VIRTUS IMPAVIDA
[ A |

UNIVERSIDADE FEDERAL DE PERNAMBUCO
CENTRO DE TECNOLOGIA E GEOCIENCIAS
DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA CIVIL
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM ENGENHARIA CIVIL
SIMULACAO E GERENCIAMENTO DE RESERVATORIOS DE PETROLEO

IGOR VASCONCELOS DE LACERDA

SIMULACAO NUMERICA DO ESCOAMENTO COMPOSICIONAL EM
RESERVATORIOS DE PETROLEO USANDO UMA FORMULACAO
TOTALMENTE IMPLICITA

Recife
2023

CARACTERIZACAO E SIMULACAO DE RESERVATORIOS, ENERGIAS RENOVAVEIS
E BIOTECNOLOGIA AMBIENTAL

Apoio Geslao

Fine|:§7

rh

Programa de
Recursos Humanos
da ANP

g



IGOR VASCONCELOS DE LACERDA

SIMULACAO NUMERICA DO ESCOAMENTO COMPOSICIONAL EM
RESERVATORIOS DE PETROLEO USANDO UMA FORMULACAO
TOTALMENTE IMPLICITA

Dissertacdo submetida ao corpo docente do
curso de Po6s-Graduacdo em Engenharia Civil
da Universidade Federal de Pernambuco como
parte dos requisitos necessarios a obtencdo do
grau de mestre em Engenharia Civil.

Area de Concentraco: Simulacio e Gerencia-
mento de Reservatdrios de Petroleo.

Orientador: Prof. Dr. Paulo Roberto Maciel Lyra.
Coorientador: Prof. Dr. Darlan Karlo Elisiario de Carvalho.

Recife
2023



Catalogagéo na fonte:
Bibliotecario Carlos Moura, CRB-4/1502

L131s Lacerda, Igor Vasconcelos de.
Simulagéo numérica do escoamento composicional em reservatorios de petroleo
usando uma formulacdo totalmente implicita. / Igor Vasconcelos de Lacerda. —
2023.
105 f.: il.

Orientador: Prof. Dr. Paulo Roberto Maciel Lyra.

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

Dissertacdo (mestrado) — Universidade Federal de Pernambuco. CTG. Programa
de P6s-Graduagdo em Engenharia Civil, 2023.

Inclui referéncias e apéndices.

1. Engenharia civil. 2. Reservatorios de petréleo. 3. Formulagéo
composicional. 4. Abordagem totalmente implicita. 1. Lyra, Paulo Roberto
Maciel (orientador). Il. Carvalho, Darlan Karlo Elisiario de (coorientador).
[11. Titulo.

UFPE

624 (22. ed)) BCTG/2023-063




IGOR VASCONCELOS DE LACERDA

SIMULACAO NUMERICA DO ESCOAMENTO COMPOSICIONAL EM
RESERVATORIOS DE PETROLEO USANDO UMA FORMULACAO

TOTALMENTE IMPLiCITA

Dissertagdo em Engenharia Civil da
Universidade Federal de Pernambuco,
Centro de Tecnologia e Geociéncias,
como requisito para obtengdo do titulo
de Mestre em Engenharia Civil, Area de

Concentragdo Simulagdo e
Gerenciamento de Reservatorios de
Petroéleo.

Aprovada em 30/01/2023

Orientador: Prof. Dr. Paulo Roberto Maciel Lyra - Universidade Federal de Pernambuco
Coorientador: Prof. Dr. Darlan Karlo Elisiario de Carvalho — Universidade Federal de

Pernambuco

BANCA EXAMINADORA

Prof. Dr. Ramiro Brito Willmersdorf (examinador interno)
Universidade Federal de Pernambuco

Prof. Dr. Mércio Rodrigo de Aratijo Souza (examinador externo)
Universidade Federal da Paraiba

Prof. Dr. Fernando Raul Licapa Contreras (examinador externo)
Universidade Federal de Pernambuco



AGRADECIMENTOS

Agradeco profundamente aos meus pais, Gisoneide Bezerra e Severino Lacerda, por
todo o suporte durante a realizacdo deste trabalho, e por ndo medirem esforcos para que eu
alcancasse meus objetivos. Pelo exemplo de amor, carater, honestidade e perseveranga, mos-
trando-me que sou capaz de atingir meus sonhos com base no trabalho duro, fé e determinac&o.

A minha irma Jéssica Lacerda, pelo exemplo de dedicagio e perseveranca, sempre me
motivando a buscar o melhor de mim.

Aos meus demais parentes e familiares que me apoiaram nos momentos de dificuldade.

A todos 0s meus amigos, que sempre ajudaram com 0s momentos de descontracdo, con-
tribuindo com boas risadas e renovando as energias para continuar o trabalho. N&o citarei nomes
para ndo cometer a injustica de esquecer alguém, mas sintam-se abracados.

Aos meus orientadores, o professor Dr. Paulo Lyra e o professor Dr. Darlan Carvalho,
por me acolherem no grupo de pesquisa PADMEC, por todo o suporte e orientagcdo ao longo
desses anos e pela confianca depositada em mim. Foram partes fundamentais para a realizacédo
deste trabalho.

A todos os colegas que fazem parte do grupo PADMEC, em especial Maria Eduarda
Galindo, por todo o auxilio prestado e todo conhecimento compartilhado, sem o0s quais este
trabalho néo seria possivel.

A Agéncia Nacional do Petréleo, Gas Natural e Biocombustiveis — ANP e & Finan-
ciadora de Estudos e Projetos — FINEP, por meio do Programa de Formacéo de Recursos
Humanos da ANP para o Setor de Petréleo, Gas Natural e Biocombustiveis — PRH-ANP/FI-
NEP, pelo apoio financeiro, suportado com recursos provenientes do investimento de empresas
petroliferas qualificadas na Clausula de P, D&I da Resolu¢do ANP n° 50/2015. Em particular
a0 PRH 48.1 “Caracterizacao e Simulacdo de Reservatorios, Energias renovaveis e Bio-
tecnologia Ambiental” (PROCESSO ANP N°48610.201019/2019-38), do Departamento de
Energia Nuclear do Centro de Tecnologia e Geociéncias da UFPE.



RESUMO

Na industria do petroleo, a simulacdo numérica de reservatérios € uma ferramenta am-
plamente utilizada para investigar o efeito de diferentes estratégias de injecdo ou producao, uma
vez que as equacdes que regem o modelo matematico de um reservatorio nao podem ser resol-
vidas por métodos analiticos para problemas gerais. Dos modelos de fluidos mais adotados,
destacam-se o Black-Oil e o composicional. O Black-Oil é amplamente utilizado na simulacéo
de reservatorios por sua relativa facilidade de implementacao e relativo baixo custo computa-
cional. Entretanto, para a simulacdo de problemas mais complexos, como a aplicagdo de técni-
cas de Recuperacdo Avancada, reservatdrios de éleo volatil (exemplo do pré-sal brasileiro) ou
de gas condensado, é necessaria a aplicacdo do modelo composicional para atingir resultados
mais acurados e fisicamente adequados. A solucdo do modelo composicional envolve um com-
plexo sistema de equagdes cuja solucdo representa, até hoje, um grande desafio do ponto de
vista computacional. Vérios algoritmos de solucdo surgem da combinacdo de diferentes sele-
cOes de variaveis primarias e técnicas de desacoplamento. Neste trabalho, apresentamos uma
formulacdo Totalmente Implicita (Fully Implicit - FI) com abordagem monolitica, empregando
0 método de Euler implicito (Backward Euler) para a integracdo no tempo, utilizando uma
Equacdes de Estado para modelagem do comportamento das fases. Adotamos o fluxo de até
trés fases no reservatorio (adgua, 6leo e gas). Para os termos difusivos das equacgdes que descre-
vem o modelo matematico, discretizamos pelo Método dos Volumes Finitos com a Aproxima-
¢do de Fluxo por Dois Pontos (Two-Point Flux Approximation - TPFA), enquanto nos termos
advectivos aplicamos a ponderacdo a montante de primeira ordem. Esse simulador foi elabo-
rado em um ambiente integrado e em conjunto com outros projetos desenvolvidos por integran-
tes do grupo PADMEC da UFPE. Utilizou-se a linguagem Python na implementacdo, recor-
rendo a vetorizacdo das operacdes na busca de um melhor desempenho computacional. Nesse
ambiente, ja foram elaboradas duas formulagfes sequenciais (uma IMPEC e uma IMPSAT), e
como contribuicdo deste trabalho, uma formulacdo Totalmente Implicita foi acrescentada.
Nossa formulacdo é avaliada resolvendo problemas de natureza 1-D e 2-D encontrados na lite-
ratura, usando malhas cartesianas, e os resultados s@o promissores, fornecendo uma base para
futura implementacdo de modelos mais complexos, como uma expansao para formulacéo ndo

isotérmica e adequacao para implementacao usando malhas ndo-estruturadas.

Palavras-chave: reservatorios de petroleo; formulacdo composicional; abordagem totalmente

implicita.



ABSTRACT

In the oil industry, the numerical simulation of reservoirs is a widely used tool to inves-
tigate the effect of different injection or production strategies, since the equations that govern
the mathematical model of a reservoir cannot be solved by analytical methods for general prob-
lems. Of the most adopted fluid models, Black-Oil and compositional stand out. The Black-Oil
model is widely used in the reservoir simulation due to its relative ease of implementation and
relatively low computational cost. However, for the simulation of more complex problems, such
as the application of Enhanced Oil Recovery techniques, volatile oil reservoirs (example of the
Brazilian pre-salt) or condensate gas, it is necessary to apply the compositional model to
achieve results more accurate and physically adequate. The solution of the compositional model
involves a complex system of equations whose solution represents, until today, a great chal-
lenge from the computational point of view. Several solution algorithms arise from the combi-
nation of different primary variable selections and decoupling techniques. In this work, we pre-
sent a Fully Implicit (FI) formulation with a monolithic approach, employing the Backward
Euler method for time integration, using an Equations of State (EOS) for modeling the phases
behavior. We adopted the flow of up to three phases in the reservoir (water, oil and gas). For
the diffusive terms of the equations describing the mathematical model, we discretize using the
Finite Volume Method with the Two-Point Flux Approximation (TPFA), while for the advec-
tive terms we apply the first-order upstream weighting. This simulator was created in an inte-
grated environment together with other projects developed by members of the PADMEC group
at UFPE. The Python language was used in the implementation, resorting to the vectorization
of operations in the search for better computational performance. In this environment, two se-
guential formulations have already been elaborated (one IMPEC and one IMPSAT), and as a
contribution to this work, a Fully Implicit formulation was added. Our formulation is evaluated
by solving 1-D and 2-D problems found in literature, using Cartesian meshes, and the results
are promising, providing a basis for future implementation of more complex models, such as
an expansion to non-isothermal formulation and suitability for implementation using unstruc-

tured meshes.

Keywords: petroleum reservoirs; compositional formulation; fully implicit approach.
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1 INTRODUCAO

Nesta secdo serdo apresentadas as consideragdes iniciais, 0s objetivos gerais, 0s objeti-

vos especificos e a organizacao dos capitulos que constituem esta dissertacao.

1.1 Consideracdes Iniciais

Usualmente, os processos de recuperacdo de 6leo podem ser subdivididos em trés cate-
gorias: priméria, secundaria e terciaria, também chamada de recuperagdo avancgada (Enhanced
Oil Recovery — EOR). Na recuperagdo primaria, o reservatorio contém essencialmente um tnico
fluido, como gés ou Gleo e a presenca de agua é, geralmente, negligenciada. Muitas vezes a
pressdo no reservatorio é tao alta que o gas ou 6leo é produzido por simples descompressao
natural sem qualquer esforco de bombeamento nos pogos. Essa etapa termina quando ocorre
um equilibrio de pressdo entre o campo de petroleo e a atmosfera, possuindo uma baixa efici-
éncia, ja que geralmente deixa de 70% a 85% dos hidrocarbonetos no reservatério (THO-
MAS, 2001; CHEN, HUAN e MA, 2006).

Quando a pressdo do reservatorio € reduzida a um ponto em que ndo € mais eficaz na
expulsdo do 6leo para 0s pocos produtores, um fluido (geralmente agua) € injetado em alguns
pocos (pocos de injecdo) enquanto o 6leo é produzido por meio de outros pogos (pocos de
producdo), visando manter a alta pressdo do reservatorio e as taxas de producao elevadas. Esse
processo é chamado de recuperacgdo secundaria. Mesmo com a aplicacdo da recuperacao secun-
daria, geralmente 50% ou mais dos hidrocarbonetos permanecem no reservatorio, dependendo
das propriedades do 6leo existente e da formacdo geoldgica presente (DONALDSON, CHI-
LINGARIAN e YEN, 1989; CHEN, HUAN e MA, 2006).

Para recuperar mais hidrocarbonetos e aumentar o fator de recuperacdo, varias técnicas
de recuperacdo avancada foram desenvolvidas. Enquanto a recuperacdo secundaria envolve a
injecdo de dgua ou gas para ajudar a deslocar o 6leo para os pocos de producdo sem alterar as
propriedades reais dos hidrocarbonetos, as técnicas de EOR envolvem a alteracdo da composi-
cao dos fluidos existentes no reservatorio, por meio de processos quimicos e térmicos comple-
x0s. Exemplos de EOR englobam a recuperacdo térmica, a injecdo alternada de agua e gas
(Water Alternating Gas - WAG), a injecdo quimica, dentre outros (ROSA, CARVALHO e
XAVIER, 2006). Em esséncia, propriedades importantes como densidade e viscosidade do pe-
tréleo bruto mudam, facilitando o deslocamento do 6leo no reservatorio para 0s pogos produ-
tores (MOKHEIMER et al., 2019).
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Nesse contexto, é importante citar a Recuperacio Melhorada de Oleo (Improved Oil
Recovery — IOR) e suas diferencas em relagéo ao EOR, visto que constantemente esses dois
termos s@o usados como sindnimos. A principal diferenca entre essas estratégias é que a abor-
dagem EOR é usada para recuperar o 6leo movel que permanece no reservatorio apés a aplica-
cao dos métodos primarios e secundarios, enquanto as estratégias IOR sdo mais amplas, bus-
cando recuperar 0leo adicional além dos métodos de recuperacdo priméaria ou qualquer ativi-
dade que aumente a producdo de 6leo e aumente o fator de recuperacdo. Isso implica que o IOR
inclui a aplicacdo de avancos tecnoldgicos ao longo da vida util de um campo e abrange todos
0s métodos de recuperacgdo secundaria e terciaria (WANG et al., 2017). Os métodos IOR con-
vencionais incluem gerenciamento aprimorado de reservatorios, iniciativas de reducdo de cus-
tos e os métodos EOR.

Na inddstria do petroleo, a modelagem de reservatérios é amplamente utilizada para,
por exemplo, investigar o efeito de diferentes estratégias de inje¢do ou producdo no desempe-
nho do reservatdrio, ou ainda para estimar parametros envolvidos na solucéo de problemas in-
versos ou de ajuste de historico, otimizacdo da producdo e avaliacdo de incertezas (ABOU-
KASSEM, FAROUQ-ALI e ISLAM, 2013). Em geral, as equac6es que descrevem um modelo
matematico de um reservatorio ndo podem ser resolvidas por métodos analiticos. Desde a dé-
cada de 1950, quando os computadores se tornaram amplamente disponiveis, modelos numéri-
cos tém sido usados para prever, entender e otimizar processos complexos de fluxo de fluidos
em reservatorios de petréleo. Avancos recentes em capacidades computacionais, particular-
mente com o advento de novas arquiteturas paralelas, expandiram muito o potencial para resol-
ver problemas maiores e, portanto, permitir a elaboracdo de modelos mais proximos da fisica
real (CHEN, HUAN e MA, 2006). Os simuladores de reservatorios sao ferramentas utilizadas
para atingir tais objetivos e esforcos tém sido dedicados para melhorar o desempenho compu-
tacional dessas ferramentas ao longo das ultimas décadas, o que tem permitido o uso de modelos
cada vez mais acurados (QIAO, 2015; FERNANDES, MARCONDES e SEPEHRNOORI,
2021).

Os dois modelos de fluidos mais populares para simulagdo de reservatorios nas ultimas
décadas sdo: o modelo Black-Oil e 0 modelo composicional. O modelo Black-Oil, amplamente
utilizado na inddstria, assume que os fluidos presentes sdo constituidos de uma fase aquosa
explicita e apenas dois pseudocomponentes hidrocarbonetos, distribuidos em um pseudocom-
ponente para a fase 6leo e outro para a fase gas (CHANG, POPE e SEPEHRNOORI, 1990).
Esse modelo tem sido amplamente utilizado devido a relativa facilidade de implementacéo,

baixo custo computacional, quando comparado aos modelos composicionais mais complexos,
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e robustez quando aplicado a simulacdo de técnicas convencionais de recuperacdo de 6leo,
como a injecdo de &gua, onde 0s processos sdo essencialmente imisciveis (QIAO, 2015).

O modelo Black-Oil pode ser usado para descrever os processos de deplecao de pressao
e deslocamento multifasico e, portanto, tem sido amplamente utilizado na simulacao de recu-
peracdo priméria e secundéria (QIAO, 2015). Para a simulacdo das técnicas de EOR, que en-
volvem a alteracdo da composicao dos fluidos do reservatdrio, é necessaria a aplicacdo de mo-
delos mais complexos, uma vez que o Black-Oil nédo € capaz de lidar com esse fendbmeno de
maneira consistente. Nesse contexto é fundamental a aplicacdo do modelo composicional.

Nos modelos composicionais, 0 nimero de pseudocomponentes hidrocarbonetos que
descrevem as fases 6leo e gas €, em principio, arbitrario. Logo, o nimero de fases presentes em
equilibrio, bem como a composicdo de cada uma das fases dependem das condig¢des termodi-
namicas e da concentracao total de cada componente (CHEN, HUAN e MA, 2006). Diferente
do modelo Black-oil, que usa simples correlagfes PVT (presséo, volume e temperatura) para
retratar o comportamento das fases, 0s modelos composicionais fazem uso de uma Equacéo de
Estado (Equations of State - EOS) para descrever o comportamento da mistura de fluidos, per-
mitindo calcular o equilibrio liquido-vapor de forma acurada e mais proximo da realidade.

As Equacbes de Estado podem representar com acurécia as propriedades PVT de hidro-
carbonetos fluidos, produzindo bons resultados na modelagem de reservatérios nos quais as
fases mudam drasticamente em relacdo a presséo, temperatura e composi¢cdo, Como, por exem-
plo na aplicacdo de técnicas EOR, que envolvem um comportamento de fases complexo e estdo
muito além da capacidade dos simuladores Black-oil (QIAQO, 2015). Além da simulacdo das
técnicas de EOR, os modelos composicionais também s&o necessarios na simulagdo de reser-
vatorios de 6leo volatil (por exemplo, os do pré-sal brasileiro) ou de gas condensado (CHANG,
POPE e SEPEHRNOORI, 1990; LABOISSIERE et al., 2013).

Dessa forma, este trabalho foca no desenvolvimento de um simulador numérico com-
posicional isotérmico para analise do fluxo multifasico e multicomponente em reservatorios de
petroleo, usando uma EOS. Utilizamos a formulagdo Totalmente Implicita com abordagem mo-
nolitica proposta por Collins et al. (1992), empregando o método de Euler implicito (Backward
Euler) para a integracdo no tempo, aplicada a malhas cartesianas e estruturadas em 1-D e 2-D
para a simulacdo composicional de reservatorios. Na formulagcdo numeérica, adotamos a forma
classica do Método dos Volumes Finitos (Finite Volume Method - FVM), também chamada de
esquema com Aproximacéo de Fluxo por Dois Pontos (Two-point Flux Approximation — TPFA)
na literatura de simulacdo de reservatdrios de petroleo (Peaceman, 1990) para a discretizacdo

dos termos difusivos das equacdes governantes, bem como o0 método de ponderacdo a montante,
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upwind ou upstream de primeira ordem para a aproximagéo dos termos de fluxo advectivo. Esse
simulador foi implementado em um ambiente integrado e em conjunto com outros projetos
desenvolvidos por membros do grupo PADMEC da UFPE (GALINDO, 2021; GALINDO et
al., 2022; LACERDA et al. 2022). O algoritmo foi implementado na linguagem Python (VAN
ROSSUM e DRAKE JR, 1995) de forma vetorizada, buscando reduzir os custos computacio-
nais envolvidos. A formulacdo original deste simulador consistia em uma formulagédo IMPEC
implementada por Galindo (2021). Como contribuicdo deste trabalho, a formulacdo Totalmente

Implicita (FI) de Collins et al. (1992) foi implementada com sucesso neste estudo.

1.2 Objetivos Gerais

O objetivo geral do presente trabalho é desenvolver um simulador numérico composi-
cional baseado em Equacbes de Estado para a solucdo do problema de transporte multifasico e
multicomponente em reservatérios de petroleo utilizando uma formulagdo Totalmente Implicita

com abordagem monolitica aplicada a malhas cartesianas estruturadas em 1-D e 2-D.

1.3 Objetivos Especificos

e Estudo e pesquisa sobre a modelagem de escoamentos multifasicos e multicompo-
nentes em reservatorios de petréleo, utilizando o modelo composicional baseado
em EOS;

e Implementacdo de uma formulacdo composicional Totalmente Implicita para solu-
c¢do do problema de escoamento utilizando a linguagem de programacao Python, de
maneira vetorizada e computacionalmente eficiente;

e Simulacdo de casos benchmark para verificacdo das técnicas implementadas e ava-
liar a acuracia das formulacdes e esquemas de discretizacdo escolhidos para reso-

lucdo numérica do problema.

1.4 Organizacao da Dissertacdo

Além deste capitulo introdutorio, esta dissertacdo € composta por mais 5 capitulos, des-

critos a seguir:
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No Capitulo 2 é apresentada uma revisdo da literatura com relagdo a simulagéo
composicional de reservatorios de petroleo;

No capitulo 3 é apresentado o modelo matemaético adotado para o escoamento mul-
tifasico e multicomponente em reservatorios de petréleo;

No capitulo 4 ¢ exibida a formula¢do numérica adotada para a solu¢éo do problema
composicional;

No Capitulo 5 sdo expostos os resultados obtidos na simulacdo de casos benchmark
para verificacdo das técnicas implementadas no Capitulo 4;

No Capitulo 6 sdo apontadas as conclusdes extraidas do presente trabalho e apre-

sentadas sugestdes para trabalhos futuros.
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2 REVISAO DA LITERATURA

Embora a representacdo matematica e numérica do fluxo multifasico e multicomponente
na simulacdo de reservatorios de petroleo tenha sido estudada nas ultimas décadas, ela ainda é
uma tarefa desafiadora. A complexidade € proveniente dos maltiplos fenémenos fisico-quimico
envolvidos, dos extensos modelos matematico e numérico, que resultam na solucdo de um
grande namero de equac6es ndo lineares, além do calculo acurado das incégnitas que represen-
tam as variaveis fisicas do fluxo de fluidos em meios porosos. Diversos autores apresentaram
variadas formulagdes para o tratamento do escoamento composicional, e um breve resumo é
apresentado a seguir.

Os primeiros modelos composicionais ndo usavam Equac6es de Estado (EOS), com as
propriedades fisicas avaliadas por meio de correlagdes, gerando simuladores com varios pro-
blemas de convergéncia e consisténcia termodinamica. Fussell e Fussell (1979) foram os pri-
meiros autores a introduzir uma Equacéo de Estado para calcular o equilibrio de fases em um
simulador composicional de reservatorio, superando problemas de ndo convergéncia de mode-
los anteriores, que ndo usavam Equacdes de Estado. Empregando uma formulacdo IMPEC (Im-
plicit Pressure Explicit Composition), Fussell e Fussell (1979) usaram as equacgdes de restricao
(equacdes de fugacidade e restricdo de volume poroso) como equagfes primarias em vez das
usuais equacdes de balango de massa dos componentes.

Coats (1980) desenvolveu um simulador Totalmente Implicito (Fully Implicit - FI), tri-
dimensional e trifasico, dispondo de uma equacéo de estado para o equilibrio das fases e calculo
das suas propriedades. O conjunto de variaveis primérias foi denominado de variaveis naturais.
Nghiem, Fong e Aziz (1981) desenvolveram um simulador composicional trifasico e tridimen-
sional. Eles adotaram o método IMPEC, resolvendo a pressao implicitamente e as composicdes
explicitamente. O referido modelo usa a EOS de Peng e Robinson (1976) para o equilibrio de
fases e calculo das densidades. Os efeitos da tenséo interfacial também foram considerados.
Young e Stephenson (1983) relatam que produziram um simulador mais eficiente do que o
simulador de Fussell e Fussell (1979), a partir de uma sele¢do diferente das variaveis primarias.
No modelo de Fussell e Fussell (1979), diferentes conjuntos de variaveis primarias eram sele-
cionadas dependendo das condi¢Ges dos fluidos, enquanto que no de Young e Stephen-
son (1983) um unico conjunto de variaveis primarias foi adotado, independente das condi¢des
dos fluidos. Assim, a matriz jacobiana era esparsa e proxima de triangular superior, podendo
ser resolvida com mais eficiéncia. Um novo tipo de formulacéo foi introduzido por Acs, Doles-

chall e Farkas (1985), que apresentaram uma equacdo de pressdo para formulacdo IMPEC



22

totalmente desacoplada das equacdes de fugacidade, a partir de uma equacao de equilibrio de
volume, resolvendo as pressdes implicitamente e as composigdes explicitamente.

Chien, Lee e Chen (1985) apresentaram outra formulacdo Totalmente Implicita com
variaveis primarias diferentes daquelas de Coats (1980). Eles resolveram para pressao, compo-
sicdo global e constantes de equilibrio, enquanto que em Coats (1980) as varidveis primarias
eram pressdo, saturagdo e composicdo das fases. Quandalle e Savary (1989) introduziram uma
formulacdo IMPSAT (Implicit Pressure and Saturation). Este modelo tem a vantagem de ser
mais estavel do que uma formulacdo IMPEC usual, devido ao tratamento implicito das satura-
cOes. Além disso, possui um numero reduzido de equacfes em comparagdo a uma formulacéo
Totalmente Implicita. Chang (1990) desenvolveu um simulador composicional tridimensional
com formulacdo IMPEC. Ele focou na simulacédo de injecdo de gas miscivel, de forma que foi
necessario o calculo de equilibrio termodinamico capaz de lidar com todas as fases que apare-
ciam durante a simulacgdo (4gua, 6leo, gas e segunda fase liquida ndo aquosa).

Briens et al. (1991) desenvolveram um simulador de reservatorio composicional veto-
rizado totalmente paralelo e introduziram um algoritmo, Sequential Staging of Tasks (SST), que
pode ser usado para processamento paralelo, visando acelerar a solucdo de problemas em
grande escala. Collins et al. (1992) desenvolveram uma formulacdo Totalmente Implicita, na
qual o equilibrio de fases é desacoplado das equac¢des de balanco de massa. Nessa formulagéo,
sdo utilizadas variaveis globais (pressao e concentracdo molar dos componentes), de modo que
o equilibrio de fases pode ser realizado de forma separada. Branco e Rodriguez (1996) desen-
volveram outra formulacdo IMPSAT, que chamaram de formulacéo semi-implicita. A principal
diferenca entre essa formulacdo e a de Quandalle e Savary (1989) € a opcdo por atualizar as
concentracdes dos componentes a cada iteracao do solucionador de Newton. Wang et al. (1997)
apresentaram a formulacao para um simulador composicional EOS totalmente implicito e pa-
ralelo, capaz de simulacbes em grande escala. Eles dividiram o trabalho em duas partes. Na
Parte I, Wang et al. (1997) mostraram a formulacdo matematica e as técnicas de solu¢do numé-
rica, enquanto na Parte 11, Parashar et al. (1997) abordaram a parte de estrutura de dados, inter-
face para usuérios, multiprocessamento e estrutura geral para a implementacdo usando uma
linguagem orientada a objetos.

Cao e Aziz (2002) também desenvolveram um método IMPSAT para simulacéo de re-
servatorio. Eles atestam que o IMPSAT se torna particularmente atraente a medida que o nu-
mero de componentes aumenta, além de poder ser usado em uma abordagem implicita adapta-
tiva. Yan et al. (2004) desenvolveram um simulador composicional tridimensional e trifasico

usando o método das linhas de fluxo (streamlines) e o aplicaram ao processo de injecdo
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alternada de agua e gas (Water Alternating Gas - WAG). Voskov e Tchelepi (2008) descreve-
ram uma abordagem baseada na parametrizacéo adaptativa do espago composicional (Compo-
sitional Space Parameterization - CSP). VVoskov e Tchelepi (2012) analisaram varias formula-
cOes utilizadas para simulacdo composicional de reservatdrio, incluindo diferentes conjuntos
de varidveis primarias, usando uma estrutura computacional baseada em diferencia¢do automa-
tica. O método totalmente implicito foi utilizado. Eles avaliaram o comportamento do solucio-
nador ndo linear baseado em Newton em fun¢éo do tamanho do passo de tempo para diferentes
conjuntos de variaveis.

Santos (2013) comparou uma série de formulacdes para a simulagdo composicional de
reservatorios, bem como sugeriu modificagdes visando aprimorar as formulagdes classicas com
novos recursos. As formulacgdes variaram de sequencial IMPEC, IMPSAT a totalmente impli-
cito. Os novos recursos implementados e testados envolveram a inclusdo de disperséo fisica e
aplicacdes em malhas poligonais ndo-estruturada. Fernandes (2014) implementou e comparou
alguns métodos implicitos e outros semi-implicitos. Ele testou: uma formulagdo IMPEC, uma
formulacdo IMPSAT e duas formulacdes Totalmente Implicitas, das quais uma delas foi pro-
posta no trabalho. Ele ainda implementou formulacdes alternativas do IMPSAT, buscando re-
solver alguns problemas de inconsisténcias relatados na literatura. Nesse trabalho os autores
usaram o Método dos Volumes Finitos baseado em elementos (Element-based Finite Volume
Method - EbFVM) para discretizar as equagdes usando malhas cartesianas e ndo-estruturadas,
para reservatorios 2-D e 3-D.

Qiao (2015) empregou a formulacdo Totalmente Implicita proposta por Collins et al.
(1992) para examinar diversos solucionadores algébricos para o sistema de equagdes nao line-
ares. Em particular, ele propds uma técnica de desacoplamento analitico e outra de desacopla-
mento semi-analitico, a partir da qual a equacao de pressao esta diretamente relacionada a uma
equacao eliptica e pode ser resolvida de forma mais eficiente. Por meio de experimentos numé-
ricos, ele demonstrou um bom desempenho em comparagdo com outros métodos de solugédo
existentes.

Voskov (2017) utilizou uma técnica de diferenciagdo automatica em conjunto com uma
nova abordagem para a linearizagao das equagdes governantes. A versdo discretizada das equa-
cOes foi escrita na forma de operador, onde cada termo € apresentado como um produto de dois
operadores. O primeiro tipo de operador depende das propriedades fisicas da rocha e do fluido
enquanto o segundo tipo depende das propriedades no espaco. Essa formulacdo foi chamada de
Linearizacdo Baseada em Operadores (Operator-Based Linearization - OBL). Moncorgé,

Tchelepi e Jenny (2018) propuseram uma nova formulagdo sequencial implicita baseada em
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uma equacdo ndo linear de balanco de volume global, usando varidveis naturais (saturacdes e
composic¢des das fases), com o intuito de melhorar a convergéncia dos métodos sequenciais.
Eles relatam que alcancaram propriedades de convergéncia muito comparaveis as da aborda-
gem FI.

Fernandes, Marcondes e Sepehrnoori (2018) apresentaram uma nova abordagem Total-
mente Implicita chamada PZS (pressdo, composi¢do global e saturacéo de agua). A formulagédo
considera a pressao, a saturacdo da agua e as composicdes globais como variaveis primarias,
reduzindo o nimero de incognitas quando comparada a outras formulacdes Totalmente Impli-
citas baseado no equilibrio de volume. A nova formulagdo foi comparada com outras formula-
cOes baseadas em equilibrio de volume e com o IMPEC, observando que a abordagem PZS &,
em geral, mais rapida que as outras abordagens testadas. Recentemente, Fernandes, Marcondes
e Sepehrnoori (2021) apresentaram um novo Método Implicito Adaptativo (Adaptive Implicit
Method - AIM) combinando uma formulagéo de variaveis globais Totalmente Implicita e uma
abordagem IMPEC. Os blocos da malha s&o selecionados dinamicamente como Fl ou IMPEC
com base em um algoritmo de andlise de estabilidade. A parte Totalmente Implicita considera
a pressao, saturacdo de agua e composicdes globais como varidveis primarias, enquanto que no
IMPEC, as varidveis primérias sdo a pressdo e o nimero total de mols para cada componente.
Além disso, um novo algoritmo de andlise de estabilidade é proposto e usado para até quatro
fases.

Neste trabalho, adotamos a formulacdo Totalmente Implicita proposta por Collins et
al. (1992), que adota a pressdo e 0 nimero de mols de cada componente como as variaveis
primarias, também chamadas de varidveis globais. Nessa abordagem, o calculo do comporta-
mento de fases é realizado independente do problema de fluxo do sistema principal de equacdes.
Apesar de gerar um namero superior de iteracdes no solucionador ndo linear, esse desacopla-
mento permite tratar o calculo de equilibrio de fases com certa flexibilidade, como facilitar a
expansao para lidar com o equilibrio trifasico (liquido-liquido-vapor), presente na inje¢do mis-
civel de CO2 e em metodos ndo isotérmicos como a injecdo de vapor. Alguns resultados deste

trabalho foram apresentados em Lacerda et al. (2022).
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3MODELO MATEMATICO

As equacdes que descrevem o escoamento composicional em meios porosos incluem:
equacdo da conservacdo de massa dos componentes, restricdo de volume poroso, correlactes
que descrevem as propriedades dos fluidos e equacGes termodindmicas que representam as re-
lacBes de equilibrio locais (COLLINS etal., 1992; SANTOS, 2013; FERNANDES, 2014). Para
calcular os fluxos das fases empregou-se a lei de Darcy. Neste modelo, a equacéo de estado de
Peng Robinson (1976) ¢é usada para determinar o equilibrio entre as fases, de maneira que as
propriedades fisicas das fases e dos componentes sdo avaliadas sem necessidade de recorrer a
correlagOes e tabelas PVT (pressdo, volume e temperatura). A hipétese de equilibrio local é
normalmente aceita no campo da engenharia de reservatérios e é considerado que cada ponto
do reservatdrio esta em equilibrio termodindmico na pressdao e composicao global em que ele
se encontra (FERNANDES, 2014).

3.1 Variaveis Primarias

A simulacdo composicional pode ser dividida em dois tipos, de acordo com a selegéo
das variaveis primarias: variaveis naturais e variaveis globais. Essa selecdo das variaveis € uma
parte muito importante do desenvolvimento de um simulador composicional, ditando o restante
das etapas de seu desenvolvimento (SANTOS, 2013; HEIDARI, 2014).

No caso da escolha das variaveis naturais, as saturacoes das fases e as fracbes molares
dos componentes nas fases sdo atualizadas a cada iteracdo de Newton. Propriedades de fase sdo
calculadas sem realizar nenhum célculo de equilibrio de fases, sendo a maior vantagem desse
método em termos de esforco computacional. Além disso, uma vez gque as variaveis naturais
sdo apresentadas explicitamente nas equacfes primarias, a construcdo da matriz Jacobiana é
mais simples e menos sujeita a erros (COATS, 1980).

Como ponto negativo, o maior desafio é o aparecimento e o desaparecimento das fases.
Sendo a saturagdo e fragdo molar usadas como variaveis primarias, elas dependem da existéncia
dessa fase em questdo. No decorrer da simulacdo, os elementos da malha tém diferentes fases
em diferentes momentos, de maneira que as variaveis primarias podem ser diferentes de bloco
para bloco. O rastreamento das fases e a necessidade de mudanca das variaveis primarias das
fases ndo existentes para as que existem, em cada bloco, adiciona trabalho extra e eleva o nivel

de dificuldade da implementagéo computacional (HEIDARI, 2014).
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J& no caso da escolha das variaveis globais, utiliza-se 0 numero global de mols dos
componentes, ndo necessitando de troca ou substitui¢do de variavel. Uma vez que as variaveis
primarias sdo variaveis globais, e sua existéncia € independente da existéncia de fases indivi-
duais. Isso facilita a implementacéo dos solucionadores néo lineares, 0s quais podem ser proje-
tados e otimizados para esse sistema de equagdes. Uma possivel desvantagem de usar variaveis
globais é que a cada iteracdo de Newton e para cada volume de controle da malha um célculo
de equilibrio de fases deve ser realizado para encontrar o nimero de fases e as fracbes molares
dos componentes. Contudo, isso permite uma flexibilidade na formulacéo desse calculo de equi-
librio, facilitando implementagdes alternativas do modelo de comportamento de fases (COL-
LINS et al., 1992; WANG et al. 1997).

Como problema desse método, pode-se citar a constru¢do da matriz Jacobiana, mais
desafiadora comparada a das variaveis naturais. Para calcular as derivadas de forma analitica,
0 uso extensivo da regra da cadeia € inevitavel na diferenciacdo da equacéo residual em relacéo
as variaveis primarias, tornando a construcao da matriz Jacobiana dificil e sujeita a erros. O uso
de diferenciacdo numérica torna esse procedimento mais automatico e menos suscetivel a erros,
porém requer célculos adicionais no equilibrio de fases para sua obtencdo, elevando considera-
velmente o custo computacional (SANTOS, 2013; HEIDARI, 2014). Neste trabalho, emprega-
mos as variaveis globais seguindo a formulacéo proposta por Collins et al. (1992), em que a
pressao (P) e o nimero de mols de cada componente (Nk) sdo as variaveis primarias. Com rela-

¢do as derivadas para a construcdo da matriz Jacobiana, obtivemos de forma analitica.

3.2 Premissas Bésicas

As premissas associadas ao desenvolvimento do modelo matematico nesta dissertacao
sd0 as seguintes:
1. Escoamento isotérmico;
. Equilibrio termodinamico local entre as fases;
. Sdo consideradas até trés fases fluidas (agua, 6leo e gas);
. Ndo hé transferéncia de massa entre as fases agua e hidrocarbonetos;
. Nao héa reacgdes quimicas;
. A viscosidade da 4gua € constante;
. Ndo hé dispersao fisica;

. Desprezar efeitos de capilaridade;

© 00 N O O A W DN

. Meio poroso levemente compressivel,
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10. Lei de Darcy para o escoamento multifasico.
3.3 Equacao de Conservacao de Massa dos Componentes

A equacéo de conservacao da massa estabelece que a taxa de acumulagdo de cada com-
ponente em um dado volume € igual ao fluxo liquido do componente nas fronteiras do volume
mais um termo de fonte/sumidouro, representada matematicamente (COLLINS et al., 1992;
FERNANDES, 2014) por:

Vla(;) V. Z(xkjgj v,)= \QTZ k=1, ...,n, +1 (1)
em que Ny, é o nimero de mols do componente K, x;; a fragdo molar do componente k na fase
J, &; é adensidade molar da fase j,V; € a velocidade da fase j, V,, € o volume total e g, € a taxa
molar de fonte ou sumidouro do componente k. n. corresponde ao nimero de componentes
hidrocarbonetos, e em fun¢do do balanco de 4gua, tem-se n, + 1 equagdes de balangco molar.

A lei de Darcy (DARCY, 1856) é usada para calcular a velocidade da fase, e sua forma
generalizada (HELMIG, 1997) ¢é dada por:

v, =-K4,(VP, — p;,gVD) (2)
sendo K o tensor de permeabilidade absoluta, g a aceleragéo da gravidade, 4,; a mobilidade
relativa de fase definida como A,.; = k,.;/u;, P € a presséo e D € a cota em relagdo ao referen-
cial. p;, k,; e u; representam a densidade massica, a permeabilidade relativa e a viscosidade da

fase j, respectivamente. O operador V representa o gradiente de uma grandeza escalar.
3.4 Restricdo de Volume Poroso

A restricdo de volume poroso, também chamada de restricdo de saturacdo, onde o vo-
lume poroso é considerado totalmente saturado pelas trés fases em questdo, é usada como uma

equacéo independente e fornecida pela Equagéo (3):

J

— =V 3

Z : 3)
onde N; € o numero de mols da fase j e ¢ € a porosidade.

A porosidade ¢é definida como razdo de volume poroso pelo volume total. Quando o

meio é considerado levemente compressivel, a porosidade é calculada segundo a Equacéo (4):
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¢=¢"[L+C, (P-P°)] 4)
em que ¢° é a porosidade de referéncia a uma dada pressdo P° e Cr € o fator de

compressibilidade do volume poroso.
3.5 Condicdes Iniciais e de Contorno

Para que o problema fique bem estabelecido, é necessaria a determinacdo de um con-
junto apropriado de condicdes iniciais e de contorno. Considerando a Figura 1 como referéncia,
as condicgdes de contorno podem ser definidas da seguinte forma: para o contorno externo, te-

mos a condi¢do de contorno de Dirichlet T, também chamada de condi¢do de pressdo pres-
crita, dada pela Equagéo (5); e a condi¢do de contorno de Neumann I",;, ou condi¢éo de vazéo

prescrita, expressa pela Equacdo (6). I representa o contorno do dominio © do reservatério,

demodoque '=T,ul’, e ', N[, =<, vide Figura 1.

P(X,t)=P, em I'yx[0,t] (5)

D (%EV) =Gy, k=1..n+1 em T x[0] (6)
=

Nas EquacBes (5) e (6), P, é a pressdo na fronteira de Dirichlet e Q. n € ataxa molar

do componente k na fronteira de Neumann, ambos valores conhecidos, em que n representa o

vetor area normal. Para os pogos injetores e produtores, indicados por ', e T', na Figura 1,

sdo definidas as condigdes de contorno "internas™ de pressao ou vazao prescritas, dadas pelas
Equacdes (7) e (8):

Np

D (%EV;)- =0, k=1..n+1 ou P(Xt)=R em T, x[0,1] @)

j=1

Np

> (%EV,) =0, k=1 ...n+1 ouP(X,t)=P, em I,x[0,] (8)

=

onde G, e G, sdo, respectivamente, as taxas molares do componente k nos pogos injetores e

produtores, P e P, sdo as pressdes nos pogos injetores e produtores, nessa ordem.

Por fim, as condig0es iniciais sdo dadas pelas Equacdes (9), (10) e (11), que represen-
tam, respectivamente, o campo de pressé@o, 0 campo de satura¢ao de agua e a composicao global

de hidrocarbonetos tomadas no instante inicial (em t = 0):
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P(X,0)=P(X) VXeQ 9)
S.(X,0)=S,(X) VxeQ (10)
7, (X,0)=Z(X) VxeQ, k=1..,n, (11)

em que z, é a fragcdo molar global, definida como a raz&o entre o nimero de mols de cada

componente hidrocarboneto e o nimero de mols total da mistura, sendo dada por:

Sneo 2

Figura 1 - Modelo esquematico de um reservatorio e suas respectivas condi¢es de contorno.

Fronteira de

Vs

Neumann, I',,

®

Pogo injetor, T,

Poco produtor, I,

®

Fronteira de /
Dirichlet "

Fonte: Autor (2023)

3.6 Propriedades da Equacéo de Estado

Nesta se¢do serdo expostos os calculos das propriedades da equacao de estado, referen-
tes as fases hidrocarbonetos.

3.6.1 Equacao de Estado de Peng e Robinson

As equacdes de estado relacionam as variaveis de estado dos fluidos do reservatorio,
como presséo, volume e temperatura. Desde a equagéo de van der Waals em 1876, muitas EOS
diferentes foram propostas (SANTQOS, 2013). Neste trabalho, a EOS de Peng e Robinson (1976)
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foi usada em todas as formulagdes. Eles propuseram uma equacdo de estado cubica, apresentada
aqui na Equacdo (13) para uma fase j:

RT a,
v;=b; v (v; +b;)+b; (v —bj)’

J ]

P=

i=%..,n,-1 (13)

sendo P € a pressdo, R € a constante universal dos gases, T € a temperatura e v; € o volume

molar da fase j. Para um sistema multicomponentes, os parametros a; e b; sdo calculados usando
uma regra de mistura conforme definido pelas Equacdes (14) até (16):
nc nc

a; :zzxijxkjai,k (14)

i=1 k=1

Qi =4/ (aiak)(l_é‘ik) (15)

b; = Z XD (16)
k=1

onde &, é o coeficiente de interacdo binéria entre os componentes i e k, definido empiricamente

(PENG e ROBINSON, 1976). Os parametros para componentes puros a; € b, sao calculados
por meio das Equacdes (17) e (18):

2T?

a, (T)=0.45748 PCVk a (T), k=1..n, (17)
¢,k
RT, ,

b =0.0778—=*, k=1,..,n, (18)

c,k

no qual T, e P, sdo atemperatura critica e pressdo critica de cada componente k. ¢, (T) €

um parametro em funcao da temperatura, definido por:

ak(l')[1+lck [1—\/;}] , k=1..,n, (19)

Kk, =0.37464 +1.54226w, —0.26992w, 2 w, <0.49
k, =0.37964 +1.48503w, —0.164423w, 2+ 0.01666w,* w, >0.49

com o «, dado por:

(20)

em que W, é o fator acéntrico do componente k.
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3.6.2 Fator de Compressibilidade

A EOS de Peng e Robinson (1976), para a fase j, pode ser escrita na forma de equagéo

clbica como:

ng +(B,; —1)Zj2 + (A —3Bj2 —-2B)Z;+(-AB; + BJ.2 + BJ3) =0, i=L..,n -1 (21)

p

sendo Z; o fator de compressibilidade descrito pela Equagao (22), e os parametros A; e B; pelas

Equacdes (23) e (24):

Pu.

Zj :R_TJ (22)
_ P

I (RT) (23)
b.P

Bj :RJ—T (24)

A Equacdo (21) pode resultar em até trés raizes reais para o fator de compressibilidade,
em cada uma das fases. Caso exista mais de uma raiz real, aguela que possuir a menor energia

livre de Gibbs é a escolhida.
3.6.3 Fugacidade e Coeficiente de Fugacidade

O coeficiente de fugacidade ¢,; para cada componente k em cada fase j € calculado por:

In(g,) = 2 (2, -1 -In(Z, -8,

]

A ne Z. +(1++2)B.
- Einjaki—b—k In i 2) L1, k=L..,n;, j=1..n -1
242B, | a; 5 b, | | z,+@-+/2)B,

J
e a fugacidade por:

(25)

fi =o%P. k=L..n;, j=l..n,-1 (26)
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3.7 Comportamento das Fases

O comportamento da fase envolve a solucdo local das equacdes de equilibrio termodi-
namico, dada pela Equacédo (27) abaixo, sendo por meio dessa relacdo que se determina o nu-
mero de fases presentes em cada volume de controle, bem como suas composicGes e demais
propriedades (SANTOS, 2013).

fooi—fiwe =0, k=L..n, (27)

k,gas

onde f, , €afugacidade do componente k na fase oleoe f, .. € afugacidade do componente

k na fase gas. Esses parametros sao calculados pela equacdo de estado de Peng e Robinson
(PENG e ROBINSON, 1976), conforme indicado na Equacéo (26).

A priori, 0 numero de fases que existem no equilibrio ndo é conhecido. Seguindo a for-
mulagdo proposta por Michelsen, o célculo do comportamento da fase é feito em duas etapas:
Primeiro, realiza-se o teste de estabilidade de fases para se determinar o nimero de fases pre-
sentes no sistema em estudo a uma dada pressdo e temperatura (MICHELSEN, 1982a); Em
seguida, caso exista mais de uma fase em equilibrio, o célculo de flash é realizado para se obter
a fracdo molar de cada fase e suas respectivas composi¢oes (MICHELSEN, 1982b).

3.7.1 Teste de Estabilidade de Fases

O teste de estabilidade constitui uma etapa importante para a analise do equilibrio do
sistema, uma vez que nele € avaliado se uma fase, a uma determinada composicdo, pressao e
temperatura, pode se dividir em duas fases em equilibrio. No presente trabalho, foi implemen-
tado o método de Michelsen (1982a) da localizacdo dos pontos estacionarios com base na dis-
tancia entre os planos tangentes (Tangent Plane Distance - TPD), amplamente empregado na
literatura (SANTOS, 2013; FERNANDES, 2014; QIAO, 2015).

Esse método consiste em examinar se existe uma composicéo y, diferente da original z,
para qual o sistema reduza sua energia livre de Gibbs. Para isso, realiza-se a busca dos chama-
dos pontos estacionarios, representados na Figura 2 por ys,, que sdo pontos onde a tangente a
superficie de variacdo da energia livre de Gibbs molar € paralela a tangente no ponto da com-
posicao original z, conforme ilustra a Figura 2 (MICHELSEN, 1982a).

Na Figura 2, o termo F(y,,) representa a distancia entre os planos tangentes (TPD), a

qual pode ser escrita em funcéo dos potenciais quimicos (0') das fases por:
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F(Ysp) =0y (Ysp) —0(2), k=1,..,n, (28)

em que a fase é instavel caso exista um ponto estacionario para o qual F(y,,)<0. Para uma

visdo mais detalhada desse critério de estabilidade, ver Apéndice B de Galindo (2021) ou Mi-
chelsen (1982a).

Figura 2 - Representacdo da distancia entre os planos tangentes no ponto estacionario para uma mistura binaria.

AG

M

Z Ysp

X

Fonte: Adaptado de Michelsen (1982a).

De forma resumida, a equacdo a ser resolvida para avaliar a distancia entre os planos

tangentes é escrita em termos do coeficiente de fugacidade e reorganizada de modo a obter:
In(Y,)+In(g (y))-h =0, k=1..n (29)
onde h, =In(z,)+In(g,(2)) e Y, =y, sendo que c representa a relagio constante da dis-

tancia entre os planos tangentes. Y, refere-se ao nimero molar e Yy, a fragdo molar associada,

de modo que ambos se relacionam por:

¥ (30)

Michelsen (1982a) utiliza um procedimento iterativo para encontrar 0s pontos estacio-
narios, consistindo em um método relativamente sensivel ao valor inicial proposto, conforme

sera visto em detalhes na secéo 4.4.

3.7.2 Calculo de Flash

Ap0s a realizagdo do teste de estabilidade de fases, caso existam duas fases em equilibrio

(vapor-liquido), realiza-se o calculo de divisdo de fase, tambem conhecido como o calculo de
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flash. Essa etapa consiste na obtengdo das composi¢des que deixam o sistema em equilibrio, tal
que a condigdo de equilibrio pode ser definida pela igualdade do potencial quimico dos com-
ponentes nas fases, expressa pela igualdade das fugacidades na Equacéo (27).

Para o célculo das composicoes, utiliza-se a equacdo de Rachford e Rice (1952), facil-

mente obtida a partir das relagdes mostradas das Equacdes (31) até (33):

yk :Kka , k::l.,...,rlC (31)
z, =Lx +Vy,, k=1..n (32)
L=1-V (33)

onde Yy, e x, representam a fracdo molar do componente hidrocarboneto k nas fases gas e 6leo,

respectivamente, e K, é o termo que relaciona esses dois fatores, chamada de razdo de equili-

brio. Ademais, V e L correspondem a fracdo molar das fases géas e 6leo, de forma que:

V= (34)

onde N, e N, representam os nimeros de mols das fases gas e 6leo, respectivamente. Substi-

tuindo as Equagoes (31) e (33) em (32) e isolando o termo X, , chegamos em:

Zk
X, =— 7, k:].,...,nc
“ 14V (K, -1) (35)
Podemos  definir uma  funcdo  objetivo  F(V), de forma que
FV)=>"" ¥, =D % =0, esubstituindo as Equagdes (31) e (35), resulta em:
&z (K -1)

F(\/)=k21:1+v(l<k—1)=0 (36)

A Equacdo (36) é chamada de equacdo de Rachford-Rice, em que usamos 0 método
numérico de Newton-Raphson para a sua solucdo, em funcao da incognita V. Esse procedimento
de solucdo sera detalhado na secéo 4.5, e consiste em buscar uma composi¢do para cada fase

que garanta o equilibrio local - Equacdo (27). Apos resolver a Equacgéo (36) para encontrar a
raiz V, os valores de X, Y, e K, séo atualizados e o processo iterativo continua até atingir a

convergeéncia.
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3.8 Propriedades das Fases

Nesta secdo serdo expostos os célculos das seguintes propriedades: densidade molar,

densidade massica e saturacdo das fases.

3.8.1 Densidade Molar

Por definigdo, a densidade molar da fase é o inverso do volume especifico molar. Logo,
para as fases formadas por hidrocarbonetos, ap6s o calculo do fator de compressibilidade da

EOS, a densidade molar é obtida por:

1 P
v, Z,RT

]

(37)

Para a 4gua, considerada uma fase independente que ndo se mistura com as fases 6leo e
gaés, assume-se que a densidade molar varia diretamente com a compressibilidade, a qual € um
dado de entrada do problema. Portanto, considerando que a &gua é levemente compressivel, sua

densidade molar pode ser calculada por:

gw = 5\/(\)/[1+ CW(P - PV\(/))] (38)
onde £ é a densidade molar tomada em uma pressdo de referéncia P? e C,, é a compressibi-

lidade da agua.

3.8.2 Densidade Massica

As densidades massicas das fases hidrocarbonetos s&o calculadas por:

P, =& %M, j=l..,n -1 (39)
k=1

onde M, é o peso molecular do componente.
A densidade massica da agua é obtida de maneira analoga a Equacao (39), com apenas

um componente na fase agua, tal que x,,, =1, conforme mostra a Equacéo (40):

Py =M, (40)
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3.8.3 Saturacgéo

Por definicdo, a saturacdo de uma fase é definida como a razéo entre o volume ocupado
por ela e 0 volume poroso. Para a &gua, a saturacao é calculada por:

_ Nwa

S, = —uw
Vo

(41)

Ap0s obtida a saturacéo de agua, pode-se calcular a saturacdo de uma das fases hidro-

carbonetos pela Equacéo (42):

Bils

= (42)
B¢,
2

onde g, € a fragdo molar da fase j e np € 0 numero de fases. A saturacdo da Ultima fase é entdo

Sj = (1_SW)

obtida pela restricdo de saturacgdes, dada por:

Sp=1-2.5, (43)

3.9 Viscosidade

A viscosidade da agua é assumida constante ao longo da simulacdo, sendo assim um
parametro de entrada no simulador. J& para as fases hidrocarbonetos, adotou-se o modelo de
Lohrenz, Bray e Clark — LBC (LOHRENZ, BRAY e CLARK, 1964). Nesse modelo, primeira-
mente sdo avaliadas as viscosidades dos componentes puros a baixa pressdo, seguindo a corre-
lacdo de Stiel e Thodos (1961) dada por:

34x107°T %%
— seT,, <15
N S

= , k=1..n 44
#717,78x10% (4, 58T, —1,67)° @
- seT,, >15

Sk

onde T, =T /T, representa a temperatura reduzida do componente k e ¢, € um parametro

calculado por:

1/6
Tc,k

172 213 !
M, P

c,k(atm)

¢ = k=1..,n, (45)
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onde a presséo deve estar em atm, o peso molecular em g/mol e a temperatura em Kelvin. A
viscosidade da mistura completa a baixa pressao é entdo obtida utilizando a equacéo de Herning
e Zipperer (1936), mostrada na Equacéo (46):

. Zk(xki'ak\/M_k)

;= 1=%4..,n,-1 (46)

Zk(xkj\/M_k) |

Finalmente, a viscosidade de cada fase j na pressdo P € calculada pela relacdo de Jossi,

Stiel e Thodos (1962), expressa por:

4 -4
. (Zi _1X10) -
)Llj =,uj +T, J=1,...,np -1 (47)
]

onde y; € dado por:
X; =1,023+0,23364¢,; +0,58533§”.2 -0, 407585”.3 +0,093324&.4,  j=1,.., n,—1 (48)

em que &, € adensidade reduzida da fase, calculada por:

Ei=&D XiUsr  1=L..n -1 (49)
k=1

sendo v,, 0 volume molar critico. O parametro de viscosidade de mistura {} da Equacéo (47)

é calculado pela Equacéo (50) abaixo:

. I:Zk (%4Tex )Tlﬁ

= i=L4..,n, -1 (50)

| [Zk(xijk):|1/2|:Zk(xijC,k):|2/3’

Pelo modelo adotado, a Equacéo (47) retorna a viscosidade em cP. Para converter em

Pa.s, uma vez que todas as demais unidades estdo no Sl, deve-se multiplicar a viscosidade por
103,

3.10 Permeabilidade Relativa

Neste trabalho, foram utilizados dois modelos de permeabilidade relativa: 0 modelo
Stone Il modificado (STONE, 1973) e 0 modelo Corey (COREY, 1986).
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3.10.1 Modelo Corey

Considerando que o sistema é composto por até 3 fases (agua, 6leo e gas), a permeabi-
lidade relativa de cada fase é obtida segundo as relacfes mostradas nas Equacdes (51) a (53)
(COREY, 1986; SANTOS, 2013; FERNANDES, 2014):

krwzkf’W[1 SSW_SSW S ] (51)
T Fwr T Porw T Vgr
S, - N
i) o
T Pwr T Yorw T Vgr
S, S k
K =k£’( s S J (53)
’ ’ l_Swr_Sorw_Sgr

onde kr‘} € chamado de permeabilidade relativa de ponto final, e e; € um expoente da equagdo,
com j=w,o,g. Alemdisso, S,,, S, e S, sdo as saturagOes residuais das fases agua, 6leo e

gas, e S, € a saturacdo residual da fase 6leo na dgua. Todos os pardmetros mencionados con-

figuram valores conhecidos, que sdo parametros de entrada do simulador.

3.10.2 Modelo Stone Il Modificado

Para um sistema com trés fases (agua, 6leo e gas), a permeabilidade relativa de cada
fase é obtida segundo as relagcdes mostradas nas Equacgdes (54) a (56) (STONE, 1973; FER-
NANDES, 2014):

s -5 "
o = [ﬁj 9
S, —S,. K
kfg:k?g(l S, 5,5 } )
T V¥ T Pwr T Vorg

krow kl'O
K., :kaWHkT+krwj(kog +krgJ—(k,W+krg )} (56)
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0
row

onde S, é asaturacdo residual do 6leo no gas, k,, € a permeabilidade relativa de ponto final

do dleo na agua, k,, e k., sdo as permeabilidades relativas do 0leo na agua e do Gleo no gas,

W

respectivamente, e sdo calculadas por:

1-s,-S,, "
krow = kr?)W (ﬁj (57)
1-S, - SWr - Sor -
krOg = kroog [1 Sg S S : (58)
T Pwr T Ygr T Vorg

onde kJ  ¢é a permeabilidade relativa de ponto final do 6leo no gas, €,, é o expoente do dleo

rog

naaguae e, € 0 expoente do 6leo no gas.
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4 FORMULACAO NUMERICA

Nesta secdo sera apresentada a formulagdo numérica adotada para a solugdo do modelo
matematico apresentado no capitulo 3. O simulador composicional foi desenvolvido na lingua-
gem Python (VAN ROSSUM e DRAKE JR, 1995), em um ambiente conjunto com outros in-
tegrantes do grupo de pesquisa PADMEC (Processamento de Alto Desempenho em Mecanica
Computacional) da UFPE, do qual o autor também faz parte. Para geracdo das malhas foi utili-
zado o software Gmsh (GEUZAINE e REMACLE, 2009), e para a visualizagdo grafica dos
resultados empregou-se o software Vislt (CHILDS et al., 2012), ambos softwares livres.

Inicialmente, realizamos o pré-processamento da malha, onde os pontos, faces e volu-
mes sdo mapeados e todos 0s dados sdo armazenados em uma estrutura de dados. Para realizar
tal tarefa, foi utilizado o IMPRESS (2020) (Intuitive Multilevel Preprocessor for Smart Simu-
lation — Pré-processador Multinivel para Simulacdo Inteligente), ferramenta de pré-processa-
mento criada por integrantes do grupo PADMEC (Silva et al., 2020).

Neste trabalho, adotou-se a formulacdo Totalmente Implicita com abordagem monoli-
tica, empregando o método de Euler Implicito (Backward Euler) na aproximacao temporal, bem
como o Método dos Volumes Finitos (Finite Volume Method - FVM) com Aproximacdo de
Fluxo por Dois Pontos (Two-point Flux Approximation — TPFA) na discretizagcdo dos termos
difusivos, aplicado a malhas cartesianas. Os termos de transmissibilidade para o fluxo advectivo
de massa sdo aproximados com base na ponderacdo a montante, upwind ou upstream de pri-
meira ordem. Para os termos de permeabilidade absoluta, utilizou-se a média harmdnica. Para
a resolucdo do sistema de equacgdes algébricas ndo lineares, aplicou-se 0 método de Newton-
Raphson. Nas proximas sec¢des, as equagdes governantes serdo integradas no tempo e no espaco,
considerando um volume de controle bidimensional arbitrario ilustrado na Figura 3, e escritas
na forma residual, assim como sera apresentada a matriz Jacobiana, para a posterior aplicacdo
do método de Newton-Raphson.

Na Figura 3, P representa o volume de controle central. W, E, N e S representam 0s
volumes de controle vizinhos nas diregdes oeste, leste, norte e sul, respectivamente. De forma

analoga, temos as faces w (oeste), e (leste), n (norte) e s (sul). Além disso, Ax e Ay simbolizam

as dimensdes dos volumes de controle nas duas dire¢fes consideradas.
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Figura 3 - Representacdo do volume de controle em uma malha cartesiana 2-D.

w e
W. .p -E Ay
S
L .S
X T A

Fonte: Autor (2023).

4.1 Discretizacdo da Equacédo de Conservacdo de Massa

O conjunto de equac@es que representa 0 modelo matematico apresentado no capitulo 3
forma um sistema de equagOes diferenciais parciais ndo lineares. Para resolver este sistema
aplicando o Método dos VVolumes Finitos, integramos a Equacéo (1) ao longo de todo o dominio

Q do reservatorio:

N )

Q

Para obter a forma discreta da Equacdo (59), o dominio do reservatério é discretizado
em np volumes de controle, tal qual o mostrado na Figura 3. A integral no lado esquerdo da
Equacdo (59) pode ser representada como um somatério de integrais em cada volume de con-

trole Q). Dessa forma, a Equag&o (59) pode ser escrita como:

L e

i=1 Q, =10

Considerando apenas um anico volume de controle genérico, representado como P na

Figura 3, e substituindo a velocidade pela Equacéo (2), obtém-se:

1 3(N, np
I(v (at )]dQ I( [ %é K4, (VP,-—pngD)}JdQP

j=1

(61)
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Aplicando o Teorema da Divergéncia, também conhecido como Teorema de Gauss, e 0
Teorema do Valor Médio, a Equacdo (61) pode ser escrita como:

a((l;ltk) _I(i[xkjgﬂs A (VPJ' _pngD)]]ﬁdA_q" =0, k=L..n+1 (62)
A\ J=1

onde i é o vetor &rea normal e A representa a area, de forma que essa integral na area repre-
senta o fluxo liquido através das interfaces do volume de controle. Realizando a integracéo no

tempo da Equacéo (62), temos:

“ft(a(N )jdt j [ { [ %, K 4 (VP —p,-gvD)]JﬁdAdt‘tTt Gt =0

t

(63)
k=1 ..,n+1

onde, para o termo de acumulacgéo:

t
em que n+1 representa a variavel no novo tempo t+ At , e n no tempo t. Logo, a Equacao (63)

pode ser escrita por:

( Nkn+1 Atj.[ |:X£J+1 n+1|S _Arrrrl (ijn+l n+1gVD)]] AdA — Atqn+l (65)

k=1 ..n +1
Por se tratar de uma formulacdo Totalmente Implicita, os parametros da Equacéo (65)
séo avaliados no tempo n+1. Para cada volume de controle P da malha para problemas bidi-
mensionais, a equacdo de conservacdo de massa para cada componente pode ser escrita na
forma de residuo por:
= (NI =Npo) - ACY [ Ry - Ry Ryt - Ryt - g,
1 (66)
k=1 ..,n+1
Na Equagéo (66), o primeiro termo do lado direito refere-se ao de acumulagdo, o se-
gundo € o termo de fluxo e o terceiro o termo de fonte/sumidouro. Além disso, o subscrito P
indica o volume de controle em que a integracdo foi realizada (Figura 3), bem como os subs-
critos e, w, n e s representam as suas quatro faces, onde os fluxos sdo computados. Por simpli-
ficacédo, foi considerado que o fluxo existe apenas nas direcdes x e y, ou seja, 0 gradiente na

direcdo z é considerado nulo. Ademais, k refere-se ao componente e j indica a fase.
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Os termos de fluxo advectivo, por exemplo o FkJ”*j, representa o fluxo do componente

k na fase j através da face e. Fazendo o uso de diferencas finitas centrais para aproximar VP e

VD, os fluxos podem ser escritos de maneira expandida como:

Foe = (76 20 e r (R - B = 09 (De — D;)) (67)
Fk;m (Xn+1 n+1in+l (Pn+1 Pn+1_pn+lg(D Dw)) (68)
R = (g & a0, 7, (P =P = piig(Dy — Dy)) (69)
Fid = ("8 A5z (B = R - p]9(D, - D)) (70)

onde a fragdo molar, a densidade molar e a mobilidade avaliadas nas faces séo determinadas
pelo método de ponderacdo a montante ou upwind de primeira ordem. Como exemplo, tomando

a face e do volume P, tem-se:
(Xn+1§n+lﬂ/n+l) (Xn+1§n+1ﬂn+l)E se l//;wlrzl Z l//;]-;l (71)

(Xn+1§n+l/1n+1) (Xn+1§n+1/1n+1)P se V/JnJIrzl < WTT::l (72)

em que w; € o potencial hidraulico da fase j, dado por:

!//;1-;1 Pn+1 _p;w';l g Dp (73)
O ultimo termo da Equacdo (73) é o gravitacional, com Dp representando a cota do
volume de controle P da malha, em relagéo ao referencial. Ainda relacionado as Equaces (67)

a (70), t é o termo de transmissibilidade da face, que para malhas ortogonais é calculado pelas
Equacdes (74) a (77):

AYA

r, =L, (74)
AX
AYAz

TW:y—lsw (75)
AX
AXAZ 26

T Ay o (76)
AXAZ

= K
T Ay O (77)

A transmissibilidade da face é calculada pela média harménica das transmissibilidades

dos volumes de controle que concorrem para a mesma. A equagdo de conservacao da agua é
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analoga as equacdes de conservagdo dos demais componentes, com a ressalva de que X, = 1,

totalizando um sistema com nc + 1 equagdes de balan¢co molar para cada volume de controle,

que correspondem aos nc componentes hidrocarbonetos mais a agua.
4.2 Restricédo de Volume Poroso

A restricdo de volume poroso, apresentada na Equacdo (3), escrita na forma de residuo

para um volume de controle P da malha é expressa como:

n, ml

Ry = Zﬁ —V, o5 (78)
]

j=1
A Equacdo (78) garante que o volume ocupado pelos fluidos (agua, gas e 6leo) seja igual
ao volume poroso, considerando o meio totalmente saturado. Por fim, temos uma Equacéo (78)

para cada volume de controle do dominio computacional.
4.3 Processo de Solucéo

Uma vez que todas as variaveis sao tratadas implicitamente no tempo, i.e. em n + 1,
forma-se um sistema de equacdes nao-linear. Este sistema € fortemente acoplado e altamente
ndo linear, necessitando ser resolvido numericamente de forma iterativa. Para resolvé-lo, escre-
vemos as equagdes na forma residual, conforme foi feito nas Equacdes (66) e (78), totalizando
um sistema com n¢ + 2 equacdes (nc + 1 de conservacdo da massa e 1 restricdo de volume
poroso) e n¢ + 2 incognitas (pressao e concentracdo molar global dos n¢ hidrocarbonetos e da
agua) por volume de controle. Para o sistema global, temos (nc + 2)np equacdes e incognitas,
onde nyp € 0 nimero de blocos (i.e., volumes de controle) da malha computacional.

O método de Newton-Raphson (BEN-ISRAEL, 1966) foi usado para linearizacdo do

sistema de equacdes. A iteragcdo de Newton pode ser expressa por:

A)Zm+1=_(gm)_l I_:ém (79)

em que R representa o vetor de residuos, AX é o vetor de incremento das variaveis primarias
e J € a matriz jacobiana. O sobrescrito m indicada a iteracdo anterior de Newton e 0 m+1 a

iteracdo atual. Para a primeira iteracdo, ou seja, m=0, utiliza-se a solugéo no passo de tempo
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anterior como aproximagao inicial (X" = X"). Escrevendo a Equagéo (79) na forma matricial,

temos:

Ax'lmﬂ
A)Z £n+1

A)Z ::+1

onde os subscritos 1, 2, ..., np representam os volumes de controle da malha.

[ 1m m
',1],1,1 ',']1,2

m m
‘!2,1 ‘!2,2
m
_‘:],nb,l

m
‘:],nb,z

Jm

=~1n,

Jm

22.n,

m

NNy |

.- N;%l .}UBL

S5 m
Rnb |

(80)

Considerando um volume de controle arbitrario i, o vetor de residuos e de variagdo das

variaveis primarias podem ser escritas de forma detalhada nas Equaces (81) e (82), respecti-

vamente:

pull
Il

ne+Li

(81)

(82)

Cada elemento (isto é, cada submatriz) da matriz jacobiana global é composta pela de-

rivada dos residuos do volume de controle i em fungéo das incognitas do volume de controle j,

conforme indicado na Equacéo (83):

R R oRY R}
ON,; 0N, oN, ., 0P
Ry, ORY Ry OR
ON,; 0N, oN, ,; P,
J, = : : :
aerl\:l+l,i aerl\:lH,i aRr:\:lJrl,i aRr:\jJrl,i
oN,; N, N, .., OP,
oRY oRY oRY oRY
Ny 0N, N, ..; OP,

(83)



46

No APENDICE A é mostrado em detalhes cada uma das derivadas da Equagio (83).
Para a solucdo do sistema indicado na Equacéo (79), utilizou-se o pacote SciPy (VIRTANEN
et al., 2020) disponivel na linguagem Python (VAN ROSSUM e DRAKE JR, 1995), por meio
da funcao “spsolve”. Essa funcao ¢ indicada para a solucao de sistemas com matrizes esparsas
e assimétricas, empregando a fatoragdo LU. Apds a resolugdo do sistema, as variaveis primarias

sdo atualizadas como:

)‘(’ m+l _ )‘('m +AX m+1 (84)
Em seguida, sdo realizados o teste de estabilidade de fases e, se necessario, o célculo de
flash, com a posterior atualizacdo das propriedades das fases vistas no capitulo 3. Para isso, é

necessaria a atualizacdo da fracdo molar global z pela Equacéo (12), uma vez gque 0s parametros

de entrada para a rotina do comportamento de fases sdo: fragdo molar global (z,) de cada

componente k e pressdo (P) em cada volume de controle da malha, além da temperatura (T),
estabelecida como constante ao longo da simulacéo. Para atingir a convergéncia do método
iterativo, os residuos de todos os volumes de controle devem ser préximos de zero. Como cri-

tério de parada, adotou-se que o residuo deve ser inferior a 10°°.
4.4 Teste de Estabilidade de Fases

Segundo Michelsen (1982a), o teste de estabilidade de fases consiste na localizagdo dos
pontos estacionarios, checando a existéncia de uma composicdo y diferente da original z, para
qual a energia livre de Gibbs atinge seu minimo global. Neste caso, diz-se que a fase é termo-
dinamicamente instavel, e para garantir uma maior estabilidade ao sistema, ela se subdivide em
mais de uma fase.

Para obter tais pontos estacionarios, resolvemos a Equacdo (28), reescrita abaixo, atra-

vés do método iterativo da substitui¢do sucessiva, assim como proposto por Michelsen (1982a):

F(Ysp) =0y (Ysp) —0(2), k=1..,n,

Neste procedimento, usualmente utilizam-se duas estimativas iniciais para Y, , dadas

por:
Yo=Kz, k=L..n (85)
Y, _ A k=1..n 86
k Kkl yery e ( )
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onde K, é arazdo de equilibrio, estimada inicialmente pela relacdo de Wilson (1969), escrita

como:
Pc K [5.37(1+wk )1-Te i /T )]
K, = P e oA, k=1...,n, (87)
onde T,,, P, € W, sdo a temperatura critica, a pressao critica e o fator acéntrico de cada com-

ponente k. T é a temperatura em Kelvin. Dessa forma, o processo de solucao é detalhado no

Algoritmo 1. Como critério de convergéncia no Algoritmo 1 adotou-se TOL1=10"°.
Finalizado o processo iterativo, caso a nova composigéo retorne Zk y, >1 paraum dos

dois testes realizados - estimativas iniciais das Equaces (85) e (86), a fase é dita termodinami-

camente instavel, devendo ser dividida em duas fases no chamado equilibrio vapor-liquido,

sendo necessario o calculo de flash para a obtencdo da composicao de cada uma das fases.

Algoritmo 1: Teste de estabilidade de fases
1 Estimativa inicial das razdes de equilibrio pela Equacéo (87).
2 Célculo da estimativa inicial do nimero molar Y, pelas Equacdes (85) ou (86).

3 Caélculo da fracdo molar Yy, pela Equagéo (30), reescrita abaixo:

Y,
——k_ k=1..n
Yi >V,
k

C

4 Inicio
Célculo do In ((p(yk )) utilizando a Equacao (25), reescrita abaixo:

In(p,) = (2, -1 -In(Z, -8

]

A iixi.aki—b—k In Zj+(1+ﬁ)Bj . k=1..n, j=1..,n -1
2¥2B,\a,; 5" b ) | Z,+@-V2)B, i

J
6 Atualizac@o de Y, por:

Y, =gl e gy (88)
7 Atualizacédo de y, pela Equacéo (30).
8 Verificacdo da convergéncia, onde m+1 representa a iteracédo atual:
Y m+1
max(abs[ \:m J—1J<TOL1, k=1,..,n, (89)
k

9 Fim




48

4.5 Célculo de Flash

O célculo de flash é utilizado para obter as composi¢fes do sistema no equilibrio ter-
modindmico quando temos mais de uma fase em equilibrio (MICHELSEN, 1982b). Neste tra-
balho, consideramos até duas fases hidrocarbonetos em equilibrio, gés e 6leo, expresso pela

igualdade das fugacidades na Equacéo (27). O processo iterativo consiste em obter as razdes de
equilibrio K, e as fragbes molares das duas fases, X, e V,, para a situacdo de equilibrio a uma
determinada fragdo molar global z,, temperatura e presséo.

Para resolver esta equacdo, primeiramente, necessita-se de uma estimativa inicial das

razdes de equilibrio K, , que pode ser obtida pela Equacéo (87) da correlacéo de Wilson (1969).

Em seguida, deve-se fornecer uma estimativa inicial para a fracdo molar da fase gas V, tratada
como a incognita a ser resolvida na equacdo de Rachford e Rice (1952) — Equacéo (36) reescrita

abaixo.

R EACS
F(V)_k:ll+V(Kk—l)_0

Neste trabalho, adotamos como estimativa inicial de V a média entre V_,, e V., nos

limites estabelecidos por Whitson e Michelsen (1989) nas Equacdes (90) e (91):

1
Vy,=——, k=L.,
min maX(Kk) nC (90)
1
=———, k=1.,

De modo resumido, o processo iterativo para o calculo de flash é exibido no Algo-

ritmo 2. Para o critério de convergéncia do Algoritmo 2, TOL2=10". Em seguida, é deta-
Ihado o procedimento de solucéo da equacdo de Rachford e Rice (1952), referente a etapa 4 do
Algoritmo 2. Utilizamos o método de Newton-Raphson para calcular o valor da fracdo molar
da fase gas V, seguindo as etapas detalhadas no Algoritmo 3. Como critério de convergéncia, a
tolerancia é a mesma do Algoritmo 1, em que TOL1=10". Com o fim do célculo de flash pode-

se computar as demais propriedades do fluido no passo de tempo atual, utilizando as correla¢des

mostradas nas secdes 3.8, 3.9 e 3.10.
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Algoritmo 2: Calculo de flash

1

w N

Estimativa inicial de V pelamédiade V_.. eV,
Inicio

Estimativa inicial das razGes de equilibrio pela Equacéao (87):

Pc,k [5.37(1+wk YL-Toy /T )]

K, =—¢e , k=1..,n,
P

o » INdicadas nas Equagdes (90) e (91).
Resolucédo da funcéo objetivo de Rachford e Rice (1952) expressa na Equacéo (36) e
reescrita abaixo, em funcéo da variavel V, utilizando o método de Newton-Raphson
detalhado no Algoritmo 3:
&z (K, —1)
= _ k k
V) éuv (K, -1)

Célculo do In(o(y, )) utilizando a Equagdo (25):

=0

In(py) :E—k(Zj -1)-In(Z; - B;)

J
__A [Eixi.aki —b—len{zj +(1+V2)B, j k=1..n, j=1..,n -1
2J2B, (8,5 " " b Z,+(1-+2)B, i
Calculo das fugacidades dos componentes nas fases, f;, utilizando a Equagdo (26):
fkj = P X P
Atualizacdo dos valores de K, pelo método da substituicdo sucessiva acelerada de
Mehra, Heidemann e Aziz (1983), pela Equacéo (92):

f
KM =K fk*"" . k=1..n, (92)

k,gas

Utilizando o critério de convergéncia proposto por Dandekar (2013), escrito na Equa-
cao (93), verificar se o equilibrio foi atingido para todos 0os componentes:

2
[ f
ZLMAJ <TOL2 (93)

k=1 fk,oil

Fim
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Algoritmo 3: Solucdo da equacdo de Rachford e Rice

1 Inicio
2 Calculo da funcéo objetivo F(V) pela Equacéao (36):
ooz (K, -1
Fy=3 2t

S1+V (K, -1)
3 Calculo da derivada de F(V) com relacdo a V, descrita na Equacéo (94):

dF(v) &z (K1)

94
av k=1 [1+V (Kk —1)]2 (4)
4 Atualizagéo de V por Newton-Raphson:
m+. m F

(dF(V)/dV)

5 Empregando os limites estabelecidos por Whitson e Michelsen (1989), verificar se V
estd entre os valores de V,,, e V. das EquacBes (90) e (91). Caso V extrapole esses

limites, atualizar o seu valor segundo a Equacéo (96):

max max

{0.5(v +V"), se V™SV,
m+1= (96)

0.5(Vyyy +V™), se V™ <V

6 Verificar se a convergéncia foi atingida pelo critério de convergéncia da Equacéo (97):

V m+1
abs( v —1] <TOL1 (97)

7 Fim

4.6 Selecdo do Passo de Tempo

Neste trabalho, apesar de empregarmos uma formulacdo Totalmente Implicita, adota-
mos um critério para a selecdo do passo de tempo de maneira a evitar variagdes muito bruscas
nas variaveis primérias, que pode reduzir a acuracia da solugdo, bem como ocasionar um nu-
mero elevado de itera¢fes no solucionador de Newton indicado na secéo 4.3. Para o célculo do
passo de tempo, foi utilizado um método empirico apresentado em Fernandes (2014) e Qiao
(2015), que se fundamenta em quatro critérios: variagcdes da pressédo, da saturacdo, do numero
de mols e do volume total entre dois passos de tempo. Cada um desses critérios é apresentado
nas Equacdes (98) a (101):
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A = At ﬁ (98)
AL = AL MASSﬁ (99)
At = At" MA'I\\I'—';:“ (100)
A = At" % (102)

onde os termos com subscrito max sao calculados pelas Equacdes (102) a (105):

| AP |, = Max [lp'm;—zp'nl} i=1..,n, (102)
| AS |, =max(| S/ =S, ), i=1..n, j=1..n, (103)
| AN |maX=max(“\l‘T:\|—_nN:k|], i=1..,n k=L..,n+1 (104)
ik
| AV | 0= max(%} i=1..,n, (105)
P.i

com np, Np € Nc representando o numero de volumes de controle da malha, numero de fases e

niimero de componentes hidrocarbonetos, respectivamente. V;"/* representa o volume total dos

n+1

fluidos no tempo n + 1, enquanto V.~ € o volume poroso no tempo n + 1, calculado por

Vyi @™, Os pardmetros APiim, ASiim, ANim, ATiim € AVim indicam a tolerancia para variagéo

dessas variaveis, sendo parametros ajustados empiricamente e definidos pelo usuério, para obter
intervalos de tempo que garantam a acurécia da simulacdo (FERNANDES, 2014). Por fim, o

passo de tempo é computado por:

At™ =min(At,, At , At , At, ) (106)
Complementarmente, Qiao (2015) estabelece que o passo de tempo calculado pela
Equacéo (106) deve estar compreendido entre limites definidos pelo usuario, delimitado por
um valor minimo e maximo, tal qual indica Equacéo (107). Além disso, pode-se avaliar a con-

dicdo de estabilidade linear de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL), definido pela Equagéo (108).
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At < At <min(Ate , At ) (107)
CFL = M (108)
AX

em que |a|™" é a méxima velocidade da onda da solug&o global.

Por se tratar de uma formulacdo Totalmente Implicita, logo, incondicionalmente estavel
para casos lineares, valores menos restritivos sao empregados no passo de tempo desde que nao
comprometa a acuracia dos resultados finais. Dessa forma, em todos os casos simulados no
capitulo 5 empregamos valores de CFL maiores que um.

O fluxograma de toda a formulacdo numérica é apresentado na Figura 4. A partir da
distribuicdo inicial da pressdo e da composicdo global, realizamos o calculo de equilibrio de
fases e demais propriedades anunciadas no capitulo 3. Como estimativa inicial das propriedades
no novo passo de tempo, necessaria para o0 processo iterativo, usamos os valores do passo de
tempo anterior. Todas as simulacdes numeéricas foram realizadas em um computador com CPU
Intel core i7 92 geracdo e memdria RAM DDR4 de 16 GB.



Figura 4 - Fluxograma da solugéo.

Inicializagao: Usando z e P iniciais, realizar o calculo de flash
e das demais propriedades das fases (densidade, saturagao,
viscosidade, permeabilidade relativa)

2

A

Fim da @ t <t max
simulacao

Inicializagdo das variaveis
no passo de tempo atual:

erul _ Xn

v

Estimativa inicial para as iteragdes
no solver de Newton:

)_('vm — Xrn

Y
{Célculo do Residuo das equagbes de conservacdo da massa e 1

restricéo de volume poroso: R(x)

[
Y

[Célculo da matriz jacobiana: /(X" }

v

Resoucao do sistema linear de equagées:
. . -1
AX»H-I — _I:‘!(Xm):l 'R(Xm)
Atualizacdo das variaveis priméarias:
le»] — X:n +AX;m+I

'

Avaliacdo da estabilidade (Algoritmo 1), o calculo de flash
(Algoritmo 2), e célculo das propriedades das fases

Avango no tempo
[=1+Atl

-

Checagem de
convergéncia
R(X ””') < Tolerdncia

Fim do Loop de
Newton
X'IHI — lel

- Nao

Fonte: Autor (2023).



54

5 RESULTADOS E DISCUSSAO

Nesta secao serdo apresentados os resultados para alguns problemas 1-D e 2-D disponi-
veis na literatura, com os quais foi possivel verificar a acuracia e robustez do codigo implemen-
tado. Para os casos em que as propriedades dos componentes ndo foram disponibilizadas, utili-
zamos as disponiveis em Danesh (1998). As malhas cartesianas foram geradas utilizando o
software Gmsh (GEUZAINE e REMACLE, 2009), e para a visualizacdo dos resultados empre-
gou-se o software Vislt (CHILDS et al., 2012). Os parametros para selecdo do passo de tempo
(mostrados na secéo 4.5) utilizados nas simulagdes de cada um dos casos apresentados a seguir
encontram-se no APENDICE B.

Em alguns casos, para avaliar a acuracia dos resultados alcancados, usamos a norma L1,

calculada por:

(109)

onde u representa o parametro a ser avaliado e h, é o espagamento da malha, de maneira que,
para uma malha uniforme e unidimensional, h, =L, /n, com L, sendo o comprimento do re-

servatdrio e n, o numero de volumes de controle da dire¢do da malha. Além disso, para avaliar

a taxa de convergéncia usando a norma L1, empregamos a seguinte relacao:

log[ E,, (h2)/E,, (h1)]
"7 Tlog(h2/h1)

(110)

onde E,, (h) é o erro calculado com o espagamento h da malha.

5.1 Caso 1: Problema de Buckley e Leverett

O primeiro caso de estudo € a simulacéo do classico problema de escoamento bifasico
proposto por Buckley e Leverett (1942), que consiste em um escoamento 1-D de agua e 6leo
em um reservatério de petroleo. Por ser um problema que possui solugdo semi-analitica, é pos-
sivel avaliar a acurécia do simulador desenvolvido de maneira detalhada. Neste problema, agua
é injetada no reservatorio, totalmente saturado de 0leo, através de um poco localizado na extre-
midade esquerda, e um poco produtor € mantido na extremidade direita do reservatorio, con-

forme ilustrado na Figura 5. Consideramos o fluxo nulo nos contornos do dominio.
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Figura 5 - Modelo do dominio do reservatorio para os casos 1-D.

Produtor

Injetor

Fonte: Autor (2023).

Seguimos o problema proposto por Li (2012), cujos dados do reservatério e da dgua sdo
mostrados na Tabela 1, destacando-se que a viscosidade da agua e do 6leo foram mantidas

constantes ao longo da simulacao.

Tabela 1 - Dados do reservatorio do caso 1.

Comprimento 1,0m
Temperatura 288,71 K
Porosidade 0,2
Compressibilidade da agua 0 Pa'
Compressibilidade da rocha 0Pal

Permeabilidade na direcdo x | 5x107" m?

Viscosidade da dgua 1cP
Viscosidade do 6leo 20 cP
Densidade da 4gua 1.000 kg/m3

Fonte: Adaptado de Li (2012).

O dleo presente no reservatorio € composto por apenas um componente, 0 n-decano,
cujas propriedades estéo indicadas na Tabela 2. As condig0es iniciais e de contorno do pro-
blema sdo dadas na Tabela 3. Além disso, 0 modelo de permeabilidade relativa utilizado foi o
de Corey (1986), apresentado na se¢do 3.9.1, cujos parametros sdo apresentados na Tabela 4,

bem como os valores das saturagdes residuais.
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Tabela 2 - Propriedades do componente n-decano.

Pressdo critica

2,11 MPa

Temperatura critica

619,28 K

Volume molar critico

0,603 m3/kmol

Massa molar

142,28 kg/kmol

Fator acéntrico

0,4890

Fonte: Danesh (1998).

Tabela 3 - Condic¢6es iniciais e de contorno do caso 1.

Pressao inicial do reservatorio

13,79 MPa

Saturacdo inicial de agua

0,2

Taxa de injecao de agua

2,83x10° m3/dia

Pressdo constante no poco produtor 13,79 MPa

Fonte: Adaptado de Li (2012).

Tabela 4 - Dados para calculo da permeabilidade relativa do caso 1.

Parametro | Oleo | Agua
kO 1,0 | 0.2
Sr 0,35 | 0,2
e 20 [ 2,0

Fonte: Adaptado de Li (2012).

Os resultados da simulagdo foram obtidos para 0,20 Volume Poroso Injetado (Pore Vo-

lume Injected - PVI). Comparamos nossas solu¢des com a solucao semi-analitica, mostrada em

detalhes por Li (2012). A Figura 6 mostra o estudo de convergéncia para malhas de 128, 256,

512 e 1.024 volumes de controle (Control Volumes — CVs). Podemos observar uma boa con-

cordancia com a solucdo semi-analitica @ medida que refinamos a malha, apesar da difusdo

numérica introduzida pelos métodos de primeira ordem que foram implementados no simula-

dor. A solugdo com a malha mais refinada é destacada na Figura 7.
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Figura 6 - Saturacdo de agua obtida pelo método FI em comparacdo com a solucdo semi-analitica.
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Fonte: Autor (2023).

Figura 7 - Saturacéo de &gua para a malha de 1.024 CVs comparada com a solucdo semi-analitica do caso 1.
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Fonte: Autor (2023).

Ademais, uma analise em funcao do erro foi realizada. Por se tratar de uma solugdo com
a presencga de “choque”, empregamos a norma L; e a taxa de convergéncia apresentadas nas
Equacdes (109) e (110), respectivamente, para as malhas de 8 a 1.024 volumes de controle. Os
resultados séo expressos na Tabela 5, destacando que a solugdo numérica de fato converge para
a solucdo semi-analitica. Apesar de apresentar uma certa variacdo na taxa de convergéncia,

observamos que para as malhas mais refinadas, ela foi préxima a 0,5.
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Tabela 5 - Norma do erro e taxas de convergéncia para o caso 1.

Volumes de controle | E;, R,
8 0,06308 -

16 0,04842 | 0,3816

32 0,03020 | 0,6809

64 0,01938 | 0,6399

128 0,01181 | 0,7148

256 0,00529 | 1,1572

512 0,00386 | 0,4559

1.024 0,00274 | 0,4929

Fonte: Autor (2023).

Por fim, na Figura 8 é mostrado o grafico do logaritmo do erro em fun¢do do logaritmo
do nimero de volumes de controle da malha considerada, em que podemos observar um bom
desempenho em relacdo a convergéncia linear, ressaltando que se trata de um problema de so-

lucdo ndo suave e com a presenca de um "choque”.

Figura 8 - Variacdo da norma do erro com o nimero de volumes de controle do caso 1.
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Fonte: Autor (2023).

5.2 Caso 2: Injecdo de Gas em um Reservatorio de Oleo Unidimensional

O caso 2 consiste em um reservatorio unidimensional, que originalmente esta saturado

pela fase Oleo, e é submetido a uma injecao de gés. A distribuicdo dos pocos é a mesma adotada
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no caso anterior, apresentado na Figura 5, cuja injecdo se d& a esquerda do reservatorio e a
producdo a direita, além do fluxo nulo nos contornos do dominio. Esse problema foi adaptado
de Moshiri e Manzari (2018), em que a simulacdo envolve 3 componentes hidrocarbonetos.
Esse exemplo foi selecionado para mostrar a eficacia do método FI implementado para lidar
com casos compostos por multiplos componentes, onde as rotinas de comportamento de fases
(célculo de estabilidade e flash) séo realizadas por completo.

Os dados do reservatdrio sdo mostrados na Tabela 6. As propriedades dos componentes
hidrocarbonetos estdo indicadas na Tabela 7, e considerou-se que os coeficientes de interacéo
binéria de todos os componentes eram iguais a zero. As condicdes iniciais e de contorno do
problema séo apresentadas na Tabela 8. O modelo de permeabilidade relativa utilizado foi o de
Corey (1986), apresentado na se¢do 3.9.1, cujos parametros sdo apresentados na Tabela 9, onde

também se apresentam os valores das saturagdes residuais.

Tabela 6 - Dados do reservatorio do caso 2.

Comprimento 50,0 m
Temperatura 311 K
Porosidade 0,2
Compressibilidade da rocha 0 Pa!
Permeabilidade na direcdo x | 9,87x10%° m2

Fonte: Adaptado de Moshiri e Manzari (2018).

Tabela 7 - Propriedades dos componentes do caso 2.

Componente Ci C Cs
Pressdo critica [MPa] 4,60 4,87 4,25
Temperatura critica [K] 190,56 | 305,32 | 369,83
Volume molar critico [m3/kmol] | 0,0986 | 0,1455 | 0,2
Massa molar [kg/kmol] 16,043 | 30,070 | 44,096
Fator acéntrico 0,0115 | 0,0995 | 0,1523

Fonte: Danesh (1998).
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Tabela 8 - Condicdes iniciais e de contorno do caso 2.

Componente Ci| C2 | Cs

Fracdo molar global inicial 0,0]0,25| 0,75

Composicéo de injecéo 09|01 00
Pressdo inicial do reservatorio 7,0 MPa
Pressdo constante no poco injetor 7,0 MPa
Pressdo constante no poco produtor 6,9 MPa

Fonte: Moshiri e Manzari (2018).

Tabela 9 - Dados para calculo da permeabilidade relativa do caso 2.

Pardmetro | Oleo | Gés
kO 1,0 | 1,0

Sr 0,0 | 0,0

e 10 | 1,0

Fonte: Moshiri e Manzari (2018).

O problema foi simulado para t = 187 dias. A nossa solucdo de referéncia foi obtida
através do software GEM da Computer Modelling Group - CMG (CMG, 2019), que utiliza
diferencas finitas em sua formulacdo numérica, para uma malha de 5.000x1x1 volumes de con-
trole. Na Figura 9, sdo mostradas as fragdes molares do componente metano (C1) na fase 6leo
para trés malhas simuladas através da formulacdo FI implementada neste trabalho: 500x1,
1.000x1 e 2.000x1.

Para melhor visualizacdo dos resultados, foi dado um zoom na regido do choque na Fi-
gura 9. Podemos constatar um resultado coerente em relacéo a solucéo de referéncia, apesar da
dificuldade de capturar a solucdo a jusante do choque na regido proxima de x = 28 m. Para
capturar esse choque de forma mais acurada, seria necessaria uma malha extremamente refinada
(tal qual a usada para a solucdo de referéncia), ou a utilizacdo de métodos de alta ordem para
tratar o transporte dos componentes (HOTEIT e FIROOZABADI, 2006; MIKYSKA e FIRO-
OZABADI, 2010; MOSHIRI e MANZARI, 2018; GALINDO e CARVALHO, 2020; GA-
LINDO et al., 2022). Neste trabalho, empregamos um método de primeira ordem notoriamente
difusivo para a discretizagéo dos termos advectivos do fluxo, portanto esse resultado exibido

na Figura 9 era esperado. Também podemos pontuar a suavizacdo de um leve degrau
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apresentado no patamar entre x =24 m e x = 26 m, em que a nossa solucdo foi aproximada
linear nessa regido.

Figura 9 - Fracdo molar de metano na fase 6leo para malhas: a) 500; b) 1.000; c) 2.000 volumes de controle.
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Fonte: Autor (2023).

Na Figura 10 apresentamos a solucdo para a malha mais refinada de 2.000x1 volumes
de controle sem o zoom aplicado na Figura 9, exibindo a solugdo em todo o dominio. Sendo
assim, por meio desse exemplo foi possivel verificar a capacidade da formulagdo FI em lidar
com problemas composicionais mais complexos, que envolvem o equilibrio bifasico 6leo-géas
e as rotinas completas de calculo de estabilidade e flash.
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Figura 10 - Fracdo molar de metano na fase 6leo para a malha de 2.000 CVs em todo o dominio.
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Fonte: Autor (2023).

Apesar de ndo ser o foco deste trabalho, avaliamos a seguir o custo computacional da
formulacdo FI implementada. Por se tratar de um problema com mais de um componente hi-
drocarboneto, € interessante realizar esse estudo, uma vez que o0 nimero de incognitas e o ta-
manho do sistema a ser resolvido depende diretamente do nimero de componentes e do nivel
de refinamento da malha. Analisamos o tempo total necessario para a simulagdo e as porcenta-
gens desse tempo dedicadas as seguintes etapas: calculo da matriz jacobiana, solugdo do sistema
de equacdes e calculo do equilibrio de fases (estabilidade de fases e flash). Essas trés etapas
correspondem, em geral, a mais de 90% do tempo total despendido na simulagéo. Os resultados
estdo indicados na Tabela 10.

Embora o célculo de estabilidade de fases e o célculo de flash representarem grandes
obstaculos do ponto de vista computacional nas simulacbes composicionais, hotamos que a
maior parcela do tempo foi empregada na obtencdo da matriz jacobiana. A medida em que
refinamos a malha, o custo computacional relativo a jacobiana e a solucéo do sistema de equa-
¢cOes aumentou. Essas etapas corresponderam a aproximadamente 70% na malha menos refi-
nada (500 CVs) e 90% na mais refinada (2.000 CVs).
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Tabela 10 - Avaliagdo do custo computacional do caso 2.

Parametro\Malha 500x1 | 1.000x1 | 2.000x1
Tempo de simulacdo (min) 4,70 | 17,10 93,03
Célculo da matriz jacobiana (%) 57 62 68
Solucdo do sistema de equacdes (%) 8 10 15
Célculo do equilibrio de fases (%) 27 20 10
Numero médio de iteracdes de Newton, por passo de tempo 3 5 5
NUmero total de iteracbes de Newton 678 1.503 2.691

Fonte: Autor (2023).

5.3 Caso 3: Escoamento Trifasico Unidimensional

O caso 3 configura um problema de injecao de &gua em um reservatorio 1-D que contém
inicialmente Oleo e gas constituido por 6 componentes hidrocarbonetos. Novamente, agua €
injetada no reservatorio através de um poco localizado na extremidade esquerda, e um pogo
produtor é mantido na extremidade direita do reservatorio, seguindo a mesma distribuicao des-
tacada na Figura 5, bem como o fluxo nulo nos contornos do dominio. Este caso é uma adap-
tacdo de um problema 3-D de Santos (2013), e por meio dele pdde-se avaliar a capacidade do
cdédigo em lidar com o escoamento trifasico de agua, 6leo e gas.

Os dados do reservatorio e da dgua sdo mostrados na Tabela 11. As propriedades dos
componentes hidrocarbonetos estdo indicadas na Tabela 12, e considerou-se que os coeficientes

de interacdo binaria de todos 0s componentes eram iguais a zero.

Tabela 11 - Dados do reservatoério do caso 3.

Comprimento 50,0 m
Temperatura 344,25 K
Porosidade 0,35
Compressibilidade da agua 0 Pa'
Compressibilidade da rocha 0Pal

Permeabilidade na direco x |  1x10°4 m2

Viscosidade da agua 1cP
Densidade da 4gua 1.000,73 kg/m3

Fonte: Adaptado de Santos (2013).



Tabela 12 - Propriedades dos componentes do caso 3.
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Componente C1 Cs Ce Cwo Cis Ca0

Pressdo critica [MPa] 4,60 4,25 3,03 2,11 1,48 1,16

Temperatura critica [K] 190,56 | 369,83 | 507,6 | 617,7 708 768

Volume molar critico [m3/kmol] | 0,0986 | 0,2 0,371 0,6 0,889 1,17
Massa molar [kg/kmol] 16,043 | 44,096 | 86,177 | 142,285 | 212,419 | 282,553
Fator acéntrico 0,0115 | 0,1523 | 0,3013 | 0,489 | 0,6863 | 0,9069

Fonte: Danesh (1998).

As condigdes iniciais e de contorno do problema séo dadas na Tabela 13. O modelo de
permeabilidade relativa utilizado foi o de Stone Il modificado (1973), apresentado na secéo

3.9.2, cujos parametros sdo apresentados na Tabela 14, bem como os valores das saturacées
residuais.

Tabela 13 - Condic6es iniciais e de contorno do caso 3.

Componente Ci| C3 | C |Cw| C15 | Coo
Fracdo molar global inicial 0,5/0,03|0,07|0,2|0,15|0,05
Presséo inicial do reservatorio 10,34 MPa
Saturacdo inicial de agua 0,3
Taxa de injecdo de agua 0,3575 m3¥/dia
Pressdo constante no pogo produtor 8,96 MPa
Fonte: Adaptado de Santos (2013).
Tabela 14 - Dados para célculo da permeabilidade relativa do caso 3.
Permeabilidade relativa de ponto final (kfW Ko Krng kf’g) 0,4:0,9:0,9:0,9
Saturacdo residual (Swr, Sorw, Sorg, Sgr) 0,3;0,1;0; 0
Expoentes (ew, €ow, €og, €g) 2,0; 2,0; 2,0; 2,0

Fonte: Adaptado de Santos (2013).

A solucédo deste problema foi obtida para t = 20 dias, utilizando uma malha de 200x1
volumes de controles para a formulagdo FI implementada. A solucdo de referéncia foi obtida
utilizando o software GEM da CMG (CMG, 2019) para uma malha de 5.000x1x1 volumes. Na

Figura 11 sdo mostradas as curvas de saturagdo de agua, 0leo e gés.



Figura 11 - Curvas de saturacdo: a) agua; b) 6leo; c) gas para o caso 3.
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Na Figura 11 (a) observamos que a regido de choque apresenta uma difusdo numérica,
esperada devido aos métodos de primeira ordem que utilizamos. Nas Figura 11 (b) e (c) também
notamos a presenca do efeito difusivo no choque. Além disso, na regido entre x =35m e
X = 50 m percebemos uma leve diferenca de comportamento entre as solucdes, principalmente
na Figura 11 (c). Mas destacamos que foi preciso uma aproximagao na escala da Figura 11 (c)
para apresentarmos essas diferencas, uma vez que a saturagdo de uma fase se encontra entre os
valoresde O e 1.

Apesar desses efeitos pontuados acima, as solugdes da formulacdo FI implementada
encontram-se proximas das solucfes de referéncia, mesmo usando uma malha consideravel-
mente menos refinada.

A fim de computar a acuracia dos resultados, efetuamos uma investigacdo do erro
usando a norma L apresentada na Equacgéo (109) para as saturagdes de agua, oleo e gés. Opta-
mos por utilizar a norma L1 pela presenga de “choque” nas trés solugdes. Para obter a solugéo
de referéncia usada na Equacdo (109), calculamos o valor médio dos volumes de controle da
malha de referéncia (5.000 CVs) dentro de cada volume de controle das malhas menos refina-
das.

Os erros foram calculados para as saturagdes das trés fases, em relacdo as malhas de 25,
50, 100 e 200 volumes de controle. A Figura 12 apresenta o grafico do logaritmo do erro em
funcdo logaritmo do nimero de volumes de controle. Destacamos que a solu¢do numérica apre-
senta um bom desempenho em relagdo a convergéncia linear. Com esse exemplo, pode-se ava-

liar o bom desempenho do simulador para um caso de escoamento trifasico.
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Figura 12 - Variagdo da norma do erro da saturagdo com o nimero de volumes de controle do caso 3: a) gua; b)
6leo; c) gas.
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Na Figura 13 apresentamos a fracdo molar global de dois componentes, o C1 e o C20,
para as malhas de 50, 100 e 200 CVs. Podemos observar um comportamento semelhante a
solucdo de referéncia, e a medida em que a malha foi refinada, notamos a convergéncia da nossa
solucdo, embora exista uma discrepancia entre os valores em algumas partes do dominio, so-
bretudo no pogo injetor em x = 0 m. Também destacamos a regido entre x =35 me x =50 m,
onde notamos uma leve diferenga entre as solucdes. Entretanto, salientamos que foi necessario
um ajuste na escala da Figura 13 para apresentarmos essas diferencas, uma vez que a fracao
molar global de um componente se encontra entre os valores de 0 e 1. Os demais componentes
mostraram um desempenho muito similar aos expostos na Figura 13, e para manter os resulta-

dos sucintos ndo 0s apresentamos.
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Figura 13 - Fracdo molar global do caso 3 para as malhas de 50, 100 e 200 CVs: a) C1; b) C20.
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Fonte: Autor (2023).

Novamente avaliamos o esforco computacional da formulacdo FI implementada, cujos
resultados estdo expressos na Tabela 15. Assim como no caso anterior, o principal custo € re-
ferente ao célculo da matriz jacobiana, aumentando conforme a malha foi refinada. Para 25
CVs, essa etapa correspondeu a 54%, enquanto para 200 CVs equivaleu a 70%. Para as malhas
menos refinadas, os calculos de equilibrio de fases correspondem a uma parcela mais signifi-
cativa do tempo total.
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Tabela 15 - Avaliagdo do custo computacional do caso 3.

Parametro\Malha 25x1 | 50x1 | 100x1 | 200x1
Tempo de simulacdo (min) 9,75 (12,35 16,17 | 43,53
Célculo da matriz jacobiana (%) 54 58 65 70
Solucdo do sistema de equacoes (%) 3 5 7 10
Célculo do equilibrio de fases (%) 35 30 22 15
Numero medio de iteracdes de Newton, por passo de 6 7 9 9
tempo
Numero total de iteracGes de Newton 1.212 | 1.414 | 1.836 | 2.547

Fonte: Autor (2023).

5.4 Caso 4: Injecdo de Agua em um Reservatorio de Oleo Bidimensional

O caso 4 corresponde a uma adaptacdo do problema bifasico dgua-6leo unidimensional
descrito em Li (2012), modificado para uma malha 2-D. O intuito deste exemplo € verificar a
capacidade do simulador de lidar com escoamento bidimensional. Agua é injetada & uma taxa
constante em um poco localizado no canto superior esquerdo do reservatorio, indicado em azul
(Poco injetor) na Figura 14, e 6leo é produzido em um poco produtor operando a pressao cons-
tante no canto inferior direito, indicado em vermelho (Pogo produtor) na mesma figura, em uma
configuracdo classica de um quarto de five-spot. Além disso, adotamos o fluxo nulo nos con-

tornos do dominio.

Figura 14 - Dominio e malha 2-D para o caso 4.

Pogo injetor

Pogo produtor

Fonte: Autor (2023).
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Os dados do reservatorio e da agua sdo mostrados na Tabela 16, e a fase 6leo é composta
por um Unico componente hidrocarboneto, o n-decano, cujas propriedades ja foram descritas na
Tabela 2. As condic@es iniciais e de contorno do problema sdo as mesmas do caso 1, dadas na
Tabela 3, assim como os parametros de permeabilidade relativa e saturacéo residual, dadas na

Tabela 4, para 0 modelo de Corey (1986), apresentado na se¢éo 3.9.1.

Tabela 16 - Dados do reservatorio do caso 4.

Comprimento 0,6096 m
Largura 0,6096 m
Temperatura 288,71 K
Porosidade 0,2
Compressibilidade da dgua 0Pal
Compressibilidade da rocha 0Pal

Permeabilidade na diregdo x | 5x10°1 m2

Permeabilidade na direcdo y | 5x10°% m2

Viscosidade da dgua 1cP

Densidade da agua 1.000 kg/m3

Fonte: Adaptado de Li (2012).

Os resultados da simulacao foram obtidos para 0,20 Volume Poroso Injetado, em que a
saturacdo de agua € mostrada na Figura 15 para trés malhas com diferentes niveis de refina-
mento: 20x20, 40x40 e 80x80 CVs. Para a visualizacao gréafica dos resultados em 2-D, utilizou-
se o software Vislt (CHILDS et al., 2012), e comparamos a solucdo da formulagéo FI imple-
mentada com 0 GEM da CMG (CMG, 2019), onde a solucéo de referéncia foi calculada com

uma malha de 80x80 volumes de controle, indicada na Figura 16.



Figura 15 - Campo de saturagdo de agua do caso 4 para malha com a) 20x20; b) 40x40; c) 80x80.
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Figura 16 - Campo de saturacdo de agua gerado pelo CMG-GEM na malha de 80x80 para 0 caso 4.
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Fonte: Autor (2023).

Das figuras acima, observa-se que a formulacdo FI implementada apresenta solucédo
muito similar a de referéncia, a medida que a malha € refinada. Apresentamos as simulacdes
para um dominio com 400, 1.600 e 6.400 volumes de controle, para um problema que possui
uma frente de saturacdo de agua avancando de maneira uniforme em um reservatorio homogeé-
neo, do poco injetor em direcdo ao pogo produtor. Esse exemplo demonstra a capacidade do

simulador em lidar com casos em 2-D de forma acurada.

5.5 Caso 5: Escoamento Bidimensional em Reservatorio Heterogéneo

O caso 5 foi retirado de Hoteit e Firoozabadi (2006), escolhido para mostrar o desem-
penho do simulador em um caso com meio poroso heterogéneo com "leitos em paralelo™. Esse
problema consiste na injecdo de gas metano em um reservatorio 2-D heterogéneo inicialmente
saturado de gas propano, em gque o dominio é composto por dois campos homogéneos de per-
meabilidade absoluta, indicados na Figura 17. A porosidade € a mesma em todo o reservatorio,
e 0s dados do mesmo sdo mostrados na Tabela 17. As propriedades dos componentes séo apre-
sentadas na Tabela 18 e todos os coeficientes de interacdo bindria dos componentes séo iguais
a zero. As condicdes iniciais e de contorno do problema sdo expressas na Tabela 19, e por fim
o0s parametros de permeabilidade relativa e saturacéo residual sdo dados na Tabela 20, em que
foi adotado o modelo de Corey (1986), apresentado na secéo 3.9.1.

A injecdo de gas ocorre ao longo de toda a face esquerda do dominio, em que a taxa de

injecdo estabelecida na Tabela 19 é uniformemente distribuida em todos os volumes de controle
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que descrevem essa regido do reservatorio. Além disso, a producéo se da em toda a face direita
do reservatdrio, cuja pressdo ¢ mantida constante. O modelo do reservatorio é indicado na Fi-
gura 17. Os fluidos presentes no reservatério nas condi¢des estabelecidas de pressao e tempe-

ratura estdo no estado gasoso durante toda simulacéo.

Figura 17 - Dominio 2-D com dois campos de permeabilidade para o caso 5.

g =0 m®/dia

=P Producio
=% p-5,0MPa
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q = 6,26 m?/dia

2222,

g =0 m?*dia
Fonte: Adaptado de Hoteit e Firoozabadi (2006).

Tabela 17 - Dados do reservatério do caso 5.

Comprimento 50,0 m
Largura 20,0 m
Temperatura 397 K
Porosidade 0,2
Compressibilidade da rocha | 0 Pa

Fonte: Adaptado de Hoteit e Firoozabadi (2006).

Tabela 18 - Propriedades dos componentes do caso 5.

Componente Ci Cs

Pressdo critica [MPa] 4,60 4,25
Temperatura critica [K] 190,56 | 369,83

Volume molar critico [m3/kmol] | 0,0986 | 0,2
Massa molar [kg/kmol] 16,043 | 44,096
Fator acéntrico 0,011 | 0,1523

Fonte: Danesh (1998).
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Tabela 19 - Condicbes iniciais e de contorno do caso 5.

Componente

Ci1

Cs

Fracdo molar global inicial

0,0

1,0

Composicéo de injecéo

1,0

0,0

Pressdo inicial do reservatorio

5,0 MPa

Taxa de injecdo

6,26 m3/dia

Pressdo constante no pogo produtor

5,0 MPa

Fonte: Adaptado de Hoteit e Firoozabadi (2006).

Tabela 20 - Dados para calculo da permeabilidade relativa do caso 5.

Pardmetro | Oleo | Gés
kO 1,0 | 1,0

Sr 0,0 | 0,0

e 10 | 1,0

Fonte: Adaptado de Hoteit e Firoozabadi (2006).

Os resultados foram obtidos para 0,37 Volume Poroso Injetado e para duas malhas, uma

de 40x20 e outra de 80x40. As solucdes de referéncia dadas em Hoteit e Firoozabadi (2006)

foram calculadas por um simulador comercial. Eles ndo informaram qual o software comercial

utilizado, mas indicaram que se tratava de uma formulacéo baseada no método das diferencas

finitas centrado na célula (cell-centered finite difference method).

A Figura 18 mostra a distribuicdo da fragdo molar global do metano ao longo do reser-

vatorio para a malha de 40x20, totalizando 800 volumes de controle, e confrontamos com a

referéncia apresentada na Figura 19. As isolinhas representam a fracdo molar global de 0,95;

0,65; 0,35 e 0,05 da esquerda para a direita, respectivamente. Podemos observar uma boa apro-

ximac&o da solucdo obtida em relacdo a referéncia, apesar de notarmos um efeito mais difusivo

em nossos resultados.
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Figura 18 - Fracdo molar global de metano para o caso 5 na malha de 40x20 volumes de controle.

2

Pseudocolor
Var zC1

1.000
B

—0,7500
— 0,5000

1
— 0.2500

0,000

Max: 1,000
Min: 0.000

Fonte: Autor (2023).

Figura 19 - Solucdo de referéncia para a fragdo molar global de metano na malha de 40x20 volumes de controle.
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Fonte: Adaptado de Hoteit e Firoozabadi (2006).

A fim de realizar uma andlise quantitativa dos resultados alcancado, na Figura 20 exibi-
mos a fracdo molar global do metano na regido de y = 2,5 m. A curva tracejada em vermelho
representa a nossa solucdo, obtida para a malha de 40x20, enquanto que os pontos destacados
em azul dizem respeito a solucéo de referéncia alcancada por Hoteit e Firoozabadi (2006) e
expressa na Figura 19. Esses pontos de referéncia da Figura 20 foram obtidos utilizando o sof-
tware GetData Graph (DIGITIZER, 2020), capturando as isolinhas ilustradas na Figura 19 para
y = 2,5 m. Logo, pela Figura 20 podemos notar com clareza que nossa solugéo € um pouco mais
difusiva, o que se deve a difusdo adicional inerente das formulac6es implicitas e o uso da apro-
ximagdo & montante de primeira ordem nos termos de fluxo advectivo. Além disso, para a iso-

linha de 0,35 as duas solugdes convergiram no mesmo ponto.



Figura 20 - Fracdo molar global de metano para y = 2,5 m na malha de 40x20 volumes de controle.
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Na Figura 21, apresentamos a malha de 80x40, totalizando 3.200 volumes de controle,

e confrontamos com a solucdo da malha de referéncia apresentada na Figura 22. Novamente,

notamos que os resultados ficaram proximos dos alcangados por Hoteit e Firoozabadi (2006),

mostrando a capacidade do simulador em lidar com reservatorios heterogéneos bidimensionais

para um problema com mistura monofasica de dois componentes hidrocarbonetos.

Figura 21 - Fracdo molar global de metano para o caso 5 na malha de 80x40 volumes de controle.
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Figura 22 - Solucéo de referéncia para a fracdo molar global de metano na malha de 80x40 volumes de controle.
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Fonte: Adaptado de Hoteit e Firoozabadi (2006).

Novamente, efetuamos uma analise quantitativa dos resultados alcancado, onde a fracéo
molar global do metano na regido de y = 2,5 m para a malha de 80x40 é mostrada na Figura 23.
A curva tracejada em vermelho representa a nossa solucgao e os pontos em azul dizem respeito
a solucdo de referéncia do Hoteit e Firoozabadi (2006), para as isolinhas apresentadas na Figura
22 e obtidas fazendo uso do software GetData Graph (DIGITIZER, 2020). Pela Figura 23 per-
cebemos que nossos resultados s&éo um pouco mais difusivos, e mais uma vez as duas solucdes

convergiram no mesmo ponto para a isolinha de 0,35.

Figura 23 - Fragdo molar global de metano paray = 2,5 m na malha de 80x40 volumes de controle.
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Por fim, analisamos o esfor¢o computacional da formulacdo FI implementada para este
caso, onde os resultados estdo apresentados na Tabela 21. Seguindo a tendéncia dos casos 2 e
3, 0 maior custo envolve o célculo da matriz jacobiana, superando os 70% nas duas malhas
simuladas. Esse caso em especifico, por constituir um problema monofasico (apenas a fase ga-
sosa), a reducdo do esforco computacional do célculo de equilibrio de fases ja era esperada,

pois o calculo de flash ndo é realizado ao longo de toda da simulacéo.

Tabela 21 - Avaliag8o do custo computacional do caso 5.

Pardmetro\Malha 40x20 | 80x40
Tempo de simulacéo (min) 18,40 | 127,86

Célculo da matriz jacobiana (%) 71 77

Solucdo do sistema de equacdes (%) 9 14

Célculo do equilibrio de fases (%) 11 3

Numero médio de iteracdes de Newton, por passo de tempo 3 4
Numero total de iteracGes de Newton 2.688 | 4.820

Fonte: Autor (2023).
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6. CONCLUSAO E TRABALHOS FUTUROS

No presente trabalho foi desenvolvido um simulador numérico implementado na lin-
guagem Python para a modelagem e simulacdo composicional, usando a Equacdo de Estado de
Peng e Robinson (1976), em reservatorios de petroleo. Para esse propdsito, utilizou-se uma
formulacdo Totalmente Implicita com abordagem monolitica proposta por Collins et al. (1992),
onde empregou-se 0 méetodo de Euler implicito para a integracdo no tempo. Essa formulacéo
utiliza a presséo e as composi¢des globais como variaveis primarias, desacoplando o célculo do
equilibrio de fases das equacgdes de balanco de massa.

Aplicamos 0 Método dos VVolumes Finitos com Aproximacéo de Fluxo por Dois Pontos
(TPFA) na discretizacao dos termos difusivos, e a ponderacdo a montante, upwind ou upstream,
de primeira ordem no tratamento dos termos advectivos do fluxo de massa dos componentes.
Esse simulador foi elaborado em um ambiente integrado e em conjunto com outros projetos
desenvolvidos por membros do grupo PADMEC da UFPE, utilizando a linguagem Python no
contexto da programacédo orientada a objetos, em que se empregou a vetorizacdo em boa parte
do codigo desenvolvido, além de ser planejado para uma posterior expansdo para casos tridi-
mensionais. Além disso, essa € a primeira formulacdo Totalmente Implicita implementada para
a simulagdo composicional do grupo, construindo uma base para futuras pesquisas, onde algu-
mas serdo apresentadas na sec¢ao de trabalhos futuros a seguir.

Para a verificacdo das técnicas implementadas e avaliacdo da acuracia das formulacdes
e esquemas de discretizacdo escolhidos para resolucdo numérica do problema de escoamento
composicional, foram simulados casos benchmarks encontrados na literatura. Esses testes in-
cluiram problemas uni e bidimensionais, utilizando malhas cartesianas.

Com o primeiro caso, pbde-se avaliar a capacidade do simulador em lidar com reserva-
torios em 1-D. O problema de Buckley-Leverett (1942) apresenta solucdo semi-analitica, per-
mitindo uma andlise detalhada do desempenho e acuracia de nosso simulador para um caso
envolvendo o deslocamento imiscivel de agua e 6leo. Com os casos 2 e 3 foi possivel analisar
a acuracia em processos envolvendo multiplos componentes e 0 escoamento trifasico de agua,
6leo e gas, todos em 1-D. No caso 4, observou-se a capacidade do simulador em resolver pro-
blemas em 2-D de forma robusta e acurada. Por fim, no caso 5 pode-se analisar a aplicacdo em
um caso 2-D heterogéneo.

Avaliamos também o custo computacional da formulacéo FI implementada, especifica-
mente nos exemplos que envolveram mais de um componente hidrocarboneto. Observamos que

o principal esforco computacional foi referente a etapa de célculo das derivadas e montagem da
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matriz jacobiana, se tornando mais acentuado a medida em que refinamos as malhas. Dessa
forma, conseguimos compreender os obstaculos da implementacdo desenvolvida e identifica-
mos pontos de melhorias para o desenvolvimento de trabalhos futuro.

Em comparagdo com formulacdes explicitas, pudemos empregar passos de tempo me-
nos restritivos durante as simulagdes, de forma que em todos 0s experimentos numéricos o0s
valores de CFL foram maiores que um, conforme indicado no APENDICE B. Em contrapartida,
ndo adotamos valores tdo elevados para 0s passos de tempo, uma vez que isso afetaria a acuracia
dos resultados alcancados. Dessa forma, esse parametro foi avaliado caso a caso.

Em todos os exemplos estudados nesse trabalho foi possivel verificar o bom comporta-
mento do simulador desenvolvido, apresentando solugdes muito proximas as de referéncia, se-
jam elas obtidas de forma semi-analitica, por meio de um simulador comercial (CMG, 2019)

ou retirada da literatura.

6.1 Trabalhos Futuros

Como trabalhos futuros, podemos sugerir:

e Estudo de alternativas para acelerar o célculo da matriz jacobiana e a solucdo do sis-
tema de equaces, buscando uma maior eficiéncia do ponto de vista computacional;

e Expanséo do simulador composicional para lidar com problemas em 3-D;

e Implementar um Método dos Volumes Finitos com Aproximacédo do Fluxo por Multi-
plos Pontos (Multi-Point Flux Approximation - MPFA) para lidar com reservatorios
anisotrépicos e casos em que o efeito de orientacdo de malha € importante (Grid Ori-
entation Effect - GOE), além de possibilitar a utilizacdo de malhas poligonais (em 2-
D) ou poliédricas (em 3-D) e ndo-estruturadas;

e Implementar um modelo ndo isotérmico para simular problemas envolvendo a Recu-
peracdo Avancada de Oleo (EOR), por exemplo a injecdo de vapor saturado;

e Estudo e implementagéo de calculos de flash capazes de identificar a formacéo de uma
segunda fase liquida de hidrocarbonetos, comuns em exemplos que envolvam a inje-
¢do de COy;

e Inclusédo dos efeitos da pressao capilar e da dispersdo fisica;

e Investimento em ferramentas de Inteligéncia Artificial e Aprendizagem de Maquina

(Machine Learning) para acelerar a simulagdo. Uma das aplicagdes dessa tecnologia
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que vem ganhando destaque é a aplicacdo nos célculos de equilibrio de fases, respon-
s&veis por grande parte do custo computacional dos modelos composicionais;
Expansdo do modelo para lidar com a simulacéo de alguns problemas de interesse em
relacdo ao meio ambiente, como o sequestro de COy;

Implementar um método implicito adaptativo (Adaptive Implicit Method - AIM), bus-
cando utilizar as vantagens dos métodos implicitos e explicitos na aplicacao de pro-
blemas de larga escala. As formulacdes implicitas se beneficiam de sua estabilidade
incondicional linear, mas resultam matrizes jacobianas complexas e computacional-
mente caras de resolver. Por outro lado, as formulagdes sequenciais resultam em sis-
temas mais simples, mas sofrem limitacGes no passo de tempo devido a sua estabili-
dade linear condicional. Combinar os dois métodos é benéfico ja que as abordagens FI

ndo precisam ser usadas em todo o dominio do reservatorio.
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APENDICE A - DERIVADAS PARA CONSTRUCAO DA MATRIZ JACOBIANA

Neste apéndice serd demonstrado o célculo das derivadas para obtencéo da matriz jaco-
biana apresentada na se¢do 4.3. Os célculos foram realizados com o auxilio dos trabalhos de
Firoozabadi et al. (1988), Varavei (2009), Fernandes (2014) e Galindo (2021).

A.1 Derivadas dos Termos da Equacéo de Estado de Peng e Robinson (1976)

Inicialmente, apresentamos os célculos das derivadas dos termos que dependem da
Equacdo de Estado, ja que elas serdo necessarias para o prosseguimento das deducdes.

Para obter as derivadas do fator de compressibilidade em relagdo a pressdo, 0Z; /oP,
utilizaremos a Equacao (21). Derivando-a com relagao a pressao e isolando 6Z; /P, resulta-
mos em:

oz, oA
8—5[321? -22,(1-B;)+(A -3B? - 2B, )]+a—P’(Zj ~B; )+ -

p

oB, :
a—PJ(zf—Gszj ~2Z,-A;+2B;+3B})=0, j=1..n, -1

onde, JA, /0P e B, /0P sdo obtidas por meio das Equacdes (23) e (24), resultando em:

8Aj a, .

@ @y T “2
oB. b A.3
— =L j=1..,n -1 A9
oP RT P

Para a derivada do fator de compressibilidade em relacdo ao nimero de mol dos com-
ponentes hidrocarbonetos k, 6Z; / 6N, , empregamos a Equagao (A.4):
0L, & 0Z; ON;

I — , k=1,..n, j=1..n -1 )
ON, izzl“aNij N, o ’ (A4

De maneira analoga ao calculo de 6Z; /0P, o termo 0Z; / ON;; é obtido derivando-se a

Equacdo (21) com respeito ao nimero de mols do componente i na fase j (Nj;) e reorganizando-

a para isolar o termo oZ; / oN;;, temos:

ij !



89

o, oA,
aT:j[szf—zzj (1-B,)+(A, —3B%-2B, )]+8T:j(zj ~B; )+

OB, | |
aT:J(ZJZ —6B;Z;-2Z, - A; +2B; +3Bj2)=0, i=1..n,, j=L..n -1

(A5)

e 0A;/oN; e 0B, /oN; novamente sdo calculadas por meio das Equagdes (23) e (24), suce-

dendo em:

aA._ P oOa

L = L i=1..n, j=1..n -1
oN;  (RT) 0N, e g (A-6)
OB. ob. A7
—‘:i—‘, i=1..,n, j=1..,n -1 A1)
N,  RT N,

Por sua vez, da; /oN; e ob; /0N, sdo obtidos derivando as Equagdes (14) e (16) com
respeito a Nj;. Lembrando que por definicao x; = N;; /Zi N; - Aplicando a regra da cadeia e
reorganizando as expressoes, resultamos em:

oa, . ,
N, ZNmJ m—N i=1..,n, j=L..n,-1 (A.8)

i

ob, (b -b;) (A.9)
b Y i=1..,n, j=1..n -1
ON.. N.

] J

O calculo de oNj; /0N, por ndo fazer parte da Equacdo de Estado, sera detalhado nas

secdes a sequir.
A.2 Derivada do Residuo do Volume Poroso em Relacédo a Presséo

Derivando a equacéo de restricdo de volume poroso - Equacdo (78) — de um volume de

controle arbitrario em relacdo a presséo, temos:

R0 3N, o(ug)

P PLE  oP (A.10)

Podemos reescrever a Equacdo (A.10) em relacdo ao volume molar, uma vez que

v; =1/¢&;, de forma que:



90

oRY B & ON; iN ov, v o¢

i) I S N B A1l
P Hop ' L T Pop (A1D)

Para o célculo da derivada do nimero de mols das fases em funcdo da presséo, temos:

N, & 0N,

L= , para j=0leoou gas
P & op A12)
aNj—O ara j=4gua |

onde o calculo de 0N, ; /&P, segundo Firoozabadi et al. (1988), ndo pode ser feito de maneira

explicita, sendo necessaria uma solucdo implicita, descrita a seguir.

O namero de mols total de um componente k pode ser escrito como a soma do numero
de mols de k contidos em cada fase. Ja que consideramos apenas duas fases compostas por
hidrocarbonetos (6leo e gas), o numero de mols total de cada componente hidrocarbonetos é

calculado por:
N, =N, +Ng, k=L..n (A.13)
onde, N,,e N, representam os nimeros de mols de cada componente k nas fases 6leo e gas,

respectivamente. Derivando a Equacédo (A.13) em relagdo a presséo, e como N, é constante

temos:

oN
ON, zaNko 4+ kg ~0, k=1,..,n, (A.14)

oP oP OP

Reorganizando a Equagéo (A.14):
oN

MNo o P g, (A.15)

oP oP

O sistema de equacBes provido pela Equacdo (A.14) é aplicada a cada componente hi-
drocarboneto, resultando em n¢ equacdes e 2nc incognitas. As nc equacoes restantes e necessa-
rias para solugdo do sistema sdo provenientes das condi¢des de equilibrio, dadas pelas restri¢des

de fugacidade, escritas na forma logaritmica por:

In(f,)=In(f,), k=1..n, (A.16)

Derivando a Equagdo (A.16) com respeito a pressdo e aplicando a regra da cadeia
(FERNANDES, 2014), obtemos:
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aI”(fko)Jr & 0In(f) oN,, :aln(fkg) ., 2In( fyy ) N,

+ . k=1..n  (A17
oP ,Z:;‘ ON, P oP ,Zl: oN, P ( )
Substituindo a Equacédo (A.15) na Equacédo (A.17):
L oIn( f oin(f,)|oN., oIn(f oln( f
3| ainlte) , (i) N, _ain(f) oIn(fs) k=l..n,  (Al8)
| ON, ONj, oP oP oP

A Equacéo (A.18) resulta em um sistema de nc equacdes e nc incognitas, resolvido para
oN,, / 0P utilizando a Equacao (A.19) (FERNANDES, 2014):

on(f,), on(t)  ain(fy) o) [ron, 1 [ om(r,) am(t,) ]
ONy ONy MNpo N, oP op 0P
: " : D= : (A.19)
oln(f,,) amn(f,,) oln(f,,) oin(f) | MNu | |oIn(f,,) oIn(f,,)
N, N, Y " N, “FP L

em que o célculo da derivada de In( fkj) é detalhado a seguir. A fugacidade é calculada pela
Equacao (26), reescrita abaixo:
fy=os%P, k=L..,n, j=l..,n,-1
Aplicando o logaritmo na Equacéo (26), temos:
In(f;)=In(p%P), k=1..n., j=1..n,-1 (A.20)
onde podemos aplicar as propriedades de logaritmo e reescrevé-la como:
In(f;)=I(g;)+In(x;P), k=1..n, j=L..n -1 (A.21)

Podemos diferenciar a Equagdo (A.21) em relagéo a pressdo, mantendo T e Nj constan-
tes (FIROOZABADI et al., 1988), resultando em:

on(ty) _onlew) 1\ i (A.22)

oP P P ’

Para obter 0 In(gokj )laP , derivamos a Equacdo (25), resultando em:

= ——— |-C,—=14C,—| B,——-A — |+
P P ) 22 op P

oIn(py) . oz, (oZ; oB) 1 c 1 8 oA, A OB,
oP ° oP *B?
A 0B, 0L, ,
C4B— YA B , k=L..n, j=1..,n,-1
j

(A.23)

g
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onde c,,C,,C,,C, € C, Sd0 expressos nas Equacdes (A.24) a (A.28):

b )
Co:b—k, k=1..n,., j=1..,n -1 (A.24)
j
1 ]
C = , k=1..n, j=1..n -1
) j . (A.25)
N X.
CZ:ZZa—“aki—co, k=1..n,, j=1..n -1 (A.26)
i=1 &
¢, =In 2,+(1+42)8, . j=l..n -1 (A.27)
Z,+(1-42)B,
242 ]

Ci =33 2!
Z;+2Z,B,-B;
Para computar JIn ( fy ) / ON,;, a Equacdo (A.21) é diferenciada com respeito a Ni;, man-

tendo T e P constantes, resultando em:

a'”(fkj):6'”(¢ki)+i(l_xkj), k=1..n, j=1..n -1 (A.29)

ON,; ON X; N, ¢

em que dln ((ij )laNkj é obtida diferenciando a Equacao (25) com respeito ao nimero de mols
de componentes na respectiva fase, resultando em:

8'”(‘/’ki)zc_o(b oZ, _@z.-1) J J_C (521 _ 0B, ]
j j 1
N, b 'eN, UeN, ) tlaNg  oN

(A.30)

A ob.
b d, +c,— 9 1o 7 , k=L..,n, j=1..,n -1
2.2 B, N;a; b, oN,

onde d, e d, sdo calculadas por:

C, oA, 0B, A 0B, oz,
d, =¢,| =5| B, A —|+¢,—=| Z; — B, ,
B; ON ONy; B. ON ONy; (A.31)

]

N. oa. N .
d1=2|:akl_[a_JW+1J§ Xijaki:|’ kzl""’nc’ le""’np -1 (A32)
. i—1

i ki
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Com todos os termos do sistema linear calculados, pode-se resolver a Equagéo (A.19)

para oN,, /0P . Em seguida, calcula-se oN;, /0P por meio da Equagdo (A.15), e com a Equa-
¢do (A.12) obtemos ON, /0P e N, / oP.

A proxima etapa € o calculo de dv; / 6P . Para as fases hidrocarbonetos (6leo e gas), 0
volume molar é expresso pela Equacdo (37). Derivando-a em relacdo a pressao, temos

(FERNANDES, 2014):

ov. (8Z 16P)RTP—Z RT
a‘;l:( j )P2 L j=l..,n,-1 (A.33)

Para a agua, cujo volume molar é dado pelo inverso da Equacdo (38), temos:

ov, __&C,

P :_H (A.34)
Por fim, para d¢ /0P , derivamos a equacdo da porosidade escrita na Equacéo (4):
99 _ o
—~L=¢C .
P ¢°C; (A.35)

Substituindo as Equacdes (A.12), (A.33), (A.34) e (A.35) na Equacdo (A.11),

calculamos a derivada da equacéo de restri¢do de volume poroso em relacao a pressao.

A.3 Derivada do Residuo do Volume Poroso em Relagdo ao NUmero de Mols

Derivando a Equacédo (78) em relacdo ao numero de mols do componente k e escrevendo

em termos de volume molar, obtemos:

v i oV,
R =iZNjuj ( b¢), k=1..n +1 (A.36)
oN, ON, = ON,
Aplicando a regra da cadeia, em que temos até trés fases presentes (4gua, 6leo e gas), e

uma vez que a porosidade ndo depende do numero de mols (EB(ngzﬁ)/@Nk = 0) , resulta em:

\ oN 0
R =6N°uo+ 0500+_gug+Ngﬁ+aN_wUW+Nwaﬂ, k=1..n+1 (A37)
N, oN, oN, | oN, oN, " oN, oN,

Quando se realiza a derivacdo em fungdo do nimero de mols da agua (N, =N,,), por

ela ser uma fase pura que néo se relaciona com as fases hidrocarbonetos, a Equacdo (A.37) se
reduz a (FERNANDES, 2014):
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oR"
N (A.38)

J& para os componentes hidrocarbonetos, a Equagdo (A.37) assume a forma da Equa-
cdo (A.39):
oR’ oN, N ov. ON ov,

=20+ Ny =2+ —2y + N, —%, k=1,.,n, A.39
N,  ON, oN, N, ° UoN, (A-39)

Para calcular N, /ON, e oN, /ON, , emprega-se:

N 5Ny k=1..,n, j=1..,n -1 (A.40)
N, SoN, p

onde o procedimento para obter oN; /0N, € analogo ao calculo de oN,; /0P . Derivando a

Equacdo (A.14) com respeito a Nk, temos:

ON. i ig i
i Vo o =0, , k=1..n, i=1..,n, A4l
oN,  oN, oN, " A

Reorganizando a Equacdo (A.41), podemos escrever da forma da Equacdo (A.42)
(FERNANDES, 2014):
ON. ON.

=5, ——>, k=1.,n, i=1..n, A.42
N, " oN, (A42)

emque 6, =1lparai=k e 6, =0 para i =k.
Para resolver esse sistema, mais uma vez fazemos uso das equacdes de equilibrio. Dife-

renciando a Equacgéo (A.16) com respeito a Nk e aplicando a regra da cadeia, resulta em:

i{&ln(fko)_kaln(fkg)JaNig :aln(f'“’) k=1

: N,
oN,, oN, |oN, N,

(A.43)

i=1

Aplicando a Equacdo (A.43) para todos os componentes hidrocarbonetos, é formado um
sistema linear mostrado na Equacédo (A.44) (FERNANDES, 2014):

oin(f,) on(fy)  ain(f,) an(fy) FoN, ] [ain(t,)
ON,, ON,, oN,, oN, oN, N,

: - : Pol=] (A.44)

aln(fnco)Jr@In(fncg) 8In(fnco)+aln(fncg) Nog | | aIn(f,,)
oN N, |LN] | aN,
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A resolugdo do sistema resulta no calculo de oN;;, /oN, para i=1,..,n e k=1..,n,

substituindo na Equagdo (A.42) pode-se obter oN,, /0N, e por fim calcula-se oN, /0N, e
ON, /oN, por meio da Equacdo (A.40).

Para calcular a derivada do volume molar da fase j em relagdo ao nimero de mols do
componente k derivamos a Equacéo (37), resultando em (FERNANDES, 2014):
ov, RT 0Z, . .
—t=—-—1 i=1.,n, j=1..,n -1 A.45
oN, P ON, e ) P ( )
Substituindo as Equacdes (A.40) e (A.45) na Equacao (A.39), finalizamos o célculo da
derivada da equacdo de restri¢cdo de volume poroso em relagdo ao numero de mols dos compo-

nentes.
A.4 Derivada do Residuo de Conservacdo da Massa em Relagdo a Pressao

Derivando a Equacdo (66) em relacdo a pressao, no mesmo de volume de controle arbi-
trario P apresentado no capitulo 4 e mostrado na Figura 3, temos:

<N+l

M n
% _ %(NQ}} - N;,P)—At%jz:[l:k?;l CEM R ij“;l]—Atag%, o
k=1 ..n+1
onde o primeiro termo se refere ao termo de acumulacdo, o segundo é o termo de fluxo e o
terceiro corresponde ao termo de fonte/sumidouro. Para facilitar a notacdo, iremos omitir os

sobrescritos n+1 nas equacdes a seguir, uma vez que as derivadas dos valores avaliados no

passo de tempo n sdo iguais a zero (aNk” /0P = O) . Logo, podemos reescrever a Equacéo (A.46)

na forma da Equacédo (A.47):

R’ 0N,
oP  oP

a & n+1 n+1 aqu
_ At Fi.—Fow+tFin —Fis [-At——, k=1 ..n+1 (A47
oP ,2:‘[ Ge - (A47)

kj,n kij,s

O termo de acumulagéo (N, /dP) ja foi apresentado na Equagéo (A.14). Para o termo
de fonte/sumidouro, ndo empregamos nenhum modelo de pogo, de forma que aproximamos
0q, / 0P =0. Para o termo de fluxo, tomamos como exemplo a face e, uma vez que o procedi-

mento é analogo para as demais dire¢des. Dessa forma, temos:
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ok,

8—|:;_ |:( kjé ﬂ’r])

Expandindo e aplicando a regra do produto na Equacao (A.48), obtemos:

AVAZ K. (P. ~P. ~ p;,9(D; D))} k=1 ..n+1 (A.48)

OFg. (0% AyAz
85 =(a_|::‘§jﬂ“ril AX ISe(PE_I:)P_pj,eg(DE_DP))

0¢; AYAz
+( 5 5P /1r }eTKe(PE_PP_pj,eg(DE_DP))

0l | AyAz
+(ij i aPJ] ZX ISe(PE_PP_,DJ',eg(DE_DP))

(A.49)

A AZ op; .,
+(XkJ§ ﬂ‘r]) y (_1_ aF:' g(DE_DP)J, k:l, ...,nc+1

P

Para completar o calculo da Equagdo (A.49), demonstraremos a seguir: ox, /oP,

8&,10P, 02, 1P e dp, | P

A.4.1 Derivada da Fracdo Molar em Relagdo a Pressdo

Para os componentes hidrocarbonetos (FERNANDES 2014):

OX,. ON,. ON.
—“:i( "’—x.—‘j, k=1 ..,n, j=1..n -1 (A.50)

oP oP Y oop
onde ON,; / OP € obtido pelas Equagdes (A.15) e (A.19), e N, / 0P pelas Equagdo (A.12). Para

a agua, em que X, =1, ox,, /0P =0.

A.4.2 Derivada da Densidade Molar em Relacdo a Pressao

Para os componentes hidrocarbonetos:

o0&, Z,-P(ez;/eP)
® Rr(z)

com 0Z; /0P calculado pela Equagdo (A.1). Para a agua, temos:

’ J :1!"'!np _1 (A51)

0w _ 0
5 =4&C. (A.52)
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A.4.3 Derivada da Mobilidade em Relacao a Pressao

Uma vez que 4,; = k;;/u;, temos:

0hy (0K 10P)p;—ky (O 10P)

= 5 , J=l..,n, (A.53)
* (#))
onde:
ok, ek, as,
— j=1..,n A.54
oP Zl: oS, P’ : P (A54)
Para obter ok ; /&S, temos:
ok; ke .
— =——""—, parai# j
oS, S;-S,
(A.55)
Ky kye, .
—=———, parai=]j
oS, S-S,

e para 0S; / 0P, usamos as Equagdes (A.56) a (A.59) (FERNANDES, 2014):

i ,BJ np—l&_ inp_l ,BJ ﬁ ﬁ
6Sj_1 S LP(;J];@ZJ {apiz——l"éj}fi ,J oS, 101
= =(1-5) . g e Tl (ASE)
[Zg] Zg,
6s, 1 g
oP (Vb¢§w) { V¢ +NLEVH°C } (A.57)
o | B op; B 0s; o ~
E[;] g(ap 3 aP} J=Lom, =1 (A.58)
oN
op ap_ﬂlap(zNJ _
== . j=l..n -1 (A.59)
ZNs

Para calcular a derivada da viscosidade das fases hidrocarbonetos em relacéo a presséo,

recorremos ao modelo de Lohrenz, Bray e Clark (1964) apresentado na se¢do 3.8. Derivando a
Equacdo (47), temos:
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ou, _ou; [0(x])1oP |¢] (] -1a0")(0¢710P)
8P B 8P (é,*)Z y

i

onde d; /P € dado por:

(G ) (o 2 ] B

i |2l ){Z@XPJJ'\T } (A61)
* AN |

Para calcular a Equagdo (A.61), precisamos obter ox,; /0P, ja apresentado na Equa-
cdo (A.50), e 0Of /0P, que depende apenas de valores constantes na pressdo. Logo,

oft, 1 0P =0 e a Equacdo (A.61) é reduzida na Equagéo (A.62):

Zk((?s)ﬁk\/'\/'_kak(xkj\/'\"_k)

. X A.62
B[ ) -
j -
= , Jj=1..,n -1
oP 2 P
[Zk(xkj\/'\/'k)}
Para calcular o( z; )/ oP, usamos:
ox; 3 O :
=445 2 =1,..,n_—1 A.63
p g P (A.63)
onde:
dy. OE. oE. OE.
45 _0,23364 aij +0, 58533[25”. %}—0,40758(3%2 = J+
5 (A.64)
0,093324[4§,j3 a_;j, j=1..n,-1
em que:
o0& 0& I T OXy .
_PJ: JZ Ver +E > 6PJ e J=L.,n, =1 (A.65)
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Por fim, precisamos calcular 64; / 0P por meio da Equacao (A.66):

AT ] G T [ )T
)] 5 G I )T

o INCIRIEPINCLI] o A EL Y
P I:Zk(xijk):H:zk(ijPc,k )TIS

1
2

I
_ZK (inTc,k )Tm
|

+

) (A.66)

Substituindo as Equacdes (A.61), (A.63) e (A.66) na Equacdo (A.60), obtemos a deri-

vada da viscosidade das fases hidrocarbonetos. Para a agua, a viscosidade € constante, logo
ou,, 1 0P =0. Por fim, substituindo as Equagdes (A.54) e (A.60) na Equagdo (A.53), finaliza-

mos o calculo da derivada da mobilidade em relagéo a presséo.

A.4.4 Derivada da Densidade Massica em Relacdo a Pressdo

Derivando a Equacdo (39), para as fases hidrocarbonetos:

%,

LIRS o Xy :
LTI SV VIN ol Y B T B | A67
o~ op Mt 2 o M p (A.67)

Ja para a fase 4gua, usamos a Equacao (40), que resulta em:

%P _ % gy (A.68)
P oP

A.5 Derivada do Residuo de Conservacédo da Massa em Relagdo ao Numero de Mols

Derivando a Equacéo (66) em relacdo ao nimero de mols do componente k, no mesmo
de volume de controle arbitrario P apresentado na no capitulo 4 e mostrado na Figura 3, além

de omitir os sobrescritos n+1 nas equacdes a seguir, uma vez que as derivadas dos valores

avaliados no passo de tempo n s&o iguais a zero (&N, /&N, =0), temos:
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R, ON 0 < nd e oq
8 = 58 At | Fyo Ry + Fgn —Fget |- At—2,
oN;  ON, ON; 3 oN; (A.69)

k=1 ..n+1 i=1..n+1

C

Para o termo de acumulacdo, temos a seguinte relagéo:

oN

—* =1 parak=i

N A.70
oN, . (A-70)
—~ =0, parak=i

oN,

No termo de fonte/sumidouro, assumimos a mesma hipétese da derivada em relagédo a

pressdo, logo o, /ON, =0. Para o termo de fluxo, mais uma vez demonstramos os calculos

para a face e, ja que o procedimento € analogo para as demais dire¢des. Dessa maneira, temos:

OFy e AyAz
6Ni |:( k]g rj) ( p]eg( )):| (A?l)
k=1 ..,n+1, i=1..n+1
Expandindo e aplicando a regra do produto na Equacao (A.71):
OF;e [ OXy AyAz
a—Ni:(a_Nifjlrj eTKe(PE_PP_pj,eg(DE_DP))
o, AYAZ
+(ij ale /’i’rjje AX Ke(PE_PP_pj,eg(DE_DP))
o (A.72)
i | AYAz
+(ij j G‘N: l F Ke (PE -F _pj,eg(DE - Dp))
op-
(&0 ), A2 ige[— ;l\:e (D, -D )) N+l i=1 .0 +1
AX

Para completar o calculo da Equagdo (A.72), demonstraremos a seguir: ox,; / oN,

8&, 10N, 02, 10N, e dp, | N, .

A.5.1 Derivada da Fra¢do Molar em Relagdo ao Numero de Mols

Para os componentes hidrocarbonetos (FERNANDES 2014):

O LB M)

) =1..,n, i=1..n, j=1..n -1 ]
aNI N] 6NI kj 6NI J (A 73)
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onde ON,; /0N, é obtido pelas Equagdes (A.42) e (A.44), e ON; /0N, pelas Equacdo (A.40).

Como a agua é uma fase pura, entdo ox,,, /ON; =0.

A.5.2 Derivada da Densidade Molar em Relacdo ao Namero de Mols

Para os componentes hidrocarbonetos:

o0&, —P(oz;/0oN,)
N RT(z,)

com 0Z; /0P calculado pela Equagao (A.4). Para a agua, a Equacao (38) independe do ntimero

, 1=L..,n, j=L..,n -1 (A.74)

de mols, portanto &, /oN,, =0.

A.5.3 Derivada da Mobilidade em Relacdo ao Nimero de Mols

Sendo A,; = k. ;/u;, temos:

oA

rj

(Oky /0N ) gy =k, (8; 1 N, )

()

onde:

ok, znpz‘lakrj oS,
oN, %450S, oN,’

i=1..,n+1L j=1..,n (A.76)

p

Para obter ok, /6S,, temos a Equacdo (A.55) ja definida, e para S, /ON;, usamos as
Equacdes (A.77) a (A.80) (FERNANDES, 2014):

[a(ﬂﬂzﬂ{aﬂ}ﬁ
. oN, i i=1 Sj aNi i=1 9j j . .
i Pzﬁ
{il 5,}
oS, 1 B 05w
N, (Vyge, ) {VMW vabqjaNJ (AT9)
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O (P |_1(9B Bios | . . _
_(_J_g‘,{@N. : GNJ i=1..,n, j=1..,n -1 (A.79)

8N 0
8ﬁj 6N T ON. (ZN ]

i=1..n, j=1..n -1 (A.80)

Novamente recorremos ao modelo de Lohrenz, Bray e Clark (1964) para calcular a de-
rivada da viscosidade das fases hidrocarbonetos em relagdo ao nimero de mols dos componen-

tes. Derivando a Equacéo (47), temos:

o, o +[a( 21)1oN ¢ (2] -1a0)(a¢g] 1oN,)
ON.  oN, (4*)2 (A.81)

onde du; / 6N, é dado por:

Zk((gthi]ﬁkJM_k]Zk(xijM_k)

. OXyi A.82
;[ (5] -
N — i=1..n, j=1..n,-1

i [Zk(xkj'\/Mk)}
em que &x,; /oN, € calculado pela Equago (A.73). Para d( x; )/ &N, temos:
aﬁ:%?% i=1...n, j=L..n —1 (A.83)
oN, TN, TR S '
onde:
oy. 0 0 0
%5 _0,23364 ail” +0, 58533[25 S } 0, 40758[35 il j+
! ' ) N ' (A.84)
0,093324(4§rj35—,\fj, i=1,..n, j=1..n,-1
em que:
o¢, . .
—‘: ‘Z O Ck+§z Ogr  1=1..,n, j=L..,n -1 (A.85)

i | k=1

Por fim, precisamos calcular 8;1.* / ON; por meio da Equacéo (A.86):



_Zk(xkiTCvk )]

é[Zk (ijchk )]75/6 ZK (le\lﬁ

1/6

1

2

[Zk(xki'v'k)]_m D (

OX; M
ON,

o T [

= )]
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(A.86)

OX,j

i | EPNCUN D ACENINS AL

N, [Zk(xijk)][Zk(xki Pc,k)T/3

i=1 ..

N, =1..,n,-1
Substituindo as Equacdes (A.81), (A.83) e (A.86) na Equacgéo (A.81), obtemos a deri-
vada da viscosidade das fases hidrocarbonetos. Para a agua, a viscosidade € constante, logo

ou, /0N, =0. Por fim, substituindo as Equagdes (A.76) e (A.81) na Equagdo (A.75), e finali-

zamos o célculo da derivada da mobilidade em relagdo ao nimero de mols dos componentes.

A.5.4 Derivada da Densidade Massica em Relacdo ao Numero de Mols

Derivando a Equacédo (39), para as fases hidrocarbonetos:

% Z XM, +&, Z % Mk, i=1..n, j=L..n,-1 (A.87)
i | k=1
Jé para a fase 4gua, usamos a Equagéo (40), que resulta em:
Pu _ O
— = =0
N, oN, M, (A.88)
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APENDICE B - PARAMETROS DE CONTROLE DE PASSO DE TEMPO

Tabela 22 - Pardmetros de controle de passo de tempo para o Caso 1.

Malha Atmax (S) Atmin (S) AI:)Iim (Pa) ASIim AVIim (mS) AI\Ilim (mOI) CFI—

8x1x1 100 1,0 10,0 0,8 100,0 100,0 3,0

16x1x1 100 1,0 10,0 0,8 100,0 100,0 3,0
32x1x1 100 1,0 10,0 0,8 100,0 100,0 3,0

64x1x1 100 1,0 10,0 0,8 100,0 100,0 4,0
128x1x1 100 1,0 10,0 0,8 100,0 100,0 4,0
256x1x1 100 1,0 10,0 0,8 100,0 100,0 4,0
512x1x1 100 1,0 10,0 0,8 100,0 100,0 4,0

Fonte: Autor (2023).
Tabela 23 - Parametros de controle de passo de tempo para o Caso 2.

Malha Atmax (S) Atmin (S) APIim (Pa) ASIim AVIim (mS) AN lim (mOI) CFI—
500x1x1 | 86400,0 8,64 68,95 0,25 0,1 3 2,0
1000x1x1 | 86400,0 8,64 68,95 0,25 0,1 3 2,0
2000x1x1 | 86400,0 8,64 68,95 0,25 0,1 3 2,0

Fonte: Autor (2023).
Tabela 24 - Parametros de controle de passo de tempo para o0 Caso 3.

Malha | At () | At (s) | AR, (Pa) | AS,, | AV, (m3) ANy, (mOI) CFL

25x1x1 8640,0 0,864 68,95 0,15 0,5 0,5 2,0

50x1x1 8640,0 0,864 68,95 0,15 0,5 0,5 2,0
100x1x1 | 8640,0 0,864 68,95 0,15 0,5 0,5 2,0
200x1x1 | 8640,0 0,864 68,95 0,15 0,5 0,5 2,0

Fonte: Autor (2023).
Tabela 25 - Pardmetros de controle de passo de tempo para o Caso 4.

Malha Atmax (S) Atmin (S) AI:)Iim (Pa) ASIim AVIim (m3) ANIim (mOI) CFI—
20x20x1 | 8640,0 0,01 7 0,2 1,0 10 5,0
40x40x1 | 8640,0 0,01 7 0,2 1,0 10 50
80x80x1 | 8640,0 0,01 7 0,2 1,0 10 10,0

Fonte: Autor (2023).



Tabela 26 - Parametros de controle de passo de tempo para 0 Caso 5.
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Malha At o (s) At (s) AR, (Pa) ASin | AVim (mS) ANy, (mOI) CFL
40x20x1 | 8640,0 86,4 69,0 0,25 0,004 6,0 3,0
80x40x1 | 8640,0 86,4 69,0 0,25 0,004 6,0 50

Fonte: Autor (2023).



