o fluxo através das superficies
de controle, que sdo necessarios para solugdo da equagédo da composigéo. Isto pode
ser observado ao aplicar TPFA aos termos advectivos da equacéao 1, resultando na
Equacgao 66 abaixo:

dNy,,

= (T T - B - T g b= (66)

Seja a face e da Figura 5, o fluxo do componente através desta face é repre-
sentado na Equacao 67:

Ne

Frt = (@ e, k=1,.,m,, (67)

k=1
onde F]?z“ é o fluxo da fase j, calculado conforme a Equagéo 68:

Fit =15t {FZZH =) AT (Pl = p)gAD] =1y, (68)
s=1
onde f,, € chamado fluxo fracionario da fase j e é calculado segundo a Equagéo 69 e
ATF ! ¢ calculado conforme a Equacgéo 70:

A1
n+1 e .
fr]‘+ - W, ] = 1, ey Ny (69)
J= Je
n‘+1
PR # j=1,..,n,. (70)
Je

Ademais, o termo F**' da Equagdo 68 representa o fluxo total na interface,
calculado uma vez atualizado o campo de pressao, como mostra a Equagao 71:

p

Frtt = =3 IO T (@5 — &3], (71)
j=1
onde, ®7*' = P — p"gD e é definido como potencial hidraulico.

A aproximacéao do fluxo do componente na interface, vide Equacéo 67, pode
ser feita utilizando diferentes formulagdes numéricas. Para tanto, neste trabalho séo
considerados trés esquemas: LLF, MDW e Upwind Classico, que serdo detalhados na
secao seguinte. Ademais, o calculo do fluxo do componente na interface depende ainda
da forma com que a variavel transportada é aproximada na interface. Neste projeto

foram utilizados dois métodos para aproximagédo do numero de mols, os esquemas
FOU e o MUSCL.



41

4.2.3 Equacao Aproximada do Transporte

Apés o célculo do fluxo total, pode-se partir para a resolucédo da equacao de
balango molar, Equacéo 1. Para tanto, neste trabalho sdo considerados dois métodos,
o método MUSCL de segunda ordem e o método FOU de primeira ordem, que aproxi-
mam a variavel transportada na interface com a ordem especificada. Posteriormente,
€ calculado o fluxo unico através de cada superficie, sendo possivel usar, para isto,
alguns resolvedores aproximados de Riemann existentes na literatura (MOSHIRI; MAN-
ZARI, 2019). Na presente monografia foram apenas considerados e implementados os
resolvedores centrais LLF e MDW e o resolvedor do tipo upwind classico. A principal
diferenga entre o upwind e os dois esquemas centrais € que o0 segundo adiciona mais
dissipacdao numérica. Nas secdes a seguir serao detalhados os métodos e esquemas
mencionados.

4.2.3.1 Método FOU

O método de ponderacao a montante de primeira ordem utiliza do esquema
upwind classico para aproximagao do fluxo e, por ser um método de primeira ordem, a
aproximacao do numero de mols a esquerda e a direita da interface i + 1/2 é entao
dada nas Equagbes 72 e 73, respectivamente, e na Figura 6:

Figura 6 — Esquema do método FOU para aproximagao de primeira ordem.

N

R
Neiv1/2

i+

Fonte: A autora (2021).

Ny =Ny k=1,..n, (72)
NE = Ny k=1,n, (73)
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4.2.3.2 Método MUSCL

Para a discretizagdo dos termos advectivos presentes na equagao da com-
posicao, é proposta uma abordagem de segunda ordem do tipo MUSCL (HIRSCH,
2007; SOUZA, 2015; CONTRERAS, 2017; MOSHIRI; MANZARI, 2019; GALINDEZ-
RAMIREZ et al., 2020). O método MUSCL de VAN LEER (1979) se baseia em uma
extensdo do método de Godunov (HIRSCH, 2007) para uma aproximag¢ao de maior
ordem na variavel transportada, resultando numa melhor aproximagao do fluxo na
interface (CARVALHO, 2005).

O método de Godunov foi desenvolvido no contexto da dinamica dos fluidos e
propde uma solugdo para as leis de conservagao, que € obtida a partir de trés etapas
(LYRA, 1994; CARVALHO, 2005):

» Aproximacao discreta (constante) da variavel transportada no interior de cada
volume de controle;

» Obtencao da solugéo exata local do problema de Riemann na interface;

» Determinar o valor médio dos estados da variavel transportada na interface para
cada volume de controle decorrido um intervalo de tempo At.

A abordagem de Godunov resulta em uma aproximagao conservativa de pri-
meira ordem e sem oscilacdées numéricas. Todavia, em alguns casos, a obtencéao da
solucdo exata para o problema de Riemann é extremamente custosa, podendo ser
utilizado um resolvedor aproximado.

Utilizando o método de Godunov como base, Van-Leer adotou uma reconstru-
céao linear por partes a partir dos valores das células vizinhas (LYRA, 1994). Dessa
forma, para a aproximag&o com erro de truncamento dois, uma reconstrugéo linear é
feita e, apds esta, a propriedade € extrapolada do lado esquerdo e direito para cada
superficie de controle utilizando as Equagdes 74 e 75, respectivamente, escritas para a
face i + 1/2. O esquema da reconstrugdo linear € mostrado na Figura 7.

N,fl_m = Ni, + Lz’m(r,gw)(Nm — Niy)s k=17, (74)
N,ﬁm = N, + Lim(r,}iil/z)(Nki — Ni,y), k=1,...n. (75)

Nas equagdes 74 e 75 e na Figura 7, os subscritos i + 1/2 e i + 3/2 indicam
que a propriedade € tomada na interface, enquanto que os subscritos i — 1, 4, i + 1
e 1 + 2 indicam que a propriedade é tomada no volume de controle. Além disso, os
sobrescritos R e L indicam os estados a direita e a esquerda da face, respectivamente,
r 880 as razdes dos gradientes, definidas nas Equagdes 76 e 77 abaixo, como:

R W = Ne)

e 76
rki,l/g (Nkl _ Nki_l) ) 9 , ( )
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Figura 7 — Esquema do método MUSCL para reconstrucao polinomial de segunda
ordem.

o1
L+2

Fonte: A autora (2021).

7’;? - (Nkm B Nk’i) :
w32 (Niyyo — Niiyy)
e Lim é a funcao limitadora, necessaria para garantir a monotonicidade da solucao,
evitando a geracao de extremos locais. Neste trabalho, é utilizada a limitadora de Van
Leer (VAN LEER, 1979), mostrada na Equacao 78:

k=1,..,n, (77)

142

, T+ |r|
L anLeer — . 78
MY anl ] (78)

E importante ressaltar que, para os elementos do contorno, a ordem da aproxi-
macao é reduzida para um na direcao perpendicular ao referido contorno.

4.2.3.3 Resolvedores Aproximados de Riemann

Nesta secao serao apresentados alguns dos resolvedores de Riemann utiliza-
dos no presente trabalho.

4.2.3.3.1 Esquema de Ponderagdo a Montante

O esquema upwind consiste na aproximacao do fluxo com base no gradiente
do potencial hidraulico, de forma que o fluxo do componente € aproximado na interface
conforme a Equacgéo 79 abaixo:

L
_ Fki+1/2 se ®; > Qiyy
i+1/2 )

R

£ k=1,..n. (79)



44

4.2.3.3.2 Esquema LLF

O esquema Local Lax-Friedrichs (LLF) (MOSHIRI; MANZARI, 2019; EDWARDS,
2010) para calculo do fluxo € um esquema central, cuja aproximagao do fluxo em uma
interface qualquer, representada por i + 1/2, € dada na Equacao 80:

Fki+1/2 = 0-5[Fki1/2 + FkiL+1/2 - ’QLLF’(Nkﬁlp - NkiL+1/2)}7 k= 17 ceey Ty (80)

onde, |a..r| € 0 maximo autovalor do sistema hiperbdlico e representa a velocidade da
onda, calculada através da Equacao 81 abaixo, vide Moshiri e Manzari (2019):

lorer| = max(lag®™|, o™, lagy"|; oG], laar]), (81)

onde |a*|, || e |aj**| s&o os maximos autovalores avaliados em Nkﬁl/Q, NkiLH/Q e
em Ni'ly o = (Niit1 o+ Niit1/2) /2, respectivamente. Ja || e |agi®| sdo os maximos
autovalores avaliados nos pontos de Gauss que sao dados nas Equagdes 82 e 83,
respectivamente:

m (Nifi1o — Nittaye)

N/mG—i-}%/Q = Nki-‘y—l/? + +1/2\/§ SRTE ) k= 17 ceey They (82)
m (Nifys2 = Neitaya)

ngLl/z = Nijjry2 + 12 12 k=1,..nc. (83)

\/g I
Para melhor visualizar como cada componente da velocidade da onda do
esquema LLF é calculado, pode-se observar a Figura 8.

Figura 8 — Aproximagéao da velocidade da onda do esquema LLF.

E 3

Fp
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e
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Fonte: Elaborado pela autora (2021), adaptado de Moshiri e Manzari (2019).

Para o céalculo dos autovalores, € necessario obter a matriz dF)./dN,. Cada
termo desta matriz é obtido numericamente através de um esquema de diferencas
centradas, como mostra a Equacao 84 a seguir:

dFy,  Fp(Np +AJ2) — Fi(Ny — A/2)
dN;, A ’

(84)
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onde, A é definido de acordo com o valor de N,, variando para cada exemplo de forma
que A = 1073 x abs(Ny).

Ademais, o fluxo molar do componente a esquerda e a direita da face, kaﬂ/z
e Fkﬁl /2, S80 obtidos utilizando a Equagéo 67 para a face i + 1/2, com os respectivos
valores de N, aproximados.

4.2.3.3.3 Esquema MDW

O esquema MDW (MOSHIRI; MANZARI, 2019) incorpora bases do esquema
DW (EDWARDS, 2006) e LLF para aproximagao do fluxo. Neste método, o fluxo na
interface é aproximado segundo a Equagéo 85:

sz’+1/2 = 0-5[Fkﬁ1/2 + szj‘:+1/2 - |0‘MDW|(Nkﬁ1/2 - Nkf+1/2):|7 k=1, ..ne, (85)
onde, |aypw| € calculado de acordo com a expressao da Equacao 86:

\arvpw| = maz(|ar—cL|, |acL—ml, |arm—crl; |@cr-r]) (86)

onde, a;_, € calculado segundo a Equacao 87:

§ (NE = Ny) - (2 = Fy)
o = . 87
M T N ND (VN )
Ademais, para garantir que a velocidade da onda calculada esteja dentro de
limites fisicos dos autovalores, é utilizada a Equagédo 88 (EDWARDS, 2006; MOSHIRI

et al., 2013) que limita a velocidade da onda calculada:

min|oj| < lappw| < mazlal, j=1,...,n,. (88)

Para evitar ondas de expansdo, no presente trabalho foi ainda incluida a
correcao de entropia proposta por HARTEN (1983 apud MOSHIRI; MANZARI, 2019).
Nesta abordagem, a velocidade da onda numérica € modificada segundo a Equacéao
89:

o3 pw e
—=r— Se |aMDW| < €
ApMDW = { % ) (89)

lappw|  s€ laypw| > €
onde, ¢ € um parametro de ajuste que pode ser otimizado para cada problema. No
presente trabalho foi aplicada a corre¢do dada por Moshiri et al. (2013), apresentada
na Equacgéao 90:

e =¢eo(ar — ayg), (90)

onde ay € ay, SA0 08 Maximos autovalores calculados nos pontos a direita e a esquerda
da interface, respectivamente. Além disso, segundo Moshiri et al. (2013), 1 < g < 2,
sendo recomendado o valor de £, = 2 na maioria dos casos.

Para melhor visualizar como cada componente da velocidade da onda do
esquema MDW é calculado, pode-se observar a Figura 9.
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Figura 9 — Aproximacéao da velocidade da onda do esquema MDW.

F 1

Ny N g Ng® NE N

Fonte: Elaborado pela autora (2021), adaptado de Moshiri e Manzari (2019).

4.2.3.4 Método de Euler Explicito

Por fim, apds calculado o fluxo através de cada superficie pertencente ao
volume de controle em estudo, pode-se escrever a equagao aproximada do balango
molar em func¢éo dos fluxos computados em cada interface, como mostra a Equacgéo 91
escrita para o volume de controle M da Figura 5. Para aproximac¢ao do termo temporal
foi utilizado em todos os casos o método de Euler Explicito por meio de um esquema
de diferencas avancadas, que configura um esquema de primeira ordem no tempo. A
equacao aproximada do balango molar é enfim descrita na Equacgéao 91, na qual, devido
ao seu carater explicito, € resolvida de forma direta para o numero de mols de cada
componente.

NP - NE = AFP + F = FPT = BT+ At k=1,0ne (91)

k]\/[ k]u Y

4.3 TRATAMENTO DO APARECIMENTO E DESAPARECIMENTO DA FASE

Buscando capturar corretamente o nimero de fases presente em cada volume
de controle, sdo realizados procedimentos para identificar a existéncia ou nao da fase
na mistura, bem como suas composi¢des. Para tanto, é realizado o teste de estabilidade
de fase e o célculo de flash. Os dados de entrada para essas rotinas sdo: composigao
global z;, temperatura 7' e pressdo P, em cada volume de controle da malha, além dos
dados dos componentes.

Nesta secao serdao apresentados os métodos numéricos utilizados para resolu-
cao do problema de equilibrio termodinamico local.
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4.3.1 Teste de Estabilidade de Fase

O teste de estabilidade de fase segundo 0 método de Michelsen (1982) consiste
na localiza¢ao dos pontos estacionarios e posterior checagem da distancia dos planos
tangentes através de critérios mostrados no Apéndice B. Para buscar por tais pontos,
Michelsen propde resolver a Equacao 34 através do método de substituicao sucessiva,
utilizando, para tanto, duas estimativas iniciais diferentes para Y}, dadas nas Equagbes
92 e 93 abaixo:

Yk = Kkzk, k= 1, vy N, (92)
2k

YV, =—, k=1,..n,, 93

k Kk;’ y ey TV ( )

onde K é a razdo de equilibrio, estimada inicialmente pela equacéo de Wilson (1969)
(Equagéao 94):

K, = Lt BI04 w1 =T/ TN =1, (94)

Em muitos casos apenas uma dessas estimativas iniciais é necessaria, como,
por exemplo, quando a fase investigada de composic¢ao = € claramente liquida (Equacao
92) ou quando é claramente vapor (Equacao 93).

Dessa forma, ap0@s calcular a estimativa inicial das razées de equilibrio (K-
values) através da Equacao 94 e computar a estimativa inicial de Y; utilizando as
Equacdes 93 ou 92, é possivel atualizar 3, com a Equacao 35. Apoés isto, pode-se
calcular in(¢(z)) através da Equacéo 32 e, em seguida, deve-se inicializar o processo

iterativo para solucdo da equacgéo 34, o qual consiste nas seguintes etapas:

—

. Célculo de In(¢(y)) utilizando a Equagao 32;
2. Atualizacéo de Y, através da Equacao 34;
3. Atualizacao de y, por meio da Equacgéao 35.

4. Checar se foi atingida a convergéncia através da relagao abaixo:

Ym+l

max ( abs| —& —1) <1077, (95)
Ym
k

onde, m + 1 representa a iteragdo atual.

5. Se o critério de convergéncia acima for satisfeito, foi encontrado um ponto esta-
cionario e o processo iterativo é finalizado. Caso contrario, deve-se retornar ao
passo 1.
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Caso o procedimento acima retorne que ), Y, > 1 para um dos dois testes
(sdo duas estimativas iniciais), a fase € dita termodinamicamente instavel, sendo
necessario o calculo de flash para obter a nova composicdo da fase. O resultado
dos testes de estabilidade de fase podem servir como estimativa inicial do valor da
constante de equilibrio para o calculo de flash.

4.3.2 Calculo de Flash

O calculo de flash é utilizado para obter as composicdes do sistema no equi-
librio termodinamico. Este equilibrio pode ser expresso através da igualdade dos
potenciais quimicos dos componentes nas fases, expressa também pela igualdade das
fugacidades (Equagao 2). Para resolver esta equagao, primeiramente, necessita-se
de uma estimativa inicial das razées de equilibrio (K-values), que pode ser obtida
pela equacao de Wilson (Equacédo 94) ou utilizando o valor resultante do teste de
estabilidade de fase. Por conseguinte, deve-se obter uma estimativa inicial para o valor
de V, estimando-o como a média entre V,,,;,, € V..., dados por Whitson e Michelsen
(1989) nas Equacgdes 96 e 97:

1
Vmin - Kma$7 (96)
1
= 7
Vmax Kmm7 (9 )

onde K. = max(Ky) € Ky = min(Ky).
Apls essas estimativas iniciais, o processo iterativo para resolucédo da funcao
de Rachford e Rice (1952) ¢ inicializado, o qual é composto pelas seguintes etapas:

1. Resolugéo da funcéo objetivo de Rachford e Rice (1952), utilizando o método de
Newton-Raphson, que sera detalhado posteriormente;

2. Calculo das fugacidades dos componentes nas fases, fj;, utilizando as Equagdes
31 e 32;

3. Atualizacdo dos valores de K pelo método da substituicdo sucessiva acelerada
de MEHRA et al. (1983), tal que:

Kt = K;;ﬂL (98)
fk:,gas

4. Checagem se o equilibrio foi atingido para todos os componentes pela seguinte
relacdo (DANDEKAR, 2013):

Ne 2
(@ - 1) <107, (99)
1
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5. Caso o equilibrio tenha sido atingido, o calculo de flash foi finalizado, devendo
entdo continuar com a simulagdo. Caso contrario, deve-se retornar ao passo 1.

Abaixo sera detalhado o procedimento de resolugédo da equacao de Rachford-
Rice. Primeiramente, necessita-se do chute inicial da variavel V. Para tanto, é utilizado
o valor de V' convergido na interagao anterior do calculo de flash. Posteriormente, um
processo iterativo € necessario, cujas etapas séo detalhadas a seguir:

i. Célculo do valor da fung&o objetivo (F'(V)):

Te

F(V)_;1+V(Kk_1). (100)

. Célculo da derivada de F'(V') com respeito a V':

Ne

_ Zk(Kk — 1)2
dF(V)__;1+V(Kk—1)2' (101)

iii. Célculo de V' por Newton-Raphson:

F
mAl _ym 102
1% V- (102)

iv. Checagem se V esté entre os limites especificados (WHITSON; MICHELSEN,
1989) e posterior limitacéo, de forma que:

0,5(Vopaw + V™), seVmti >y
ymtl — ( ) (103)
0, 5(me + Vm), se Verl < Vmin

<

. Checagem se a convergéncia foi atingida:

Vm—l—l
abs( T 1) <107° (104)

vi. Caso tenha convergido, a equacédo de Rachford-Rice foi resolvida e pode-se
retornar ao passo 3 do processo iterativo referente ao calculo de flash. Caso
contrario, deve-se retornar ao passo i.

Enfim, ao finalizar o célculo de flash pode-se computar as demais propriedades
do fluido no passo de tempo atual, utilizando as correlagdes mostradas na secao 3.3.
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4.4 PASSO DE TEMPO

Para o céalculo do passo de tempo, foi utilizado neste trabalho um método
empirico, mostrado em Fernandes (2014) e em Qiao (2015), que se baseia em quatro
critérios: variacées da pressao, da saturacao e do numero de mols entre um passo de
tempo e outro e o erro volumétrico total. Esses parametros sao utilizados para controlar
o tamanho do passo de tempo de acordo com as Equacdes 105 a 108:

A = At”%, (105)
A — Atnﬁgﬁ, (106)
AﬁﬁzzAﬂi%%ﬁZ, (107)
A — M%, (108)

onde o subscrito lim indica a tolerancia para alteragdo dessas variaveis. Este limite
permitido de variacao é definido pelo usuario e deve ser ajustado empiricamente para
obter os passos de tempo mais estaveis em cada simulacdo (FERNANDES, 2014). Os
termos com subscrito maz séo calculados pelas Equagdes 109 a 112:

Pn+1 —_ pn
|AP|maz :max(|mp—nm|), m=1,2,...,ny, (109)
|AS’max:TQLG’JIOSJ::rl_SJan? m:1,2,...,nb, j: 1,...,np, (110)
N n+l N,
|AN | o = max [N nkM, m=1,2,....ny, k=1,..n., (111)
m,k Nkm
VTL+1 _Vn—l-l
mvmm:mm(“mvmﬂn), m=1,2,..ny k=1,...ne (112)
m Pm

onde ny;, representa o numero de blocos da malha computacional.
O passo de tempo é entado obtido segundo a Equacao 113:

A" = min(Atp, Atg, Aty, Aty). (113)

Adicionalmente, conforme Qiao (2015), o passo de tempo calculado na equa-
cdo 113 deve estar entre intervalos estabelecidos pelo usuério, delimitados por um
valor minimo (At,,;,) € um valor maximo (At,...), € hdo deve exceder a condicao de
estabilidade linear de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL), como mostra a Equagao 114:

Atmin S At S min(AtCFLa Atmam)7 (1 14)
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onde, Atcrr, € 0 maximo passo de tempo calculado utilizando o numero de CFL,
estabelecido na Equacao 115:

’a’mazAt

FIL =
¢ Ax

(115)

onde, |o|™** & a maxima velocidade da onda global da solugéo e, para o esquema
IMPEC, onde a lei de conservacao hiperbdlica é resolvida explicitamente, CF'L < 1 para
garantia da estabilidade no método de primeira ordem. Para utilizacdo de esquemas de
alta ordem, a seguinte correcédo deve ser aplicada:

CFL

CFL=——
2p+1’

(116)

onde p indica a ordem da aproximacao, ou seja, se de primeira ordem p = 1, se de
segunda ordem p = 2.
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5 RESULTADOS E DISCUSSOES

Nesta secdo serdo apresentados os resultados para alguns problemas 1-D
e 2-D disponiveis na literatura, com os quais foi possivel verificar a capacidade e
robustez do c6digo em lidar com casos homogéneos, heterogéneos, compressiveis,
incompressiveis e escoamentos de agua, 6leo e gas, utilizando os métodos MUSCL
e FOU implementados. E importante ressaltar que, com excecdo dos caso 2 e 3, foi
utilizado o esquema LLF para obtencao do fluxo na interface em conjunto com o método
MUSCL nos exemplos simulados. As propriedades dos componentes foram retiradas
de Danesh (1998). As malhas cartesianas foram geradas utilizando o software Gmsh
(GEUZAINE; REMACLE, 2021) e a visualizagéo dos resultados bidimensionais foi feita
utilizando o software Vislt (CHILDS et al., 2012).

5.1 CASO 1: ESCOAMENTO UNIDIMENSIONAL INCOMPRESSIVEL

O primeiro caso de estudo foi retirado de Li (2012) e é utilizado para validar um
exemplo unidimensional monofasico incompressivel no simulador em desenvolvimento.
Neste problema, a agua é o unico fluido existente e € injetada no reservatorio através
de um poco localizado na extrema esquerda, e € produzida por um poco localizado na
extrema direita. Um esquema do modelo do reservatério para o caso 1, bem como a
localizacédo dos pocos, € mostrado na Figura 10.

Figura 10 — Modelo do dominio do reservatério do caso 1.

Produtor

Injetor T

Fonte: A autora (2021).

Os dados do reservatorio e da agua sao mostrados na Tabela 1.

As condic0es iniciais e de contorno do problema sao dadas na Tabela 2, onde
quw,in; fEPresenta a taxa de injecdo de agua pelo pogo (condi¢do de Neumann) e P,
representa a pressao prescrita no po¢o produtor.
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Tabela 1 — Dados do reservatério do caso 1.

Comprimento 0,6096 m
Largura 0,03048 m
Altura 0,03048 m
Temperatura 288,71 K
©° 0,2
Cy 0Pa!
K 5x10713 m2
K,, 5x10~13 m2
K,, 5x10~13 m2
i 0,249 cP
Cu 0Pa!
Puw 716,02 kg/m3

Fonte: Adaptado de Li (2012).

Tabela 2 — Condigdes iniciais e de contorno do caso 1.

P(Xt=0),VX€Q | 13,79 MPa
Su(X,t=0), VXeQ 1
Guw inj 1,311x1078 m3/s
Prrod 13,79 MPa

Fonte: Adaptado de Li (2012).

O caso foi simulado utilizando uma malha de 100x1x1 volumes de controle
(VC), representada na Figura 10. Por se tratar de um processo em regime permanente,
a solucao independe do tempo. Logo, para verificacao, foi utilizada a solugéao analitica
como referéncia, onde o campo de pressao foi obtido diretamente através da lei de
Darcy, dada na Equacao abaixo:

KAdP

L (117)

Qu,inj =

O problema foi simulado como um "falso transiente" e o resultado obtido foi
comparado com a referéncia em termos da variacdo do campo de pressao, mostrado
na Figura 11, onde observa-se um comportamento excelente da solugéo obtida com
respeito a analitica.
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Figura 11 — Queda da pressao ao longo do reservatério para o caso 1.
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Fonte: A autora (2021).

5.2 CASO 2: MISTURA DE VOLUME CONSTANTE (NVCM)

Neste segundo caso € estudado o escoamento composicional de um fluido
com 5 componentes hidrocarbonetos em um dominio 1-D. Este problema foi retirado
de Moshiri e Manzari (2019), onde apenas é resolvida a parte hiperbdlica do modelo
composicional, sendo de bastante utilidade para comparar os esquemas numéricos
MUSCL e FOU. Para tanto, neste exemplo é assumida a hipétese NVCM (No Volume
Change on Mixing).

A hip6tese NVCM é valida quando a presséo no reservatério € alta o suficiente
para que o volume dos componentes hidrocarbonetos ndo mude quando estes migrarem
da fase liquida a fase vapor. Nos casos onde esta hipotese é utilizada, a velocidade
total se torna independente da presséo, o que elimina a necessidade da solugcédo da
equacao da pressédo, podendo ser aplicado um valor constante em todo o reservatério
(MOSHIRI; MANZARI, 2019).

Ademais, neste caso, Moshiri e Manzari (2019) utilizam valores constantes
para as razdes de equilibrio (K-values), o que, segundo os autores, € uma aproximacao
valida uma vez que: "se as condi¢cdes de temperatura, pressdo e composicao sao
tais que o ponto critico n&o aparece na solugéo, as razées de equilibrio dependem
fracamente da composi¢ao". Esta ultima hipétese permite eliminar a necessidade do
uso das EQOS, sendo apenas necessario realizar um passo da rotina do célculo de flash
que envolve a solugcédo da equacao de Rachford-Rice.

Neste problema, C'O, puro é injetado na extremidade esquerda do reservatério
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de comprimento 1,5 m que contém 6leo com quatro componentes hidrocarbonetos
(C1, Cy4, Cho, C16). Uma velocidade total de 1 m/dia é predefinida no dominio. Os
demais dados do problema sédo expostos nas Tabelas a seguir, onde, na Tabela 3, sdo
apresentadas as condic¢des iniciais, as condicées de contorno e os valores constantes
das razd6es de equilibrio e, na Tabela 4, sdo expostos os dados das propriedades dos
componentes. Além disso, a viscosidade das fases sao consideradas iguais, ou seja

Ho/ fg = 1.

Tabela 3 — Condicdes iniciais e de contorno do caso 2.

Componentes COy | C Cy Cio | Cis
Composicao global injetada | 1 0 0 0 0
Composicéao global inicial 0 |025)|0,25|0,25]| 0,25
K 15128 | 04 | 0,2 | 0,01
Fonte: Adaptado de Moshiri e Manzari (2019).
Tabela 4 — Propriedades dos componentes do caso 2.
Componentes | CO, o C,y Cho Cis
T. [K] 304,13 | 190,56 | 425,2 618,1 723
P. [MPq] 7,38 | 4,599 3,8 2,1 1,41
v. [m3/kmol] | 0,0939 | 0,0986 | 0,255 0,624 0,943
MW [g/m?] 44,1 | 16,043 | 58,1243 | 142,286 | 226,448
w 0,239 | 0,0115| 0,199 0,484 0,721

Fonte: Adaptado de Moshiri e Manzari (2019).

O modelo de permeabilidade relativa utilizado equivale a uma funcao quadratica
da saturacao da fase, de modo que, utilizando o modelo de Corey (COREY, 1986),
todas as saturacdes residuais sdo nulas e os demais dados da Tabela 5 devem ser
aplicados.

Tabela 5 — Dados para calculo da permeabilidade relativa do caso 2 utilizando 0 modelo

de Corey.
Fases | 6leo | gas
k2 1 1
e 2 2

Fonte: Adaptado de Moshiri e Manzari (2019).

A simulacao foi realizada utilizando CFL de 0,7 como critério de passo de
tempo e os resultados foram obtidos ap6s 1 dia de simulacéo, para malhas com 32, 64,



56

128, 256 e 512 VC através das quais pode-se observar a evolucao da solucao. Para
comparacao, o problema foi simulado utilizando o método FOU classico e o método
MUSCL de segunda ordem em conjunto com o MDW como resolvedor aproximado do
problema de Riemann. Foi optado por usar o MDW neste caso para nao so verifica-lo,
como testar sua eficacia na reducao do custo computacional. Deve-se observar que
também foi simulado este caso utilizando o MUSCL acoplado com o LLF e grandes
diferengas ndo foram visualizadas com relagao ao uso do MDW como resolvedor do
problema de Riemann.

Como referéncia, foi utilizada a solugdo do MOC (Method Of Characteristics),
como em Moshiri e Manzari (2019) (DINDORUK; ORR, 1992, 2005 apud MOSHIRI;
MANZARI, 2019). Na Figura 12 s&o mostrados os resultados em fungao do campo de
saturacao da fase gas para os dois métodos considerados com as malhas mencionadas.

Figura 12 — Evolugdo do campo de saturagdo de gas para o caso 2 utilizando os
métodos FOU e MUSCL para as malhas com 32, 64, 128, 256 e 512 VC.
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Fonte: A autora (2021).
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Da Figura 12, pode-se observar que ambos os métodos tendem a convergir a
solucéao de referéncia e que o MUSCL apresenta melhores resultados que o método
de primeira ordem, como esperado, devido a aproximacado de segunda ordem. Uma
segunda analise é ainda realizada comparando as solu¢cdes em termos do campo
da composicao global de diéxido de carbono (z¢0,) ao longo do reservatério. Para
obtencgéo da solucao de referéncia para este grafico, foi utilizado o método de primeira
ordem com uma malha bastante refinada de 4.000 elementos (MOSHIRI; MANZARI,
2019). Este resultado é mostrado na Figura 13, onde pode-se observar novamente o
melhor desempenho do MUSCL na solugéo.

Figura 13 — Evolugao do campo de composicao global de diéxido de carbono para o

caso 2 utilizando os métodos FOU e MUSCL para as malhas com 32, 64,
128, 256 e 512 VC.
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Fonte: A autora (2021).

Para uma melhor visualizagdo comparativa entre os métodos MUSCL e FOU,
sdo mostradas nas Figuras 14a e 14b a solucao obtida pelos métodos para o campo
de composicao global de metano (z¢,) utilizando as malhas de 256 e 512 VC, respec-
tivamente. Das Figuras fica evidente a superioridade do método de segunda ordem.

Ademais, uma analise em func¢éo do erro e do custo computacional foi realizada.
Para avaliar o erro, foi utilizada a norma L; e a composicao global de CO, utilizando
como solucéo de referéncia o método de primeira ordem na escala fina (malha de 4.000
VC). A norma L, do erro é obtida segundo a Equacao 118 (CONTRERAS et al., 2016;
GALINDEZ-RAMIREZ et al., 2020):

np
Ep =Y l|zco, — 23,], (118)

b=1

onde, h, € 0 espacamento da malha, de modo que, para uma malha uniforme e
unidimensional h, = L, /n;, sendo n, 0 nimero de blocos.
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Figura 14 — Comparacéao da evolucdo do campo de composi¢éao global de metano para
o caso 2 utilizando os métodos FOU e MUSCL para as malhas com 256 e
512 VC.
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Fonte: A autora (2021).

Por fim, na Figura 15 é mostrado o gréafico do logaritmo do erro em fungéo do
numero de blocos da malha para os métodos simulados. Da figura pode-se notar o
menor erro do MUSCL com relagdo ao FOU para todas as malhas. Além disso, observa-
se que a taxa de convergéncia do MUSCL estd mais préxima de 1, que € a taxa de
convergéncia 6tima para este exemplo, que consiste de uma solucao descontinua com
grandes gradientes, utilizando a norma L1 (BASTIAN, 1999; GALINDEZ-RAMIREZ,
2018).

Para analisar a vantagem do MUSCL com relacdo ao custo computacional,
foram avaliados o tempo de CPU para cada simulagdo com o MUSCL e com o FOU. Os
resultados desta analise sdo mostrados na Figura 16 e na Tabela 6, onde observa-se
que, em geral, para obter uma solugdo com o método MUSCL que tenha o mesmo
erro do método FOU, o primeiro demanda menos tempo computacional, especialmente
para as malhas com mais de 128 VC.
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Figura 15 — Variagdo do erro com o nivel de refinamento da malha para o caso 2
utilizando os métodos FOU e MUSCL.
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Fonte: A autora (2021).

Figura 16 — Erro e custo computacional de cada método (FOU e MUSCL) com diferen-
tes niveis de refinamento da malha para o caso 2.
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mento para o caso 2.

MUSCL FOU
Malha | FE;; |tempo[s]| E.; |tempo[s]
32 | 0,0481 3,49 0,0845 1,06
64 | 0,0225 9,19 0,0516 | 1,505
128 | 0,0109 | 24,52 | 0,0335 | 3,777
256 | 0,0052 | 69,63 | 0,0217 9,52
512 | 0,0027 | 254,55 | 0,0122 41,54
1024 - - 0,0068 | 75,82
2048 - - 0,0027 | 315,14

60

Tabela 6 — Erro e tempo de CPU [s] para cada método com diferentes niveis de refina-

Fonte: A autora (2021).

5.3 CASO 3: ESCOAMENTO TRIFASICO UNIDIMENSIONAL COMPRESSIVEL

O caso 3 configura um problema de injecao de agua em um reservatério 1-D
que contém inicialmente 6leo e gas com 6 componentes. Este caso é uma adaptacao
de um problema 3-D de Santos (2013). Através desse exemplo, pdde-se avaliar a
capacidade do codigo em lidar com o escoamento trifasico de agua, éleo e gas e de
realizar as rotinas de flash completas. Os dados do reservatério sao fornecidos na
Tabela 7 e as condigdes iniciais e de contorno sdo expostas na Tabela 8. O modelo de
permeabilidade relativa utilizado foi o de Corey, cujos parametros sao dados na Tabela
9. Ademais, Sy, = 0,1, Sory =0, Sy =0,3€ .5, = 0.

Tabela 7 — Dados do reservatério do caso 3.

Comprimento 2731,2m
Largura 10,67 m
Altura 10m

Temperatura 344,25 K
" 0,35
Cy 1x10~% Pa~!
K, 1x10714 m2
K,, 1x10714 m2
K, 1x10~14 m2
Co 0Pa!
Puw 1000,73 kg/m?
L 1cP

Fonte: Elaborado pela autora, adaptado de Santos (2013).
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Tabela 8 — Condicdes iniciais e de contorno do caso 3.

Componentes C, | C4 Cs | Cio| Ci5 | Oy
Composicao global inicial | 0,5 | 0,03 | 0,07 | 0,2 | 0,15 | 0,05
P(X,t=0), VX 10,34 MPa
Porod 8,96 MPa
Guoinj 4,14x107*m3/s

Fonte: Elaborado pela autora, adaptado de Santos (2013).

Tabela 9 — Dados para calculo da permeabilidade relativa do caso 3 (modelo de Corey).

Fase | 4gua | b6leo | gés
k2 04 | 09 | 09
e 2 2 2

Fonte: Elaborado pela autora, adaptado de Santos (2013).

A solucéo deste problema foi obtida para t = 200 dias, utilizando uma malha de

200x1x1 VC para os dois métodos analisados, FOU classico e MUSCL em conjunto
com o resolvedor MDW. A solucao de referéncia foi obtida utilizando o software GEM da
Computer Modelling Group (CMG, 2019) para uma malha de 1024x1x1 VC. O resultado
€ mostrado na Figura 17 em termos do campo de saturagao de agua, onde, observa-se
gue ambas as solugdes estdo prdoximas da solugéo de referéncia e a solugdo do MUSCL
esta mais acurada, como esperado.

Figura 17 — Campo de saturagéo de agua para o caso 3 utilizando malha de 200 VC.

Saturago de agua

de

g
=}

g

©
o
©

1 — CMG — CMG
—e— FOU-200 . —e— FOU-200
i —8— MUSCL-200 —&— MUSCL-200

|

o

©
o
©

o

N
o
N

[t

wn
o
o]

o

o
Saturago de 4gua

o

o

o

>
o
>

o
w

o
w

©
[N)

0 500 1000 1500 2000 2500 0 100 200 300 400 500 600
Distancia [m] Distancia [m]

(a) Saturagao de agua (b) Saturagao de agua (solugédo ampliada)
Fonte: A autora (2021).

Na Figura 18 sdo mostrados os resultados em fungao do campo de saturacao
6leo e gas, sendo notério o excelente desempenho do simulador para um caso

trifasico multicomponente.
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Figura 18 — Campo de saturacdo das fases 6leo e gas para o caso 3 utilizando malha

de 200 VC.
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5.4 CASO 4: ESCOAMENTO BIDIMENSIONAL COMPRESSIVEL

O quarto caso consiste em um problema 2-D compressivel onde 6leo é injetado
no centro de um meio poroso retangular. Este teste foi retirado de Li (2012), para avaliar
a capacidade do simulador em tratar problemas bidimensionais. Os dados do problema
se encontram na Tabela 10 e as condigbes iniciais e de contorno sao expostas na

Tabela 11.

Tabela 10 — Dados do reservatorio do caso 4.

Comprimento 609,6 m
Largura 609,6 m
Altura 0,3048 m
Temperatura 366,4833 K
o 0,2
Cy 7,252x1078 Pa~!
Ko 1,5x1071% m2
K,y 1,5x1071% m2
K, 1,5x10715 m2
Lo 0,249 cP
C, 0Pa!
Componentes n — CioHa

Fonte: Adaptado de Li (2012).

A 4gua inicialmente presente no reservatorio é imovel. Os resultados séo
obtidos em t = 365 dias em termos da distribuicao de pressao ao longo do reservatoério.



63

Tabela 11 — Condicdes iniciais e de contorno do caso 4.

P(Rt=0), VXeQ 13,79 MPa
Sw(X,t=0), VX Q 0,2
ey (%t =0), VX € Q 1
osinj 2,72x107° md¥/s
Pyrod 13,79 MPa

Fonte: Adaptado de Li (2012)

Figura 19 — Distribuicdo da pressdo em y=256,032m para o caso 4 com as malhas de
25, 225 e 2025 VC.
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Fonte: A autora (2021).

A solucgéo de referéncia utilizada é a solugédo analitica apresentada em Li (2012). Na
Figura 19 sdo mostrados os resultados para da distribuicdo da pressdo em y = 256,032
m, utilizando o modelo IMPEC com as malhas de 5x5 (25 VC), 15x15 (225 VC) e
45x45 (2025 VC). Do gréfico pode-se observar que a solugéo tende a convergir para a
referéncia, o que auxilia na verificacao do modelo IMPEC implementado para casos 2D.

5.5 CASO 5: ESCOAMENTO MULTICOMPONENTE BIDIMENSIONAL COMPRESSI-
VEL

Este caso de estudo foi retirado de Mikyska e Firoozabadi (2010) e utilizado
para validar e checar a eficacia do MUSCL com problemas bidimensionais. O exemplo
consiste de injecao de metano em um reservatério composto por propano na fase
gasosa. O fluido presente no reservatério nas condi¢gées de presséo e temperatura
dadas, é gas durante toda simulagao.
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Os dados do reservatério se encontram na Tabela 12 e as condi¢des iniciais e
de contorno sdo dadas na Tabela 13.

Tabela 12 — Dados do reservatoério do caso 5.

Comprimento 50 m
Largura 50 m
Altura 1m
Temperatura 397 K
0 0,2
Cy 0Pa!
K 1x10~16 m2
K,, 1x10~16 m2
K, 1x10~16 m2

Fonte: Adaptado de Mikyska e Firoozabadi (2010).

Tabela 13 — Condicdes iniciais e de contorno do caso 5.

Componentes C Cs
Composicao global injetada 1 0
Composicéao global inicial 0 1
P(X,t=0), VXeQ 5 MPa
Su(X,t=0), VX e€Q 0
Pyrod 5 MPa
Ging 4,92x10~*m3/s

Fonte: Adaptado de Mikyska e Firoozabadi (2010).

Neste caso, o fluido injetado se encontra nas condi¢des de superficie, dadas na
referéncia como P = 1 atm e T = 293 K. Ademais, o0 modelo de permeabilidade relativa
é linear, e os respectivos dados para 0 modelo de Corey sdo mostrados na Tabela 14.

Tabela 14 — Dados para calculo da permeabilidade relativa do caso 5 utilizando o
modelo de Corey.

Fases | 6leo | gas
k2 1 1
e 1 1
Sjr 0 0

Fonte: Adaptado de Mikyska e Firoozabadi (2010).

Por fim, os resultados sado obtidos ap6s 252 dias, utilizando uma malha de
40x40 e comparados com a solugao fornecida pela referéncia para a mesma malha
utilizando o método MHFE (Mixed Hybrid Finit Element) em conjunto com o MUSCL.
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As solugdes sdo dadas na Figura 20 em termos da distribuicdo da composi¢ao
global de metano, onde 20a representa a solugéo obtida pelo simulador desenvolvido
neste trabalho utilizando o método FOU, 20b representa a solucao obtida utilizando
o MUSCL e a 20c representa a solucao de referéncia. As Figuras 20a e 20b foram
obtidas com auxilio do software Vislt (CHILDS et al., 2012).

Figura 20 — Evolugéo do campo de composi¢ao global de metano para o caso 5 utili-
zando os métodos FOU e MUSCL para a malha 40x40.
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Fonte: A autora (2021).

Da Figura 20, pode-se observar a difusdo numérica excessiva do método FOU.
Essa difuséo € reduzida ao modo que refinamos a malha. Observa-se também a clara
superioridade do método MUSCL sobre o FOU no que diz respeito a representagéo do
perfil de composicao devido a reducao de difusdo numérica artificial.
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5.6 CASO 6: ESCOAMENTO MULTICOMPONENTE BIDIMENSIONAL COMPRESSI-
VEL EM RESERVATORIO HETEROGENEO

O caso 6 foi retirado de Hoteit e Firoozabadi (2006) e consiste em injecao de
gas (metano) em um reservatério 2-D heterogéneo cujos dados sdo expostos na Tabela
15 e na Figura 21. Os dados para o calculo da permeabilidade relativa, bem como as
condicoes iniciais, s&0 0s mesmos do caso anterior (caso 5). Ademais, neste exemplo,
metano € injetado a uma taxa de 3,62x10~* m3/s uniformemente distribuida através da
face esquerda do dominio e a pressao é mantida constante e igual a 5 MPa ao longo
da face direita do dominio.

Tabela 15 — Dados do reservatoério do caso 6.

Comprimento | 50 m
Largura 20 m
Altura 1m

Temperatura | 397 K
" 0,2

oF 0Pa™!

Fonte: Adaptado de Mikyska e Firoozabadi (2010).

Figura 21 — Campo de permeabilidade absoluta para o caso 6.
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Fonte: A autora (2021).

Os resultados séo obtidos para os dois métodos (MUSCL e FOU) com malhas
de 40x20 e 80x40 e sdo comparados com a solucao de referéncia dada em Hoteit e
Firoozabadi (2006), obtida com o método MFE-DG (Mixed Finite Element - Disconti-
nuous Galerkin), em t = 0,37 VPI (Volume Poroso Injetado). Nas Figuras 23 e 24 sédo
mostrados os resultados obtidos, onde as isolinhas representam a composicao global
de 0,95, 0,65, 0,35 e 0,05 da esquerda para a direita, respectivamente. Através das
figuras mencionadas pode-se observar a eficacia da implementagdo para uma mistura
monofasica de dois componentes hidrocarbonetos, onde a acuracia do MUSCL é des-
tacada em detrimento da maior difusdo do FOU, perceptivel nos resultados mostrados.
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Figura 22 — Solucao de Referéncia (MFE-DQG) para o caso 6.
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Fonte: Hoteit e Firoozabadi (2006).

Figura 23 — Evolucdo do campo de composicao global de metano para o caso 6 utili-
zando os métodos FOU e MUSCL para a malha 40x20.
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Figura 24 — Evolucdo do campo de composicao global de metano para o caso 6 utili-
zando os métodos FOU e MUSCL para a malha 80x40.
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6 CONCLUSOES

Neste trabalho foi desenvolvido um simulador numérico escrito na linguagem
Python para modelagem e simulagdo do escoamento composicional em reservatorios
de petroleo. Para tanto, foi utilizada a formulagédo IMPEC, onde, para discretizacdo dos
termos difusivos foi implementado o método TPFA e para aproximacgao das leis de
conservagao foram implementados dois métodos: FOU classico de primeira ordem € o
método MUSCL de segunda ordem. Ademais, foram implementados dois resolvedores
do problema de Riemann, os esquemas LLF e MDW, e, para a integragao temporal,
empregou-se o meétodo de Euler explicito.

Para verificagdo do que foi implementado, utilizou-se exemplos uni e bidimensi-
onais, onde, através dos casos 1 e 4 pdde-se avaliar a capacidade do simulador em
lidar com problemas 1-D e 2-D simples cuja solucéo analitica é possivel de obter. Ap6s
a avaliacao inicial em cada dimenséo, foi possivel simular casos mais complexos e
avaliar a acuréacia e a eficiéncia do método MUSCL quando comparado com o classico
método FOU. Ademais, através dos exemplos foi possivel testar o método MUSCL com
os dois resolvedores implementados.

Por meio do caso 2 péde-se observar uma melhor acuracia do MUSCL que,
com malhas grossas, conseguiu obter solu¢gdes com mesmo erro que o método FOU e
menor custo computacional, quando utilizado o resolvedor de fluxo do tipo MDW. J&
através do caso 3 conseguiu-se avaliar a capacidade do cddigo em lidar com sistemas
trifasicos e multicomponentes. Com os casos 5 e 6 foi possivel verificar a capacidade
do simulador em lidar com reservatérios de petréleo homogéneos e heterogéneos.
Em todos os exemplos a superioridade do método MUSCL quando comparado com o
método FOU foi evidenciada.

Como trabalhos futuros, pode-se sugerir:

* Investimento em métodos de de altissima resolugéo (>2) para aproximacao das
leis de conservacao hiperbdlicas (ja em desenvolvimento);

» Expansao do simulador composicional para lidar com problemas 3-D (ja em
desenvolvimento);

+ Estudo comparativo utilizando outros resolvedores do problema de Riemann (e.g.
ROE, DW, HLL, etc.);

* Investimento em métodos de Aproximacao do Fluxo por Mdltiplos Pontos (MPFA
- Multi-Point Flux Approximation) para lidar com reservatérios anisotropicos e
casos onde o efeito de orientacdo de malha é importante (GOE - Grid Orientation
Effect);
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Estudo e implementacao de formulagdes totalmente implicitas para solugao do
modelo matematico visando reducéo do custo computacional total;

Implementacgéo de célculos de flash que incluem a interacdo da 4gua com as
fases hidrocarbonetos;

Implementacao de célculos de flash que consideram a formacao da segunda fase
liquida de hidrocarbonetos (comum em exemplos que envolvem CO,);

Inclusdo de efeitos térmicos (ja em desenvolvimento);
Inclusdo dos efeitos da pressao capilar e da dispersao fisica;
Investimento em métodos multiescala (ja em desenvolvimento);

Investimento em ferramentas de Inteligéncia Artificial e Aprendizagem de Maquina
(Machine Learning) para aceleracao dos calculos de flash que sao responsaveis
pela maior parte do custo computacional do modelo composicional.
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APENDICE A - CALCULO DAS DERIVADAS DO VOLUME TOTAL

No presente apéndice serd demonstrado o calculo das derivada do volume
total com respeito a pressdo e ao numero de mols de componentes, necessarios a
resolucao da equacao da pressdo. Os calculos foram desenvolvidos com o auxilio
dos trabalhos de Fernandes (2014), Firoozabadi et al. (1988). Todo o procedimento
a ser descrito nesta secao foi implementado em um codigo computacional e testado
utilizando alguns exemplos fornecidos em Firoozabadi et al. (1988).

Por vias de clareza e como consequéncia das hipoteses simplificadoras utili-
zadas neste trabalho, sera apresentado o céalculo para um sistema trifasico apenas,
composto por agua, 6leo e gas, devendo o leitor se dirigir a Fernandes (2014) para a
extensdo desta deducdo a um sistema com mais fases.

O volume total ocupado pelas fases, V;, é definido como a soma dos volumes
ocupados pelas fases individualmente, como mostra a Equagéo 119:

Vi=Y_V, (119)
j=1

onde V; representa o volume da fase.
Derivando a Equacgao 119 com respeito a pressao, obtém-se a Equacgao 120:

) AN
ap ~ 2P’ (120)
7=1

onde, para a fase agua, a derivada do volume com respeito a pressao € dada na

Equacédo 121 (FERNANDES, 2014):
Vi Nu&lCu
o°P g
Ja para as fases hidrocarbonetos, que sdo consideradas como duas nesse
trabalho (6leo e gas), pode-se fazer uso da equacao de estado dos gases reais, dada

na Equacgao 122:

(121)

PV, = Z,N,RT, j=1,..,n,—1. (122)

Aplicando a Equacao 122 para cada fase e isolando o termo de volume, tem-se
a Equacao 123:
RT

onde N; representa o numero de mols da fase. Logo, tomando a derivada da Equagéo
123 com respeito a pressdo, aplicando a regra da cadeia e mantendo 7" e N, constantes
(FIROOZABADI et al., 1988), é possivel escrever 0V, /0P para as fases hidrocarbonetos
conforme a Equacéao 124 abaixo:

oV, RT rT[ 0z, _ oON,
ovy Bl B 0%, 0N 124
op ~ pr it |Nigp T4igp 0 T T b (124)




76

onde, na equacgao acima e nas que se seguem os subscritos 7', N;, que indicam a
derivada calculada com essas propriedades constantes, foram retirados por via de
praticidade. O termo 0Z;/0P é calculado via a Equagéo 125:

9Z; _
oP Tka_

onde, 0Z;/0P e 0Z;/0ONy; séo obtidos através da equagéo de estado cubica de Peng-
Robinson, dada na Equacgéo 28. Tomando a derivada dessa equagao com respeito a
presséo e reorganizando-a para isolar o termo 0Z;/0P, tem-se a Equagdo 126 abaixo:

<%) 0Z; ON; j=1,.,n,—1, (125)

oP — 0Ny OP

0A,;
oP

——(Z? —6B;Z; —2Z; — Aj+2B; +3B;) =0, j=1,..,n,—1, (126)

0Z;

=P —2 377 —22;(1 — B;) + (A; — 3B —2B))| + ==

0B,

oP
onde, 0A;/0P e 0B;/0P sdo obtidos tomando a derivada parcial das equagdes 29 e
30, respectivamente, com respeito a pressao, resultando nas Equacdes 127 e 128:

(7, — B;)+

0A; a; ,
(9_13]:(}_{’1{)27 j=1,..,n,—1, (127)
%:%, =1,...,n,—1. (128)

O termo 0Z;/0N; por sua vez, é obtido de forma analoga ao termo 0Z;/0P.
Logo, tomando a derivada da Equacéo 28 com respeito ao numero de mols do compo-
nente na fase (Vy;) e reorganizando-a para isolar o termo 0Z7; /0Ny, tem-se a Equacéo
129 abaixo:

0Z; DA,
7?2 -27.(1—-B A; —3B? — 2B, Z; — Bj
8Nk] [3 ( J)+( J 3 J )]+8Nk]( )
OB, .
N, L (Z7 —6B;Z; —2Z; — Aj+2B; +3B7) =0, j=1,..n,—1, (129

onde, 0A;/0Ny; e 0B;/0Ny; séo obtidos tomando a derivada parcial das equagdes 29

e 30, respectivamente, com respeito a Ny;, 0 que resulta nas Equagdes 130 e 131:
0A; P Oa;
ONyj  (RT)20N;’

j=1,n,— 1, (130)

oB; P 0b;

ONyj  RT ONy;’
onde, da;/0N,; e 0b;/ONy; sé&o obtidos derivando as Equacdes 21 e 22 com respeito
a Ny; e lembrando que z;; = Ny;/ >, Ni; por definicdo. Logo, aplicando a regra da
cadeia e reorganizando as expressoes, é possivel obter as Equacgdes 132 e 133:

O 2 [ ‘
0]\7::]' - W(;Nig‘am - Njaj>, jg=1mn =1 (132)

Jj=1..,n,—1, (131)
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aajs; = (b"/’]@bﬂ'), j=1,.,n,—1. (133)

Antes de calcular ON,; /0P, necessario para concluir o calculo da derivada do

fator de compressibilidade com respeito a pressédo (Equacgao 125, sera apresentado

agora o célculo da derivada do numero de mols da fase com respeito a pressao, uma
vez que o termo dNy; /0P surge neste processo de calculo.

Dessa forma, a derivada parcial do nimero de mols da fase com respeito a

pressao é calculada através da Equacéao 134:

oy — 1, (134)

onde o célculo de 9N; /0P, por sua vez, segundo Firoozabadi et al. (1988), ndo pode
ser feito de forma explicita, sendo necessaria uma solucao implicita, a ser exposta a
sequir.

O numero de mols total de um componente pode ser escrito como a soma do
numero de mols contidos em cada fase. Como neste trabalho é considerado que ha
apenas duas fases compostas por hidrocarbonetos, que sdo as fases 6leo e gas, o
namero de mols total de cada componente hidrocarbonetos é calculado pela Equacgao
135 como:

Np = Npo+ Ny, k=1,....n, (135)

onde, Ny, e Ny, representam o nimero de mols de cada componente nas fases 6leo e
gas, respectivamente.
A derivada da Equacao 135 com respeito a presséo € entdo dada na Equacao

136:
ONi  ONp, N ONgg

oP oP oP "’
onde, como N, € constante, a expressao acima resulta na Equagéo 137:
ONko,  ONyg,
oP oP
Reorganizando a Equacédo 137, € possivel escrever a derivada do numero de
mols de uma fase com respeito a outra da seguinte forma, vide Equacao 138:

ONw 9Nk

k=1,...n, (136)

=0, k=1,..,n. (137)

oP oP

O sistema de equacdes provido pela Equacao 137 aplicada a cada componente

hidrocarboneto, resulta em n. equacdes e 2n. incdgnitas. As n. equacgdes restantes,

necessarias para solucao do sistema, sdo provenientes das condi¢cées de equilibrio,

expressas através das restricbes de fugacidade, escritas na forma logaritmica na
Equacéao 139:

k=1,... 0. (138)

In(fro) = In(frg), k=1,..,n. (139)
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Derivando a Equagao 139 com respeito a pressao e aplicando nesta a regra
da cadeia (FERNANDES, 2014), € possivel obter a Equacdo 140 abaixo:

Oln(fro) . o~ O0In(fro) ONiy  Oln( frg) . o Oln firg) ONig

opP ‘v 9N, OP 0P L~ 9N, 0P’

k=1,..,n. (140)

Substituindo a Equacgéo 138 na Equacgéao 140, tem-se a Equacéo 141:

i 8ln(fko)+8ln(fkg) INig  Oln(fro)  Oln(fig)
ON, ONy, ) OP 0P oP

k=1,..,n. (141)

=1

Aplicando a Equacéo 141 para todos os componentes hidrocarbonetos, obtém-

se um sistema de n. equagdes lineares e n. incognitas, resolvido para oN,,/0P utili-
zando a Equacao 142 (FERNANDES, 2014):

Oln(f10)  9n(fig) oln(f10) + dln(f14) ON1g dln(fio) _ Oln(fig)

ON1, ON14 ONnco ONn g oP oP oP

: | : L | = 5 (142)
oln(freo) + On(fncg) Oln(fnco) Oln(fncg) ONngg Oln(fnco) _ On(fncg)
N1, N1, e ONneo ONneg apP P apP
onde o calculo da derivada de in( f;;) sera detalhado a seguir.
Aplicando o logaritmo na Equacao 31, obtém-se a Equacéao 143:

ln(fk]) = ln(gbijij), ]{7 = 1, vy Ny j = 1, ...,np — 1. (143)

Aplicando as propriedades de logaritmo na equacao 143, pode-se reescrevé-la
conforme mostra a Equacéo 144:

In(fr;) = In(px;) + In(zy; P), k=1,..,n., j=1,...,n,—1L (144)

Diferenciando a Equag&o 144 com respeito a pressdo para 7' e N, fixos
(FIROOZABADI et al., 1988), tem-se a Equacéao 145 a seguir:

(aln(fk])) _ 8ln(¢k]) 1
T,Ny,

6P aP +F’ k:]-""anca j:17""np_]" (145)

o subscrito 7', N,; serd novamente omitido em algumas equagdes por brevidade. Para
computar dln(¢y;)/0P, diferencia-se a Equagao 32 com respeito a pressao, de forma a

obter a Equacéo 146:
1 0A; 0B;
C3B]2 <BJ (9P _Aja_P)+

, k=1,..n,j=1..,n,—1 (146)

Oinlons) _ o 07, o (92, OB\ , 1
P o  '\oP 0P “9v2
OB, 0Z;

A
e (250 -257)
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onde, Cy, C1, Cs, C3 € C4 sao dados nas Equacgdes 147 a 151:

C0:%7 kzla"w”& j:]'?""np_l’ (147)
J
1
— k:]. ¢y ':17‘--7 _]-7 148
G Z; — B’ e te np 149
62—2Zﬂakl kzl?"'anm jzl?""”l”_l’ (149)
Z; 1 2)B;
cg—m( S ])7 j=1my =1, (150)
Zj+(1_\/§)Bj

2V/2
72 +27,B; — B

Ja para obter 0in( fi;)/0Nk;, a Equagéo 144 é diferenciada com respeito a Ny,
resultando na Equagao 152:

0ln(fkj)) oln(dr;) 1 (1 —xpy) :
A O PA =—— 4+ ———"2 k=1,..n,75=1,..,n,—1 (152
( ONk; ) 1.n,,.p ONk; Tej N ! ’ o9

Cy=

j=1..,n,—1 (151)

onde, din(¢x;)/ONy,; € obtido diferenciando a Equagéo 32 com respeito ao niumero de
mols de componentes na respectiva fase, de forma a obter a Equacéo 153:

ol ) C 0Z; b, 0Z; 0B,
n(¢k3) :b_;,)(b'—]_(zj_l) J >_Cl( )

6Nkj J@Nk 6Nk] aNk] 6Nk]
1 A Cy Ob, B . B
_2_\/5{./40 CgB (Na]—i_b_jaNkj)}’ k=1,..,n, j=1,..,n,—1. (153)

onde, Ay e A; e sdo calculados nas Equacdes 154 e 155:

Cs (., dA, dB; A; [ OB, 87
B? (B 7 ANy, A ANy, TCp % N T ON,

Ay = Cy

k=1,...n., j=1,...,n,—1, (154)

N; Oa; e
=2ay — 41 |, k=1,..n. j=1...n,—1. 155
Ay |:ak (a] Ny, )zzzl:ilfjak} Ne, J np ( )

Com todos os termos do sistema linear calculados, pode-se resolver a Equacao
142 para ON,,/0P. Apos esta etapa, deve-se utilizar a Equagéo 138 para obter ON,,/0P.
Por conseguinte, tais derivadas devem ser substituidas nas Equacgdes 125 e 137, para
enfim poder concluir o calculo da derivada do volume das fases hidrocarbonetos com
respeito a pressdo. Logo, em posse de 0V, /0P para j = o, g, w e utilizando a Equagéo
120, obtém-se a derivada do volume total com relagéo a presséo.
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Para obter a derivada do volume total com respeito ao nimero de mols de cada
componente, deve-se retornar a Equacao 119 e tomar sua derivada com relacao a Vg,
0 que resulta na Equacgao 156:

g;\i _Zg\/i k=1,..ne, (156)
onde, para a agua a derivada do volume da fase com respeito ao nimero de mols
dos componentes hidrocarbonetos é nula, enquanto que sua derivada com respeito ao
numero de mols de agua é dada na Equagéao 157 como (FERNANDES, 2014):
oA 1
Ny &u
Ja para as demais fases, sera tomada a derivada da Equacao 123 com res-
peito ao numero de mols do componente, mantendo 7' e P constantes, resultando na
Equacéo 158:

(157)

oV;  RT|, ON; 0Z; B o
oN, P [ZJGNk +N](3NJ’ k=1,..,n, j=1,...,n,—1, (158)

onde, o termo 0Z; /0N, é calculado via Equagéo 159 :

8Z; = 9Z; ONy
ONy <= ON;; ON;’

k=1,..,n,j=1..n,—1 (159)

Além disso, o termo 0N, /0N, é calculado de forma anéloga ao procedimento
realizado para obter ON; /0P, conforme mostra a Equacéo 160:

ON; .
8Nk Z 8]\7: =1,.,n, j=1,..,n,—1, (160)

onde o célculo de ON,; /0N, € similar ao calculo de dNy; /0P, de modo que, derivando
a Equacao 135 com respeito a Vi, tem-se a Equacao 161:

ON, 0N, N, |
= =, k=1,.. =1,... 161
aNk 8Nk + aNk ik y ey Moy O y ooy T,y ( 6 )

onde, reescrevendo a Equagédo 161 em fungéo de ;., tem-se a Equacao 162, (FER-
NANDES, 2014):

g]]\\];: = i — gz]\\[f,f k=1,..nei=1,..ne., (162)
onde, §;, =1 parai =ke d =0parai # k.

Para resolver esse sistema, sdo necessarias novamente as equacdes de
equilibrio, de forma que, diferenciando a Equacgao 139 com respeito a NV, e aplicando a

regra da cadeia, tem-se a Equacéao 163:

= OIn(fro) ONio  ~= OIn( frg) ONig
ONi, ON, 4= 0N, ON,’ e e (163)

=1 1=
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Substituindo a Equacgao 162 na Equacao 163 e fazendo algumas manipulacdes
algébricas, obtém-se a Equacao 164:

i Oln(fro) N Oln(frg) \ ONig _ 0ln(fro)
8]\72-0 aN,g 8Nk 8Nk0

., k=1,..,n. (164)

i=1

Ao aplicar a Equacéo 164 para todos os componentes hidrocarbonetos, &
formado um sistema linear como mostrado na Equacao 165:

dln(fro) | Oln(fig) Oln(fro) | Olnlfig) ON1g dln(f10)
ON1, 8N1g 8Nnco aNan ONy, 8Nk]-
: ' : =] (165)
aln(f’ﬂco) aln(fncg) 6ln(f’ﬂc0) _|_ aln(f”cg) aNan aln(f’ﬂco)
ON10 ON1, T ONmeo ONneg ONJ, ONy,;

A resolugéo do sistema acima resulta no calculo de 0N;,/ON; parai =1, .., n,.
ek =1,..,n, que, ao ser substituido na Equacao 162 permite obter dN;,/0N; e,
consequentemente, 0N, /0Ny, utilizando a Equagcdo 160, e 0Z;/0N;, por meio da
Equacéo 159. Por fim, substituindo esses termos na Equagéo 158, obtém-se a derivada
do volume de cada fase com respeito ao numero de mols de cada componente. Logo,
em posse de 0V; /0N, para j = o, g, w e utilizando a Equagéo 156, obtém-se a derivada
do volume total com relacdo ao niumero de mols de cada componente presente na
mistura.
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APENDICE B - TESTE DE ESTABILIDADE DE FASE

Nesta secao sera detalhado o método de Michelsen (1982) da localizagao dos
pontos estaciondrios para realizacao do teste de estabilidade de fase. De modo geral,
Michelsen (1982) formula o equilibrio como um problema de minimizag&o da energia
livre de Gibbs, ou seja, dada uma fase com composicao global z auma 7' e P, se existir
uma composicao, diferente da original, na qual a energia livre de Gibbs atinge seu
minimo global, esta vai garantir uma maior estabilidade ao sistema. Neste caso, diz-se
que a fase é termodinamicamente instavel.

Neste trabalho, uma vez que foram utilizadas as hipéteses de que o sistema
pode ter até trés fases e que dgua nao se mistura com as fases hidrocarbonetos, sera
mostrado apenas o procedimento de teste de estabilidade de fase para uma mistura
monofasica que pode se dividir em duas fases. Para sistemas multifasicos, o leitor deve
se dirigir a (MICHELSEN, 1982).

A energia livre de Gibbs de uma mistura de hidrocarbonetos de composicao =
pode ser calculada por meio da Equacao 166:

Go = Nl (166)
k=1

onde, 1 é o potencial quimico do componente na mistura, tal que 10 = px(2). Supondo
que este sistema se divida em duas fases | e Il com N — € e e numero de mols cada,
sendo ¢ um valor infinitesimal, a energia livre de Gibbs do sistema final é entdo dada
na Equacgéo 167 como:

G =G(N —¢) + Gle). (167)

Logo, a variagado da energia livre de Gibbs desse sistema em estudo € obtida
pela Equacao 168:
AG = G(N —¢€) + G(e) — Go, (168)

onde, fazendo uma expansao em séries de Taylor para G(N — ¢) e descartando os
termos de segunda ordem, é possivel obter a Equagéao 169:

dG
G(IN—¢) =G —€ — 169
(N =) = G(N) Zy(dN)N (169)

onde, y; € a fracdo molar do componente na fase Il. Como G(N) = Gy, equagao acima
pode ser escrita ainda da seguinte forma, vide Equacao 170:

G(N —€) =Go — 62%#2- (170)
k=0
Substituindo a Equagéo 170 na Equacéao 168, tem-se a Equacéo 171:

AG:G(E)—eZykug. (171)
k=0
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Reescrevendo G(€) na Equagéo 171 em fungéo do potencial quimico, obtém-se
a equacdao da variagao da energia livre de Gibbs do sistema em termos do potencial
quimico do componente nas fases, vide Equacao 172:

AG = €3 plmly) — ). (172)

k=0
De forma analoga ao explicado anteriormente, uma mistura é dada como
estavel se sua composigao original, z, corresponde ao minimo global da energia livre
de Gibbs, ou seja, é estavel se AG > 0 para qualquer composicao y existente no
espaco de composigbes. Sendo assim, definindo uma fungéo F(y) como mostra a
Equacéao 173:

Fl) = > ueinly) — 1), (173)

o critério de estabilidade pode ser expresso como F'(y) > 0 para todas as composigoes
de teste y.

Uma forma de saber se existe um ponto para o qual F(y) < 0 é utilizando o
conceito de pontos estacionarios. Para melhor entender este conceito e sua utilidade,
primeiramente deve-se entender a definicdo do termo AG),,, chamado neste trabalho
de variacao da energia de Gibbs molar ou por unidade de mols. Esse termo representa
a variacao em termos molares da energia livre de Gibbs entre a solugédo quimica, real, e
a solucao mecanica, ideal. A diferencga entre a solugao real e ideal é que a segunda nao
considera as interacdes entre os componentes, de forma que a energia livre de Gibbs
mecanica, G...., € calculada utilizando apenas o potencial quimico dos componentes
puros (1)

Considerando, por simplificagdo, um sistema composto por dois componentes
A e B, com numero de mols N, a G,,.. desta mistura é obtida utilizando a Equacéao
174:

Grmee = N[(1 — 2)13™ + 2p15™). (174)

A variacao da energia livre de Gibbs molar desse sistema pode entdo ser
escrita como mostra a Equacgéo 175 abaixo:

AGy = (1= zp)(a(z) — ") + zp(up(z) — w5™). (175)

Generalizando a Equagéo 175 para um sistema multicomponente de composi-
cao global x, a variacao da energia livre de Gibbs molar é calculada segundo a Equacao
176: .

AGy =) wnlpnlx) = ™). (176)
k=1

A mesma relacdo da Equacéo 176 pode ser utilizada para calcular a estabi-
lidade da fase, de forma que, se existir uma composicao que reduza AG),, a fase é
instavel.
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Para melhor ilustrar esta explicacdo, considerando novamente uma mistura
binaria, a variagdo de AG,, com a composi¢cao de um de seus componentes pode ser
exemplificada como mostra a Figura 25.

Figura 25 — Variacao da Energia Livre de Gibbs Molar para uma mistura binaria.

AGpy

Fonte: Michelsen (1982).

Na Figura 25, o hiperplano que é tangente a superficie da Energia Livre de
Gibbs molar na composicao original =z é obtido pela Equagéo 177:

dAG - wro
=D (2) — ). (177)
k=1

A funcao deste plano tangente aplicada no ponto y equivale ao inicio do vetor F,
dado na Equagéo 178 por AGy¢. Ja o ponto final do vetor F equivale a AG,(y) dado
na Equacgéo 179.

AGuo = AGu() + Y (3~ 2)(a(2) — ™). (178)
AGu(w) = Y wliely) — 1) (179)

Como AGwy(z) =Y iy zi((z) — 1), apds algumas manipulagdes algébri-
cas, F(y) se reduz a Equagao 173. Desta forma, é possivel perceber a correlagao
entre a condi¢do de estabilidade e a Figura 25, notando também que, se o hiperplano
tangente estiver em algum ponto acima da superficie de energia, a fase € instavel, visto
que F < 0.

Todavia, mapear todo dominio de composi¢coes possiveis para checar a exis-
téncia de um caso que torne a fase instavel é uma tarefa dificil. Logo, o critério dos
pontos estacionarios € utilizado. Os pontos estacionarios, denominados por ysp, S840
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pontos nos quais a tangente a superficie de energia é paralela a tangente em z, de
forma que:

 F'tem seu valor minimo (ou maximo) nos pontos estacionarios dF'/dz = 0;

« Se F' > 0 para todos os pontos estacionarios (pode haver mais de um), este
também o sera para os demais pontos.

Como consequéncia das observacdes acima, pode-se chegar na Equacéao 180:

mi(ysp) — pie(2) =C, k=1,...,nc (180)
onde C independe de k. Para entender esta independéncia, basta perceber o paralelismo
entre os planos em questao, vide Figura 25. Logo, a condigdo de estabilidade pode ser
dada por C > 0, sendo apenas fungédo dos pontos estacionarios.

Entretanto, para calculos envolvendo equacgdes de estado, € mais conveniente
trabalhar em termos dos coeficientes de fugacidade. Para tanto, seja ¢g(y) definida pela
Equacédo 181 abaixo,

F(y)

9(y) = BT, c Ye(In(yr) + In(on(y)) — (In(2x) + In(Pr(2))), (181)

o critério de estabilidade pode ser escrito como: g(y) > 0. Definindo hy = In(z) +
In(¢r(z)), pode-se reescrever a Equacao 181 conforme a Equacéo 182:

chk(ln(yk) +in(on(y)) —he) >0, k=1,2, .. n. (182)

k=0
O critério do ponto estacionario pode entao ser reescrito em termos do coefici-
ente de fugacidade como mostra a Equacao 183:

Definindo Y;, = e “yy, ou seja, In(yx) — ¢ = In(Y}), pode-se escrever a Equagéo
183 como mostra a Equagéo 184:

Por fim, deve-se resolver a Equagéo 184 para encontrar os pontos estacionarios,
onde y;. € Y}, se correlacionam pela Equacao 185:
— Yk
Yk = m7
Todavia, para encontrar os pontos estacionarios, deve-se partir de um procedi-
mento numérico, mostrado na secao subsecao 4.3.1, Equacao 34. De modo analogo
ao que foi feito em termos do potencial quimico, a estabilidade é garantida se ¢ > 0,
que corresponde a ) , Y;, < 1. Esta ultima € a condigio de estabilidade utilizada no
método numeérico.

k=12, .. n. (185)
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