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RESUMO

Conhecer as caracteristicas petrofisicas das rochas, como porosidade e permeabili-
dade, representa um papel fundamental na previséo do fluxo de fluidos em meios po-
rosos. E de grande interesse para empresas do setor petrolifero ter o planejamento
para o desenvolvimento de novos campos de petrdleo. Isso inclui a escolha da quan-
tidade e localizacéo dos pocos de producéo e injecéo, a determinacdo das taxas ideais
de injecdo de fluidos e producao de liquidos, as datas de perfuracao e ativacdo de
pocos de injecdo e producdo, e a programacdo para 0 descomissionamento do
campo. A simulacdo computacional do fluxo em meios porosos € a principal ferra-
menta para prognosticar o desempenho de diversos sistemas naturais de grande re-
levancia econdmica, tais como reservatorios de petréleo e sistemas de energia geo-
térmica. A qualidade dos resultados da simulag&o do fluxo em meios porosos, assim
como qualquer outro tipo de simulacdo, depende da qualidade da avaliacdo das pro-
priedades fisicas dos meios estudados. Para este projeto, as propriedades de inte-
resse sdo a porosidade e permeabilidade das rochas do reservatoério calculadas com
uma abordagem computacional. Em primeiro lugar, foram criadas amostras sintéticas
com geometrias simples, para treinamento com as técnicas de simulacao e verificacao
das ferramentas, como o programa OpenFOAM, para mecéanica dos fluidos computa-
cional e ParaView, para visualizagédo. Os resultados da simulacao foram comparados
com benchmarks da literatura. Apés isso, foi usado o software PoreFOAM para calcu-
lar a permeabilidade absoluta de amostras de microtomografia de rochas reais, dispo-
niveis na internet, com dimensdes razoaveis que exigiam recursos computacionais
relativamente baixos. Foi utilizada a medida estatistica do Coeficiente de Variacao
(COV), como forma de analisar as variacdes entre os resultados obtidos no script do
OpenFOAM (poreFOAM), com os dados de referéncia. Por fim foram realizadas simu-
lagbes que necessitaram de alto custo computacional com amostras de rochas de
dimensdes maiores, para isso foi utilizado o Cluster computacional do grupo de pes-
quisa PADMEC. Foram realizados estudos para a verificagdo da adequacao dos ta-
manhos das amostras como elementos representativos de volume. Verificou-se que
problemas deste porte sdo extremamente caros computacionalmente. Verificou-se
também que h& uma grande variabilidade nos valores calculados pelo poreFOAM em
relacdo aos valores reportados na literatura, demonstrando que este problema ainda

merece investigacao.



Palavras-chave: Petrofisica digital; Simulacdo computacional; Caracterizacéo de ro-

chas reservatorio.



ABSTRACT

The knowledge of the petrophysical characteristics of rocks, such as the porosity and
permeability, plays a key role in predicting fluid flow in porous media. It is of great
interest to companies in the oil sector for the development and operation of oil fields.
This includes choosing the quantity and location of production and injection wells, de-
termining optimal fluid injection and liquid production rates, drilling and activation dates
of injection and production wells, and scheduling for field decommissioning. The com-
puter simulation of flow in porous media is the main tool to predict the performance of
several natural systems of great economic relevance, such as oil reservoirs and geo-
thermal energy systems. The quality of the results of the flow simulation in porous
media, as well as any other type of simulation, depends on the quality of the evaluation
of the physical properties of the studied media. The main objective of this project was
to implement open source tools for digital rock physics, the computation of these prop-
erties through direct flow simulation. Initially, microstructures with simple geometric
shapes were simulated with OpenFOAM and visualized with ParaView, to verify the
operation and to acquaint the user with these open source tools. After that, microto-
mography samples of rock structures, of reasonable dimensions that required lower
computational resources were used to compute the absolute permeability with the
poreFOAM open source tool. Finally, simulations were performed that required high
computational cost with rock samples of larger dimensions, for this purpose the Com-
putational Cluster of the PADMEC research group was used. An study on the appro-
priate size for the representative element volume was also done. There was a large
variability on the comparison of the poreFOAM results and the published benchmark

results, showing that the use of these tools requires additional study.

Keywords: Digital petrophysics; Computer simulation; Characterization of reservoir

rocks.
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1 INTRODUCAO

O conhecimento das propriedades petrofisicas das rochas, como a porosidade
e a permeabilidade, € um dos fatores mais importantes para a previsao do escoamento
dos fluidos em meios porosos. A simulacdo computacional do escoamento em meios
porosos é a principal ferramenta para previsdo de desempenho de varios sistemas
naturais de enorme importancia econémica, como reservatorios de petroleo e siste-
mas de energia geotérmica (LYONS et al., 2016; ZHANG et al., 2004).

Em particular e de grande interesse para todas as operadoras da industria do
petréleo, todo o planejamento do desenvolvimento de novos campos de petréleo, por
exemplo, a escolha da quantidade e localizagdo dos poc¢os produtores e injetores, a
determinacao das taxas 6timas de injecéo de fluidos e producédo de liquidos, as datas
de perfuracéo e ativacéo de pocos injetores e produtores e até mesmo a programacao
para abandono do campo sao realizados atualmente com o auxilio da simula¢do com-
putacional de reservatorios, baseada em modelos que dependem do conhecimento,
entre muitos outros fatores, da porosidade e permeabilidade das rochas do reserva-
torio.

A qualidade dos resultados da simulacdo do escoamento em meios porosos
depende, como qualquer outro tipo de simulacao, da qualidade da avaliagdo das pro-
priedades fisicas dos meios estudados. No contexto deste projeto, as propriedades
de interesse sao a porosidade e permeabilidade das rochas do reservatério. Ha varias
técnicas diferentes para a avaliacao dessas propriedades, tanto experimentais (XING
et al., 2015), quanto computacionais (KROTKIEWSKI et al., 2011), sendo que este
projeto se dedica a implementacéo de técnicas computacionais apenas. Na area de
petrografia digital, alguns autores dedicaram-se a elaborar e tornar disponiveis ben-
chmarks para afericdo da qualidade de métodos e implementacdes propostas (AN-
DRA et al., 2013; ANDRA et al., 2013; SAXENA et al., 2017).

Dentre as técnicas, 0s ensaios de microtomografia computacional s&o menos
usuais, pois os microtomoégrafos sdo equipamentos caros e sofisticados. No entanto,
esta estratégia apresenta uma grande vantagem em relacdo a reconstrucdo a partir
de imagens bidimensionais, pois os modelos gerados correspondem diretamente a
rocha analisada, e ndo sdo apenas estatisticamente correlacionados, a partir de hip6-

teses sobre distribuicbes de tamanhos e conectividades de poros, como no caso



anterior. Dessa forma, quando possivel, tal estratégia conduz a resultados que apre-
sentam melhor concordancia com os resultados experimentais baseados em medi-
cOes de fluxo (MANDZHIEVA, 2017). Portanto, essa é a tecnologia preferida para a
determinacao da permeabilidade absoluta de amostras de rochas para uso em simu-
lacdo computacional de reservatoérios, quando disponivel.

O objetivo principal deste trabalho é utilizar um conjunto de ferramentas para
petrofisica digital, baseada em software de cddigo aberto (open source), nos sistemas
computacionais do grupo PADMEC. Visa a criagdo, obtencéo, instalacéo e aquisicao
de know-how sobre a operacéo, de ferramentas computacionais para a determinacéo
de propriedades das rochas como a porosidade e permeabilidade, através de simula-
¢cdo computacional, analisar o seu desempenho computacional e propor alternativas
para que estas analises possam ser realizadas mais rapidamente.

Como principal resultado, é esperado obter um sistema integrado de software,
gue permita a estimativa de propriedades petrofisicas de rochas a partir de imagens
tomogréficas tridimensionais, instalado e operando no cluster de alto desempenho do
grupo PADMEC, com desempenho computacional adequado que permite a obtencao

de resultados em prazos compativeis com a pratica da engenharia de reservatorios.



1.1 Objetivos

O objetivo deste trabalho é disponibilizar ferramentas open source para petro-
fisica digital e examinar o seu desempenho, bem como sugerir modificagBes para apri-
mora-las, com o intuito de tornar seu uso mais eficiente. Para tanto foram estabeleci-
dos como objetivos especificos:

a) Estudar aspectos da engenharia de petroleo e propriedades das rochas de

reservatorio;

b) Utilizar ferramentas de visualizacao cientificas;

c) Calcular o escoamento em rochas porosas com a utilizacdo de programas

de simulacdo computacional;

d) Utilizar base de dados publicas com imagens tomograficas;

e) Executar simulac¢des no cluster computacional do grupo PADMEC usando o

sistema SLURM;

f) Avaliar os resultados computacionais.



2 FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 Propriedades de Amostras de Rochas

A determinacéo de propriedades de rochas a partir de imagens, tanto bidimen-
sionais quanto tridimensionais, ndo é algo recente. Todavia, torna-se cada vez mais
viavel e interessante devido ao aumento exponencial da capacidade computacional
disponivel. Uma revisao bibliogréafica recente (BERG et al., 2017), primeiramente clas-
sifica as informacfes disponiveis sobre um reservatério de petréleo como aquelas
provenientes da superficie, que tem uma cobertura muito grande, porém, com baixa
resolucdo. Também ha aquelas provenientes dos po¢os, como mostrado na Figura 1,
que tem resolugcdo muito maior, contudo, uma cobertura restrita. Nessa categoria esta
a andlise dos testemunhos de pocos, que podem fornecer informacdes que chegam
na escala dos poros, que € a escala de interesse deste projeto. Além disso, 0 mesmo
trabalho classifica a analise de testemunhos em Conventional Core Analysis (CCA),
ou petrofisica basica, e Special Core Analysis (SCAL), ou petrofisica avancada. A
CCA visa determinar propriedades como a porosidade e a permeabilidade absoluta,
enquanto a SCAL visa determinar propriedades mais complexas como a permeabili-

dade relativa, pressao capilar e propriedades elétricas.



Figura 1 — Microtomografia computadorizada de uma amostra (a) de afloramento Bentheimer, e se¢ao
transversal (b). Amostra com didmetro de aproximadamente 5 mm e resolucéo da imagem de 6,7 mi-

crometros.

Fonte: BERG et al., (2017)

A petrofisca digital visa fornecer informacdes equivalentes aquelas obtidas da
CCA e SCAL, porém, por ser fortemente baseada em simulagédo computacional, apro-
xima-se mais da simulacao de reservatdrios do que da analise convencional de teste-
munhos. Essa mesma revisao indicou que trés classes diferentes de propriedades
podem ser obtidas com a petrofisica digital (BERG et al., 2017). A primeira classe, que
€ 0 objeto deste projeto, depende essencialmente da avaliagdo com acuracia sufici-
ente da estrutura tridimensional de poros da amostra, e corresponde as propriedades
obtidas pela CCA, porosidade e permeabilidade. As outras duas classes correspon-
dem aos efeitos de interacdo entre os fluidos e os fluidos e a rocha, simples e com-
plexas, e levam a determinacao de propriedades como a presséo capilar e permeabi-

lidade relativa, que néo serdo consideradas neste projeto.



2.2 Célculo da Permeabilidade

Em 1856, Henry Darcy (DARCY, 1856) investigou o fluxo de &gua através de
uma coluna de areia e descobriu que a for¢ca motriz e o transporte de fluidos obedecem

a seguinte relacao

dp (2.1)
T dx uKu
ou na forma vetorial
Kxx kxy ks (2.3)
K = |kyx kyy ky;
kzx kzy kzz

onde Vp é o gradiente de presséao, u a viscosidade do fluido, K tensor de permeabili-
dade e u a velocidade superficial, que representa o fluxo de fluido volumétrico por
unidade de area macroscopica do meio poroso.

A Equacéo (2.2) é conhecida como lei de Darcy e forma uma base para modelar
o transporte de fluidos em meios porosos. Em aplicacées onde as velocidades dos
fluidos sdo baixas, como movimentos de 4guas subterraneas e petroleo, a lei de Darcy
descreve bem o transporte de fluidos em meios porosos. No entanto, em aplicacdes
onde as velocidades do fluido sdo altas, o transporte do fluido previsto pela lei de
Darcy geralmente se afasta consideravelmente das medi¢des. Foi demonstrado por
muitos investigadores (WHITAKER, 1986; AURIAULT et al., 1987; BEAR, 1988) que
a lei de Darcy realmente representa a equacao do momento para o fluxo de Stokes
calculado sobre um volume elementar representativo (REV), implicando que a lei de
Darcy se aplica apenas aos casos em que o fluxo intersticial, ou seja, o fluxo atraves

dos poros de um meio poroso pode ser modelado como fluxo de Stokes.
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2.3 Modelagem de Estrutura de Poros

A criacdo de um modelo de estrutura de poros tridimensional inicialmente era
feita a partir de imagens bidimensionais e os modelos tridimensionais construidos sin-
teticamente usando correlacbes estatisticas (MANDZHIEVA, 2017; BERG et al.,
2017), devido a preponderancia do imageamento bidimensional no workflow normal
da industria e dos custos associados ao imageamento tridimensional. No entanto, o
imageamento bidimensional ainda poder ser vantajoso em algumas situacfes especi-
ficas (BERG et al., 2017). A principal técnica moderna para imageamento bidimensio-
nal é a petrografia de luz transmitida, complementada com técnicas como MED, EDS
e EDX. Como um método interessante, complementar a criagdo de modelos tridimen-
sionais para definicdo da estrutura de poros e solucdo de equacdes de transporte,
inteligéncia artificial pode ser usada para classificar e identificar litofacies
(MESHALKIN et al., 2018). Trabalhos recentes mostram que o imageamento bidimen-
sional pode ser importante inclusive na determinagéo de propriedades petrofisicas em
reservatérios ndo convencionais (MEHMANI et al., 2020), e que técnicas inovadoras
continuam a ser desenvolvidas para o imageamento bidimensional (BENAVIDES et
al., 2020).

A modelagem da estrutura de poros tridimensional pode ser realizada a partir
de imagens tomograficas devidamente tratadas. Essa estrutura pode ser usada de
duas formas distintas. Uma alternativa consiste na criagcdo de um modelo de poros
localizados no espaco tridimensional, interconectados por conexdes nas quais a re-
sisténcia ao escoamento se da pela presenca de gargalos e a tortuosidade da cone-
xao, determinados a partir do pos-processamento das imagens tridimensionais, como
visto na Figura 2. Esses modelos s&o entéo resolvidos como um problema classico de
escoamento em redes hidraulicas (MEHMANI et al., 2020; MARCKE et al., 2010). Uma
alternativa consiste em gerar um modelo computacional tridimensional que simula di-
retamente o escoamento na geometria dos poros e usar algum meétodo numérico, para
solucdo do escoamento de fluidos nos microcanais criados pela estrutura porosa
(BERG et al., 2017; MEHMANI et al., 2020). N&o é imediatamente 6bvio qual é o mo-
delo continuo apropriado para o escoamento do fluido em microcanais (RAJAGOPAL,
2007), mas a literatura confirma que o modelo de Stokes, que considera um fluido

incompressivel e viscoso em um escoamento no qual os efeitos da inércia ndo séo
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importantes, fornece resultados que concordam suficientemente bem com os resulta-
dos experimentais, pelo menos para o calculo de permeabilidade absoluta (PHELAN
JR et al., 2005). Em particular, a literatura mostra que, exceto em casos particulares,
ndo é necessario considerar o modelo de Stokes-Brinkmann no escoamento dentro
dos poros, na maioria dos casos (KROTKIEWSKI et al., 2011).

Figura 2 — Fluxo de trabalho para estabelecer as propriedades da rocha REV para a primeira classe

de rochas ndo convencionais (arenito de gas e carbonatos).

Subpore-scale direct numerical simulation I

Uy (mfs)
I R

Rock property

Domain size

dark grey : macropores
blue : microporous phase

Fonte: MEHMANI et al., (2020)

2.4 Métodos Numéricos: Escoamento em Meios Porosos

Varios métodos numéricos tém sido usados para calcular o0 escoamento dentro
da estrutura porosa com uma rede de microcanais, como mostrado na Figura 3. E

bastante claro que os métodos tém que ser adaptaveis a geometrias muito complexas.
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Devido a isso e a relativa simplicidade de implementacéo, o método Lattice-Boltzmann

€ popular nesta aplicacao.

Figura 3 — Os campos de fluxo calculados em: (a) uma amostra de arenito; (b) arenito Bentheimer; e

(c) calcério Portland.

(a) (b) (©)
Fonte: RAEINI et al., (2014)

Neste trabalho, foi aplicado um método de volumes finitos, devido ao bom de-
sempenho computacional e ao bom conhecimento dos pesquisadores envolvidos no
projeto com sua implementacdo em computadores de alto desempenho. A permeabi-
lidade absoluta é uma propriedade que € representada fisicamente por um tensor si-
métrico e definido positivo (BEAR, 1988). Portanto, € necessario que o procedimento
de célculo implementado garanta essa propriedade (PILLER et al., 2009). E interes-
sante observar que técnicas recentes permitem obter solu¢cdes com resolu¢do em su-
bescala da malha para algumas propriedades calculadas, o que permite usar imagens
com resolu¢do menor, logo, mais econdmicas (SAXENA et al., 2019).

Para uma funcionalidade equivalente a SCAL, é necessario considerar o esco-
amento bifasico dentro da estrutura porosa (RAEINI et al., 2014). E interessante notar
muitas similaridades entre o que € proposto neste trabalho com outras areas de inte-
resse de nosso grupo de pesquisa, como por exemplo 0 escoamento em reservatorios
fraturados e na aplicacdo de técnicas de EOR (SUZUKI et al., 2019; CRANDALL et
al., 2010; JAFARI et al., 2020). A simulacdo na escala porosa pode também ajudar a
identificar quando o modelo de Darcy se torna pouco adequado para modelar o esco-

amento em um meio poroso sob condi¢des especificas (MULJADI et al., 2016).
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2.4.1 Ferramentas Computacionais

As atividades neste projeto foram desenvolvidas com base em softwares ja dis-
poniveis com as etapas de instalacao e execucao de programas, obtencédo de dados,
familiarizacdo com ferramentas, execucao de analises e comparacdo com resultados
da literatura.

Dessa forma, o referido projeto ndo previu a aquisi¢ao direta de imagens tomo-
gréficas, de modo que foi executado apenas com imagens publicamente disponiveis.
Em linhas gerais, foi implementado no cluster computacional de alto desempenho um
sistema para determinacdo da permeabilidade absoluta de amostras usando o sis-
tema publicamente disponivel desenvolvido no Imperial College (IMPERIAL
COLLEGE LONDON, 2023), poreFOAM.

2.4.1.1 Software Salome 9.5.0

Este programa foi usado para gerar microestruturas com geometrias simples
para testes iniciais do sistema. Baseia-se em uma arquitetura aberta e flexivel feita de
componentes reutilizaveis disponiveis como software livre.

A modelagem numérica de um problema fisico, o desenvolvimento de soluc¢des
e a sua integracao no processo de design sdo frequentemente tratados em ambientes
CAD especificos. Nesse contexto, o0 SALOME representa uma opc¢éo de aplicacdo
genérica baseada em CAD para simulacao digital. Sua interface grafica € mostrada
na Figura 4.

Como uma plataforma de integracdo CAD/CAE, ele fornece ferramentas para
modelagem 3D (constru¢do bottom-up, importacdo, cura), visualizacdo, gerencia-
mento de esquemas computacionais e pés-processamento. Além disso, é adaptado
para integracdo de componentes personalizados como interfaces CAD, geradores de

malha e solucionadores de elementos finitos com pré-processadores especificos.
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Figura 4 — Interface grafica Salome.

¢ SALOME 9.5.0 - [sqr_sin_200um] - a x

File Edit View Tools Window Help

B(rsame - S @ 2o PO 9@ = ¥ -

Python Canscle
>>>

Fonte: Autoria Propria.

2.4.1.1.1 Médulo Geometry

O médulo de geometria do SALOME destina-se a importacdo e exportacéo de
modelos geométricos (nos formatos IGES, BREP, STEP, STL, XAO e VTK), constru-
cao de objetos geométricos utilizando uma ampla gama de fun¢des (Figura 5), visua-
lizacdo de objetos geométricos no visualizador OCC, transformacéo e otimizacéo de
objetos geométricos utilizando diversos algoritmos, e visualiza¢do de informacdes so-
bre estes objetos geométricos usando ferramentas de medicéo.

E possivel definir parAmetros através de variaveis predefinidas no notebook
SALOME, uma interface em Python, onde grande parte das funcionalidades do mo-

dulo de geometria estao disponiveis.
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Figura 5 — Médulo Geometry Salome.

' SALOME 9.5.0 - [sqr_sin_200um] - o x
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Fonte: Autoria propria.

2.4.1.1.2 Médulo Mesh

O moddulo Mesh do SALOME é destinado a criagéo de malhas de diferentes
maneiras, mesclando modelos geométricos previamente criados ou importados pelo
componente Geometria, bottom-up, utilizando operacgdes de edicdo de malha, especi-
almente extrusao e revolucao, pela geracédo da malha 3D a partir da malha 2D (esta
altima pode ser importada ou criada manualmente). Como também a importacdo e
exportacdo de malhas em diversos formatos (Figura 6), modificacdo de malhas com
uma vasta gama de operacdes dedicadas, criacdo de grupos de elementos de malha,
filtrar entidades de malha (n6s ou elementos) usando a funcionalidade Filtros para
criar grupos e aplicar modificacdes de malha e visualizacdo das malhas no visualiza-
dor VTK e assim obter informac¢des sobre a malha e seus objetos.

E possivel utilizar as variaveis predefinidas no notebook Salome para definir
parametros de operacdes e quase todas as funcionalidades do médulo mesh sao

acessiveis através da interface Python do modulo.
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Figura 6 — Médulo Mesh Salome.
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Fonte: Autoria propria.

2.4.1.2 Software TomViz

O projeto Tomviz € um aplicativo multiplataforma e de codigo aberto para pro-
cessamento, visualizacdo e analise de dados tomograficos 3D. Este programa foi uti-
lizado para visualizar amostras obtidas da internet e recortar sub-amostras (Figura 7)
de uma determinada amostra digital. Ele € composto por etapas de processamento
de dados, desde a reconstrucdo até a visualizacéo e a analise de dados 3D. O aplica-
tivo Tomviz € adaptado para visualizar dados de tomografia eletrénica e pode utilizar
grandes quantidades de memodria e recursos de processamento necessarios para ren-

derizar, manipular e analisar tomogramas 3D volumosos.
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Figura 7 — Extracdo de subamostra no Tomviz: (a) Amostra 400x400x400, (b) Sub-amostra
100x100x100.

(a) (b)

Fonte: Autoria propria.

2.4.1.3 PoreFOAM

O PoreFOAM (POREFOAM, 2023) é baseado em um programa que imple-
menta o método dos volumes finitos para CFD. Foi desenvolvido de forma que pode
realizar simulacfes de fluxo monofasico em imagens microtomografia de meios poro-
so0s. O pacote PoreFOAM consiste em aplicativos de pré-processamento, processa-
mento e pés-processamento, em cbédigos C++ padrdo, bem como aplicativos escritos
usando OpenFOAM. O mesmo grupo de pesquisa que fornece esse programa tam-
bém fornece uma quantidade razoavel de exemplos que foram usados para verificar

o cbdigo.

2.4.1.3.1 Arquivo de Entrada

Os arquivos de entrada necessarios sdo: um arquivo de cabecalho de entrada,
uma imagem micro-CT, que pode estar em ascii (0 sufixo deve ser .dat) ou binaria,
bruto compactado gzip, para o qual o sufixo do arquivo deve ser .raw.gz ou um arquivo
tif 3D. O arquivo de cabecalho esta em formato .mhd, que € um padrédo compativel
com Paraview e Fiji (ImageJ com plugins), com comandos adicionais opcionais de

manipulacdo de imagem especificos do pacote PoreFOAM.

2.4.1.3.2 Executando as Simulacdes
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Um arquivo de entrada de amostra é fornecido, que € um arquivo de cabecalho
ascii que deve ser usado em combinagcdo com uma imagem micro-CT, como aquelas
disponiveis no site da Imperial College Pore-scale.

Para executar uma simulagéo de fluxo monofasico em uma imagem micro-CT,
primeiro o arquivo de cabecalho deve ser preparado, depois deve ser copiado em um
diretdrio onde haja espaco em disco suficiente, os resultados da simulacédo 3D podem
ocupar espagos em disco da ordem de centenas de GB, dependendo do tamanho da
imagem.

A mesma abordagem pode ser usada para executar a simulacdo em arquivos
ascii, com o sufixo do arquivo .dat. Entdo deve-se substituir “XXX.raw” pelo nome do
arquivo ascii, XXX.dat, ou definir a palavra-chave BinaryData como False no arquivo
.mhd.

2.4.1.3.3 Resultados de Simulacao e Visualizacéo

Apbs a execucao dos scripts de simulacao, os resultados serdo salvos em um
subdiretorio dentro de um diretério com 0 mesmo nome da imagem micro-CT (sem o
sufixo), que inclui os arquivos de log de aplicacdes individuais, os resultados da simu-
lacdo OpenFOAM e os campos de pressao e velocidade, convertido em arquivos de
imagem tif, .dat (ascii) ou formato .raw.

No formato binario, os campos de velocidade e pressdo sdo escritos em nime-
ros de ponto flutuante small endian de 32 bits. Eles podem ser abertos em softwares
de processamento de imagens. Neste trabalho foi utilizado o Paraview (PARAVIEW,
2023).

Os parametros e resultados da simulacdo Openfoam sao salvos dentro de uma
pasta chamada Openfoam “case”, que inclui subdiretérios chamados “constant” e
“system” e em muitos outros diretérios “time” que possuem numeros de ponto flutuante
como seus nomes. Para visualizar os arquivos Openfoam, pode-se usar o Paraview e
abrir o arquivo system/controlDict.

A permeabilidade e a porosidade efetiva (conectada) sao relatadas em um ar-
quivo com prefixo summary_ na pasta do caso. As distribuicdes de velocidade e o
fator de formacéo também séo calculados e gravados no mesmo arquivo. Essencial-

mente, a principal diferenca em relacdo aos cadigos fornecidos pelo Openfoam é o



19

tratamento da condicao limite de ndo deslizamento para melhorar a precisao da pre-

visdo de permeabilidade.

2.4.2.3.4 Principais Solucionadores

Listamos alguns dos programas utilitarios utilizados no poreFOAM, e uma breve

descri¢ao de sua funcéo.

2.4.1.3.4.1 voxelToFoam (Par)

Este programa converte arquivos .raw/.tiff.am para o formato OpenFOAM,
usado para simulacdo de fluxo monofésico. Ele também executa tarefas simples de
processamento de imagens, como corte e limite. Além disso, ele rotula as partes des-
conectadas da imagem e mantém apenas 0 maior caminho conectado (para evitar

falha do solucionador linear).

2.4.1.3.4.2 icoNSFoam

Este programa é um solucionador de fluxo monofésico, responsavel pela simu-
lacdo do fluxo final, cujos resultados sao processados para o calculo da permeabili-
dade. E uma verséo simplificada do solucionador de fluxo bifasico, onde a principal
diferenca com os solucionadores de fluxo monofasico OpenFOAM é a implementacéo

das condicdes de contorno e o acoplamento pressao-velocidade.

2.4.1.3.4.3 iPotentialFoam

E um simulador de escoamento potencial que é utilizado para inicializacdo de
presséao e velocidade para melhorar a convergéncia de simulagcdes. Seu uso € opcio-
nal, mas é eficaz quando o numero de Reynolds é baixo e a imagem é uma imagem

de microtomografia de uma rocha porosa.

2.4.1.3.4.4 calc_distributions
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Programa para pés-processamento, calcula porosidade e permeabilidade efe-

tivas, fator de formacéao e distribuicdes de velocidade.

2.4.1.3.4.5 FOAM2Voxel

Solucionador de pds-processamento, converte resultados de simulacédo Open-

foam em arquivos .dat, .raw e .tif.

2.4.1.4 Paraview

O Paraview € um aplicativo de codigo aberto para visualizacdo de dados 2D/3D,
com capacidade de processamento de bilhdes de células ndo estruturadas e mais de
um trilhdo de células estruturadas. Os usuarios do Paraview podem criar visualizacbes
para analisar seus dados usando técnicas qualitativas e quantitativas. Na Figura 8 é

apresentada sua flexivel e intuitiva interface grafica.

Figura 8 — Interface do Paraview.

ParaView 5.11.0
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Fonte: Autoria propria.

O aplicativo que geralmente é associado ao Paraview € um pequeno aplicativo
cliente construido sobre uma grande quantidade de bibliotecas que fornecem ao
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Paraview a sua funcionalidade. O Paraview vem com um aplicativo pvpython que per-
mite automatizar a visualizacdo e pos-processamento com scripts Python.

Uma biblioteca do Paraview Server fornece a camada de abstracdo necessaria
para executar visualizagdes paralelas e interativas. Isso exime grande quantidade das
exigéncias computacionais no aplicativo cliente em relacdo a maioria dos problemas
de quando o Paraview esta sendo executado em paralelo. O Visualization Toolkit

(VTK) fornece algoritmos bésicos de visualizacdo e renderizacao.

2.4.1.5 Cluster Computacional

O cluster € composto por um conjunto de computadores interligados por uma
rede de alta velocidade. Normalmente nos referimos a estes computadores como
“nds”. No caso do Zumbi, estes nds tém praticamente a mesma configuragao. No
Zumbi temos dois tipos de nd: nés computacionais e 0 né de login.

As simula¢des computacionais sdo executadas nos n6s computacionais e o né
de login é usado para acessar o cluster pela internet. Os clientes remotos acessam
diretamente apenas o n6 de login. Este né deve ser usado para todo o desenvolvi-
mento, para o qual sdo transmitidos os dados e se tem acesso aos resultados. Como
também pode ser realizada a edicdo de arquivos e execucao de programas no cluster.

O acesso ao sistema é feito de forma remota, via internet, a partir de computa-
dores clientes, que podem ser desktops, laptops, telefones, tablets, por meio de algum
software que implemente um sistema de comunicacédo, como o Secure Shel (o qual
utilizamos neste projeto).

Na configurac&o original, o cluster computacional do grupo PADMEC possuia
17 nGs computacionais, cada um com dois processadores de 16 nucleos e 2.2 GHz
de frequéncia de base, com 128 GB de memdria RAM e aproximadamente 30 TB de
armazenamento de disco. Infelizmente, ao longo dos anos, devido a escassez de re-
cursos para manutencao do sistema, os nés computacionais foram saindo de opera-

cao e ao final deste projeto apenas um no estava em operacao.

2.4.1.5.1 SSH — Secure Shel
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O Secure Shell, ssh, é um protocolo de comunicacdo que permite ao usuario
se autenticar com um computador remoto criptografando suas credenciais e o trafego
entre o cliente e o computador remoto. Isto permite que informacgdes sejam transmiti-
das de maneira sigilosas, como senhas, dados e programas, de forma completamente
segura, por uma rede na qual qualquer um pode examinar o trafego que se passa.
Inimeros programas implementam o protocolo ssh, no linux o mais usual € o Open-
SSH.

2.4.1.5.2 Gerenciador de Recursos — SLURM

Este gerenciador de recursos permite que Usuarios possam executar progra-
mas, simultaneamente, em um cluster sem que haja interferéncia. Cada processador
de um né computacional é alocado a um usuario por vez.

O SLURM permite se examine quais processadores estao disponiveis e que 0s
aloque para determinada atividade. Caso 0s recursos solicitados n&o estejam dispo-
niveis imediatamente, a solicitacdo do usuario fica em uma fila de espera, e sao exe-

cutadas assim que estes se tornam disponiveis.

2.4.1.5.3 Visualizacdo Remota

As imagens usadas neste trabalho possuiam até 1000 voxels. Visualizar resul-
tados deste porte exige um custo computacional alto, em torno de 128 GB de memo-
ria, 0 que ndo esta normalmente disponivel nas estacfes de trabalho dos pesquisa-
dores.

Isto pode ser resolvido realizando a visualizagdo remota, mantendo os resulta-
dos no cluster e executando um servidor de visualizagdo potencialmente em um no
de login. Para executar a visualizacdo remota no pds-processamento € necessario
fazer outra conexao entre o né computacional e o n6 de login. Na Figura 9 é mostrado
o terminal no computador cliente utilizando o protocolo de comunicacéo Secure Shell,
referenciando a maquina local (localhost) e o nimero de processadores alocados para

essa atividade.
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Figura 9 — Conexao via terminal.

m pedro@zumbi:~

: 8 ssh -L 11139:1localhost:11139 zumbi
Last login: Tue Aug 29 16:59:08 2023 from 150.161.139.221
[pedro@zumbi ~]$ mpirun -n 8 pvserver -p 11139
Waiting for client...
Connection URL: cs://zumbi:11139
Accepting connection(s): zumbi:11139

Fonte: Autoria prépria.

Por fim, é necessario executar o Paraview localmente e adicionar o servidor
remoto informando o endereco do servidor de visualizacdo e sua porta de conexao,

como mostrado na Figura 10.



24

Figura 10 — Conexao paraview e cluster.
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ApOs conectar € possivel visualizar todos os diretérios criados no cluster, onde

estdo arquivos de visualizacdo utilizados no Paraview, Figura 11.

Figura 11 — Conex&o bem-sucedida.

ParaView 5.11.0 [ X X ]

Fle Edt View Soures Fters Extractors Tools Comalyst Macs kel

HELEY DROme FRE HAAPIPHE w51 &G

L b i D zl il I XxZemddbkkduanAC? Feca [F
PP RBDOOEETss LEh2EE kL £
Pipeline Browser OB [ [ Layout o1 | +

ZUMBI [cs:fflocalhost:11139)

i O EAR AL E=-0

Open File: (open multiple files with <ctrl> key.)

Look in: | fhomefpedrofrun

Favorites | 4 | G | filename

B F_cases
A & s2

n_10..._2p6929um.m!

110..._2p6929um raw
Fa2amhd i

Proparties | Information | Fazamhd

Properties CE] Fa2Cmhd

LV60C.mhd
of hpply || @Rese: | 3t Delete || 7 = - | S.mhd
[Search ... (use Esc to clear taxt) =) B veoc iy o

= e

BN BRI = wociz P
(—oenwy |5 3]E)E I

9 razn1x

~ View (Render | = | 7 T | Name:
. Files of type: Supported Types (plt* plt* *inp *bdf *.cans *.cml hS ~  Cancel
les of type: Supported Types (plt* plt* =.inp *.bdf *.cgns *.cml * ancel
g _ e o

7] Center Axes Visibility

V] Use Color Palett= For Background

pedguundcolor
| @Background
Rav Traced Rendering =)

(%] [l 2umbi: 5.1 GiB/126.0 GiB 4.1%

Fonte: Autoria prépria.



25

3 METODOLOGIA
3.1 Fluxograma do Desenvolvimento

A metodologia deste trabalho, como mostrado no fluxograma (Figura 12), con-
sistiu em, inicialmente, instalar o programa poreFOAM em nosso cluster computacio-
nal seguida da execucao dos modelos fornecidos junto com o programa para verifica-
cdo de sua operacao, e analise da eficiéncia dos resultados obtidos.

Figura 12 — Fluxograma da metodologia.

Instalacéo do Execucéo de modelos Conversdo dos dados Estudos de Eficiéncia do sistema Identificacdo de
programa previamente de benchmark, se desempenho e prazos compativeis potenciais melhorias
PoreFOAM fornecidos necessario em paralelo com a pratica no sistema

e o ol (Y

Fonte: Autoria propria.

3.1.1 Instalacdo do Programa PoreFOAM

Inicialmente, o programa foi compilado no Ubuntu 20.04, instalado em um com-
putador com 16GB RAM, e um processador AMD Ryzen 3500, com 6 nucleos de 3950
MHz. Neste computador € possivel rodar modelos de até 450x450x450 voxels com
tempo médio de simulagcéo de doze horas.

Para os modelos maiores, tipicamente 1000x1000x1000 voxels, ou para rodar

0s modelos com um tempo de simulagcdo menor, foi instalado o programa no cluster.

3.1.2 Execucado dos Modelos de Imagem de Microtomografia

As amostras de microestruturas selecionadas para este estudo foram predomi-
nantemente arenitos. Com dimensdes que variam de 300 a 1000 voxels, onde os mo-
delos de dimensdes maiores, que exigem maior disponibilidade computacional, foram

submetidos a simulacdes apenas no cluster. Para as demais amostras foram
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realizadas as simulacdes em um Desktop com caracteristicas computacionais inferio-

res, mas que era suficiente para o desenvolvimento das atividades.

3.1.3 Conversao dos Dados de Benchmark

Foi estudada a necessidade da conversédo dos dados de benchmark fornecidos
(ANDRA et al., 2013; SAXENA et al., 2017) para que fossem processados pelo sis-
tema poreFOAM, e, em caso positivo, seria escrito um programa de conversao para
esses modelos. Os benchmarks seriam executados no sistema e assim verificada a
gualidade desta implementacdo. No entanto, este trabalho conseguiu ser desenvol-

vido sem a necessidade de conversao dos dados.

3.1.4 Estudo de Desempenho em Paralelo

Os estudos de desempenho em paralelo do sistema séo realizados a fim de
determinar a eficiéncia computacional do sistema e o tamanho méximo dos problemas
gue sao trataveis em prazos de desenvolvimento compativeis com a pratica da enge-
nharia. E assim, finalmente, identificar potenciais melhorias no sistema para definir

atividades para a continuacao do projeto.

4 RESULTADOS

4.1 Validacéo do Solucionador Numérico Através de Comparacdo com Dados

de Benchmark

Uma das etapas mais importantes para simular as propriedades da rocha (por
exemplo, permeabilidade, elasticidade, condutividade elétrica) é comparar o solucio-
nador numérico com base na verdade conhecida, por exemplo, solu¢gdes de referéncia
analitica ou padrdes de propriedades da rocha previamente calculados e validados
independentemente.

Foram criadas 15 microestruturas com geometrias deterministicas simples, cuja
permeabilidade ou é calculavel analiticamente ou foi determinada computacional-

mente, a partir do estudo de referéncias numeéricas (SAXENA, 2017) para o calculo
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da permeabilidade incompressivel absoluta (monofasica) usando microestruturas que
incluem um conjunto de tubos com formas e diametros transversais variados com di-
ametro constante e variando senoidalmente. Cada microestrutura tem dimensoées de
1024x1024x1024 voxels, com cada voxel tendo dimens&o de aproximadamente 1 mi-

cron foram modeladas com o software SALOME 9.6.

4.1.1 Modelagem das Amostras no Salome 9.6

As partes das microestruturas, foram construidas separadamente com a funcéo
shape, base, topo e paredes. Por meio da ferramenta compound, € possivel unir varias
partes do modelo e criar uma forma composta, como o proprio nome sugere. Na Figura
13 podemos visualizar a interface grafica do Salome, e a microestrutura senoidal de
base quadrada. E nas Figuras 14 e 15, ver as formas separadamente, base e topo, e

as paredes apos a criagcdo da malha com a ferramenta Mesh.

Figura 13 — Interface grafica Salome 9.6.0 e Microestrutura Senoidal.
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Fonte: Autoria propria.
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Figura 14 — Base e topo da Microestrutura.

Fonte: Autoria propria.

Figura 15 — Paredes da Microestrutura.

Fonte: Autoria propria.

Para modelagem das amostras senoidais foi considerado o raio maximo (Figura
16) como o comprimento caracteristico da microestrutura, e o raio minimo definido
como metade do raio maximo. Fixados os pontos de raio minimo e maximo a partir do
eixo central da amostra, foi gerada uma linha curva que os interligassem. Para a cons-

trucdo da parede da microestrutura bastou rotacionar a curva em torno do eixo Z.
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Figura 16 — Parametros da microestrutura senoidal.

Fonte: SAXENA et al., (2019).

4.1.2 Microestruturas Geométricas

como.

Dados das microestruturas sdo listados na Tabela 1, e estas sdo descritas

Quatro estruturas 3D (tridimensionais) cada uma permeada por um unico tubo
de secéo transversal circular (SC) que € perpendicular a dire¢éo do fluxo (Fig.
17a). Estas sao estruturas tridimensionais cuja se¢ao transversal ndo muda na
terceira dimens&o.

Trés estruturas 3D cada uma permeada por um unico tubo de secao transversal
quadrada (SQ) que é perpendicular a direcéo do fluxo (Fig. 17b).

Trés estruturas 3D cada uma permeada com um unico tubo de secao transver-
sal triangular equilatero (ST) que € perpendicular a dire¢ao do fluxo (Fig. 17c).
Duas estruturas 3D que sdo permeadas com um Unico tubo de secéo transver-
sal hexagrama (SH) que séo perpendiculares a direcao do fluxo (Fig. 17d).
Trés estruturas 3D cada uma permeada com um unico tubo de secao transver-
sal quadrada variando senoidalmente (SQS) que € perpendicular a dire¢do do
fluxo (Fig. 17e).
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Tabela 1 — Dados das microestruturas. Comprimento caracteristico em micrometros.

Microestruturas Comprimento N° de Elementos da

Caracteristico Malha

SC (100) 100 36482
SC (200) 200 75580
SC (400) 400 145486
SC (800) 800 72759
SQ (200) 200 11080
SQ (400) 400 22245
SQ (800) 800 37260
ST (200) 200 37050
ST (400) 400 68886
ST (800) 800 110514
SH (200) 200 61242
SH (400) 400 156750
SH (800) 800 61242
SQS (200) 200 21304
SQS (400) 400 21304
SQS (800) 800 21304

Fonte: Autoria propria

Figura 17 — Microestruturas reproduzidas: (a) sec¢édo transversal circular, (b) se¢éo transversal qua-
drada, (c) secao transversal triangular, (d) se¢éo transversal em hexagrama e (f) se¢éo transversal

variando senoidalmente.

(© (d)

Fonte: Autoria prépria.

4.1.3 Simulacdo Numérica
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Estudamos as solugdes calculadas usando o mecanismo numérico Open-
FOAM. Assim, foram definidas as condi¢cdes de contorno para as variaveis pressao e

velocidade do fluxo através das microestruturas, Tabela 2.

Tabela 2 — Condi¢des de contorno.

Variavel Condicéao
Presséo (base) 1 Pascal
Presséo (topo) Nula

Velocidade (base) Zero Gradiente
Velocidade (topo) Zero Gradiente
Velocidade (paredes) N&o Deslizamento

Fonte: Autoria prépria.

A partir da ferramenta de visualizacao ciéntifica Paraview, foi possivel entender
o comportamento do fluxo ao longo da amostra por meio dos valores de presséo e
velocidade (Fig. 18-20) obtidos durante a simulagdo numérica. A magnitude da pres-
sdo € maior na base da amostra, e diminui gradativamente. Ja o comportamento da
velocidade de maneira distinta, varia de forma radial, do centro da microestrutura para

as laterais, onde a magnitude é zero.

Figura 18 — Microestrutura 200 micrémetros (valor caracteristico): Campo de Pressdes.

Fonte: Autoria propria.
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Figura 19 — Microestrutura 400 micrdmetros (valor caracteristico): Campo de Velocidades.

Fonte: Autoria prépria.

Figura 20 — Microestrutura 200 micrébmetros (valor caracteristico): Campo de Pressdes.

p
0.0e+00 0.0002 0.0003 0.0004 0.0005 0.0006 0.0007 0.0008 1.0e-03
I I I |

Fonte: Autoria propria.

A permeabilidade absoluta monofasica das 15 microestruturas foi comparada a
calculada usando varios solucionadores numéricos (SAXENA et al., 2019) que seréo
descritos individualmente. Essas abordagens numéricas podem ser amplamente
agrupadas em cinco categorias. A primeira categoria é dos solucionadores do Método

Lattice-Boltzmann (LBM). O LBM resolve uma forma discreta de mesoescala da
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equacao de Boltzmann, que se reduz a equacao de Navier-Stokes no limite do nimero
de Mach baixo.

Os solucionadores da segunda categoria séo os solucionadores de Dinamica
de Fluidos Computacional (CFD) que normalmente resolvem equacdes fisicas discre-
tizadas em um esquema euleriano operando em uma malha de elementos finitos. Os
solucionadores de terceira categoria sdo Navier-Stokes Solvers (VBS) diretos basea-
dos em voxel, que resolvem as equacdes de Stokes e Navier-Stokes usando a cha-
mada abordagem de volume finito baseada na transformada rapida de Fourier (FFT).

A guarta categoria é a dos Solucionadores Semi-Analiticos (SAS), que execu-
tam calculos rapidos baseados em solucdes analiticas de aumento de escala. Os so-
lucionadores do tipo SAS nao resolvem o conjunto completo de equacdes fisicas, mas
se concentram em como as mudancas microestruturais afetam a propriedade da rocha
em questao.

Por fim, a quinta categoria é a do modelo empirico do tipo Kozeny-Carman
(EMP), que opera na distribuigcdo do tamanho dos poros, levando a resultados rapidos
e espera-se que seja 0 menos preciso de todos o0s outros solucionadores.

O fluxo do fluido é calculado computacionalmente, e considerado como uni-
forme ao longo de toda a face. Dessa forma, foi usada a Lei de Darcy para o calculo
da permeabilidade. Apresentamos os dados de permeabilidade dos solucionadores
na Tabela 3, listados juntamente com informagdes da simulacdo com o solver estu-
dado neste trabalho, o OpenFOAM.

Tabela 3 — Resultados das permeabilidades computadas em Darcy.

Microestruturas OpenFOAM LBM CFD VBS-1 SAS
SC (100) 2293 3359 2314 - -
SC (200) 37039 39178 37483 36688 35510
SC (400) 588688 584530 604420 591572 537750
SC (800) 9346673 - 9700600 9495162 8601000
SQ (200) 55659 56987 54336 53365 51800
SQ (400) 872608 809759 869380 853258 776740
SQ (800) 13841116 - 13910000 13647788 12372000
ST (200) 4687 4819 4573 4479 4389
ST (400) 74650 76996 73797 72258 66250

ST (800) 1191613 - 1192600 1167569 1061970
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SH (200) 7438 8003 7624 7453 7302
SH (400) 120142 126751 122420 119771 109850
SH (800) 1903881 - 1975300 1933211 1758480
SQS (200) 9958 9404 8410 9524 9950
SQS (400) 105560 144077 141 147254 162760
SQS (800) 9036600 1677840 - 2091728 2636000

Fonte: Autoria prépria.

E visto que existe uma boa concordancia geral entre diferentes solucionadores
para tubos com formato de secéo transversal ideal. E esperado que a discordancia,
ou seja, a variabilidade, entre as solugbes numéricas aumente com o aumento da

complexidade do espago poroso.

4.2 Simulacdo de Fluxo em Escala de Poros para Caracterizar Amostras de

Rocha por Microtomografia

As cinco rochas digitais selecionadas para este estudo possuem uma faixa de
tamanho de grao de 3,85 a 10,002 um e faixa de porosidade de 19,6% a 42,9%.

Essas amostras foram selecionadas porque abrangem uma variedade de com-
posicdes e texturas (DONG, 2007). Nesta sec¢do, descrevemos o conjunto de amos-
tras para fornecer contexto geolégico de cada formacédo. Esta descricdo petrolégica
testifica comparacoes entre as amostras e fornece orientagéo para a segmentacao de
suas caracteristicas.

A rocha da formacédo Berea é um arenito com uma resolucdo de aproximada-
mente 5,345 ym, com uma porosidade de 19,6%. A analise de difracdo de raios X
(XRD) sugere que essas rochas consistem principalmente de quartzo, mas contém
alguma dolomita além de minerais argilosos.

A rocha siliciosa (Al) faz parte do grupo de rochas sedimentares constituidas,
principalmente, por quartzo. Essa formacao tem um tamanho de grdo médio de apro-
ximadamente 3,85 ym, com uma porosidade de 42,9%. As amostras S1, LV60A e
F42A, assim como Berea, sdo arenitos resultantes da compactacéo e litificacdo de
material granular. Suas resoluc¢des séo de 8,683 ym, 10,002 um e 9,996 um, respec-

tivamente. E suas porosidades de 14,1%, 37,7% e 33%, respectivamente. Sao
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listadas algumas propriedades das amostras como dimensao, porosidade e permea-

bilidade média, na Tabela 4.

Tabela 4 — Propriedades das amostras selecionadas. Dimensdes em voxels.

Amostras Dimensdes Porosidade (%) Permeabilidade Média (md)
S1 300x300x300 141 1678
Al 300x300x300 42,9 7220
Berea 400x400x400 19,6 1286
LVG0A 450x450x450 37,7 35300
F42A 450x450x450 33 59000

Fonte: DONG, (2007).

O pacote PoreFOAM é adequado para conduzir simulacdes de fluxo de escala
de poros. Ele atua diretamente no espaco poroso da rocha, e usa essencialmente 0s
solucionadores de fluxo do OpenFOAM, simulando o fluxo de Navier-Stokes no es-
paco poroso de imagens UCT binarizadas/segmentadas, aplicando um gradiente de
pressdo constante de 1 Pascal na direcao do fluxo da estrutura binaria, usando uma
malha estruturada que é gerada automaticamente pelo pacote de script do Pore-
FOAM.

Para as microestruturas de referéncia, também foram calculadas a velocidade

total do fluxo de Darcy e o numeros de Reynolds, listados na Tabela 5.

Tabela 5 — Propriedades das amostras como dados de saida do simulador. Permeabilidade Mé-

dia em miliDarcy e Velocidade de Darcy em m/s.

Amostra Porosidade Efetiva Permeabilidade Velocidade de Namero de
Darcy Reynolds
S1 0,147731 2,56379 2,92342 -107° 4,68093 - 107°
Al 0,427551 9,95192 2,55932-107° 8,07381-107°
Berea 0,202644 1,13271 2,09822-107° 2,23311-107°
LV60A 0,371887 38,1058 3,77209 - 107° 2,32851-107*
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F42A 0,329809 51,6911 5,11997 -107° 3,68108 - 107

Fonte: Autoria prépria.

Para todas as estruturas rochosas houve uma boa concordancia geral para a

porosidade com um coeficiente de variacdo de 0,004 a 3,282% (Tabela 6).

Tabela 6 — Coeficiente de variacdo para a porosidade.

Amostra COV (%)
S1 3,282
Al 0,239

Berea 2,341
LV60A 0,982
F24A 0,004

Fonte: Autoria propria.

Para estruturas rochosas do tipo Berea, notamos que existe uma boa concor-
dancia geral entre o solucionador em estudo e o valor de referéncia, com um coefici-
ente de variacdo, para a permeabilidade calculada de 8,96% (Tabela 7). Com a rocha
siliciosa Al e o arenito S1 ha uma variabilidade moderada com o COV calculado de
22,49% e 29,53%. Ja para as outras amostras de arenito LV60A e F42A, 5,4%, 9,33%,

respectivamente.

Tabela 7 — Coeficiente de variacdo para a permeabilidade.

Amostra COV (%)
S1 29,53
Al 22,49

Berea 8,96

LV60A 5,4
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F24A 9,33

Fonte: Autoria propria.

4.2.1 Visualizacao através do Paraview

Com a ferramenta de visualizacéo cientifica Paraview, foi possivel observar o
comportamento do fluxo ao longo da amostra por meio dos valores de pressao e ve-

locidade (Fig. 21-25) obtidos durante a simulacdo numérica.

Figura 21 — Amostra Al: (a) Campo de Pressdes, (b) Aproximacgdo na Rede de Poros, Campo de

Velocidades.

(b)

Fonte: Autoria propria.

Figura 22 — Amostra Berea: (a) Campo de Pressoées, (b) Campo de Velocidades.

(a) (b)

Fonte: Autoria propria
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Figura 23 — Amostra F42A: (a) Campo de Pressdes, (b) Campo de Velocidades.

() (b)

Fonte: Autoria propria.

Figura 24 — Amostra LV60A: (a) Trajetéria do Fluido, (b) Campo de Velocidades.

(@) (b)

Fonte: Autoria propria.

Figura 25 — Amostra S1: (a) Campo de Pressdes, (b) Campo de Velocidades.

(a) (b)

Fonte: Autoria propria.

Foram geradas formas auxiliares de visualizacdo dos campos de pressao e ve-
locidade para compreender os efeitos do fluxo no interior da amostra através de cortes
(Fig. 26). Como também € possivel obter uma visualizagédo do fluxo por meio de veto-
res orientados pela velocidade e direcéo do fluxo, e sua magnitude sendo a pressao
ou a proépria velocidade (Fig. 27).
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Figura 26 — Corte F42A: (a) Campo de Pressdes, (b) Campo de Velocidades.

(@) (b)

Fonte: Autoria propria.

Figura 27 — Vetores de Fluxo S1: (a) Campo de Pressdes, (b) Campo de Velocidades.

(@) (b)

Fonte: Autoria propria.

4.3 Simulagéo no Cluster

No poreFOAM foi simulado o fluxo monofasico e implementadas as condi¢des
de contorno para o gradiente da pressao de 1 Pascal, fluxo nulo nas faces laterais, e
0 acoplamento pressao-velocidade. Os detalhes das imagens usadas (RAEINI et al.,
2017; DONG, 2007) sdo mostrados na Tabela 8.

Tabela 8 — Dados e propriedades das amostras. Permeabilidade em miliDarcy e Resolugéo

em micrometros.

Dimensdes Resolucdo Porosidade Permeabilidade Média
Al 300x300x300 3,85 42,9 16,78
S2 300x300x300 4,956 24,6 3,898
S3 300x300x300 9,1 16,9 0,224
S4 300x300x300 8,96 17,1 0,259
S9 300x300x300 3,398 22,2 2,224

LVe0C 450x450x450 10,002 37,2 19,40
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FA2A 450x450x450 9,996 33 59,00
F42B 450x450x450 10,002 33,3 52,30
F42C 450x450x450 10,002 33,1 50,40
Bentheimer  1000x1000x1000 3,0035 21,62 3,548

Fonte: RAENI, (2017); DONG, (2007).

Em cada simulac&o foram utilizados 8 processadores, e os resultados obtidos

estao na Tabela 9.

Tabela 9 — Dados das amostras no cluster. Permeabilidade em milidarcy, Velocidade de Darcy em

metros por segundo e Tempo de Simula¢cdo em horas.

Amostras  Porosidade Permeabilidade Velocidade N° de Tempo de

de Darcy Reynolds  Simulacé&o
Bentheimer 0,21626 3,5149 1,170-107% 2,194-107° 21:56:05
Al 0,42784 9,1427 7,915-107% 2,393-107° 03:26:15
S9 0,22112 3,2186 3,157-107% 5,664-107° 03:32:12
S4 0,16294 0,4696 1,747-1077  1,197-1077 01:08:10
S3 0,16488 0,6243 2,286:1077  1,807-1077 01:08:49
S2 0,24580 4,9883 3,355-107%  7,493-107° 01:25:37
LV60C 0,36825 32,629 7,249:107%  4,141-107° 08:22:36
F42C 0,32874 53,925 1,198-10~° 8,798-10~°  09:14:12
F42B 0,33229 56,760 1,261-107° 9,501-107° 11:34:59
F42A 0,32177 59,189 1,315-107> 1,012-107* 09:43:00

Fonte: Autoria propria.

Para todas as estruturas rochosas houve uma boa concordéancia geral entre o
solucionador em estudo e os valores de referéncia, com um coeficiente de variacédo

para a porosidade variando de 0 a 3,4307% (Tabela 10).

Tabela 10 — Coeficiente de variac@o para a porosidade.

Amostra COV (%)

Bentheimer 0

Al 0,1980
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S2 0,0057
S3 1,7794
S4 3,4307
S9 0,2872
LVve0C 0,7260
F42A 1,8011
F42B 0,1700
F42C 0,4930

Fonte: Autoria prépria.

Dentre as estruturas rochosas, seis delas apresentaram um coeficiente de va-
riacdo extremamente elevado para a permeabilidade (Tabela 11). No entanto, a
amostra Bentheimer de dimensdes 1000x1000x1000 obteve um dos menores COV
de 0,667%. Como também as trés amostras F42A, F42B e F42C, apresentaram coe-

ficientes abaixo de 6%.

Tabela 11 — Coeficiente de variagdo para a permeabilidade.

Amostra COV (%)
Bentheimer 0,6627
Al 41,665
S2 17,351
S3 66,734
S4 40,877
S9 25,843

LVv60C 35,939
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F42A 0,2261
F42B 5,7834
F42C 4,7784

Fonte: Autoria propria.

4.3.1 Visualizagdo no Paraview

Através da utilizacédo da ferramenta de visualizacao cientifica Paraview, conse-
guimos deduzir o comportamento do fluxo ao longo da amostra através da analise dos
dados e presséo e velocidade obtidos durante a simulacdo numérica. O comporta-
mento previsto e evidenciado nas Figuras abaixo (28 a 32) € que a pressao ao longo
da amostra varia, tendo seu valor mais alto na base da microestrutura, onde inicia o
fluxo de escoamento. Ja o comportamento da velocidade se detém a valores mais
expressivos no interior da amostra, como € visto nas figuras em corte transversal da
microestrutura rochosa. Uma forma auxiliar de visualizacdo é por meio de vetores.
Nas Figuras 31b e 32b, os vetores séo orientados no sentido do fluxo do escoamento,

e suas magnitudes mostram a velocidade e pressao, respectivamente.

Figura 28 — Amostra S9: (a) Campo de Pressdes, (b) Campo de Velocidades.

(@) (b)

Fonte: Autoria propria.
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Figura 29 — Corte Amostra S9: (a) Campo de Velocidade, (b) Campo de Pressoes.

() (b)

Fonte: Autoria prépria.

Figura 30 — Amostra LV60C: (a) Campo de Pressdes, (b) Corte com Campo de Velocidades.

(b)

Fonte: Autoria propria.

Figura 31 — Amostra F42B: (a) Campo de Pressdes, (b) Vetores com Campo de Velocidades.

(@) (b)

Fonte: Autoria propria.
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Figura 32 — Amostra S3: (a) Campo de Pressdes, (b) Vetores com Campo de Pressdes.

(b)

Fonte: Autoria prépria.

4.3.2 Analise do Menor Volume Representativo

Foram realizadas simula¢des a partir da extracdo de diferentes dimensées do
modelo de rocha Bentheimer (1000x1000x1000) com o intuito de analisar qual volume
representativo minimo em que as propriedades da amostra se manteriam constantes
em relacdo a dimensao caracteristica do modelo. Assim, caso haja estabilizacdo das
propriedades com volumes menores, ndo necessitara processar modelos de dimen-
sOes maiores que requerem um alto custo computacional. Na Tabela 12 sdo mostra-
dos os valores da permeabilidade média de acordo com a dimenséo caracteristica da

amostra.

Tabela 12 — Permeabilidade, em miliDarcy, para dimensdes distintas da amostra Bentheimer.

Dimensdes Permeabilidade
100x100x100 5,74936
200x200x200 4,09914
300x300x300 3,17965
400x400x400 2,90737
600x600x600 3,05659
700x700x700 3,11738
800x800x800 3,13666

1000x1000x1000 3,13597

Fonte: Autoria prépria.
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Como esperado que a amostra de menor dimensdo caracteristica
(100x100x100) apresentasse maior valor de permeabilidade, desde que o volume de
poros representasse uma parte significativa do volume total da estrutura. Em relacéo
a estabilidade da propriedade, vimos que a partir da dimenséo 700x700x700 ndo ha
uma variacao significativa, entdo este seria um tamanho razoavel. Na Figura 33 visu-
alizamos 4 subamostras de dimensdes 100 voxels, 200 voxels, 300 voxels e 400 vo-

xels, caracterizadas pelo gradiente de pressao ao longo da microestrutura.

Figura 33 — Amostra Bentheimer: (a) 100x100x100, (b) 200x200x200, (c) 300x300x300 (d)
400x400x400.

(a) (b)

(d)

Fonte: Autoria prépria.
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5 CONCLUSOES

Este estudo apresenta de forma introdutoria uma comparacgéo entre dados de
benchmark extraidos a partir de véarios solucionadores, incluindo Lattice-Boltzmann,
dindmica de fluidos computacional, baseada em voxel, semi-analitica e empirica no
contexto de meios porosos, com o software CFD de distribuicdo livre OpenFOAM.
Concluimos que existe uma boa concordancia geral entre diferentes solucionadores
utilizados no estudo de benchmark em microestruturas menos complexas, o0 que nos
possibilitou avancar para a fase seguinte do projeto e utilizar o solucionador em amos-
tras de microtomografia de modelos de rocha. Vale ressaltar que, como esperado, ha
certa discordancia, entre as solugdes numeéricas, com 0 aumento da complexidade do
espacgo poroso.

Devemos notar que as cinco rochas incluidas na segunda etapa deste estudo
estdo entre os materiais geoldgicos mais recorrentes em trabalhos anteriores. E para
validar nosso estudo foi utilizado um coeficiente de variagdo (COV), medida estatistica
que expressa a variabilidade relativa dos dados em relagdo a média, que nesse caso
sdo os dados de estudos anteriores. Em trés das cinco amostras, o COV para a per-
meabilidade apresentou valores aceitaveis inferior a 10% de variacdo, e nas outras
duas amostras, que sdo as de menor dimensao, valores abaixo de 30%. Ja para a
porosidade, os valores obtidos apresentaram 6tima concordancia com os dados de
referéncia, com um COV entre 0,004 a 3,282%.

Na etapa seguinte foram avaliadas as propriedades de amostras em dimensdes
maiores que acarretariam um custo computacional elevado, justificando a utilizacao
do Cluster. Para a porosidade, o COV variou entre 0 e 3,4307%. E para a permeabili-
dade, dentre as dez estruturas rochosas, seis delas apresentaram COV extremamente
elevados chegando a 66,734%.

Conclui-se que para a caracterizacao de amostras de rocha por microtomogra-
fia, o programa poreFOAM bons resultados na maioria dos casos, sendo que foram
detectadas discrepancias importantes que estado sendo investigadas.

A simulagé&o direta com o programa poreFOAM, no entanto, para problemas de
grande porte, € extremamente cara computacionalmente, tanto em termos de tempo

de execucdo, que pode ser de varios dias em um computador paralelo, quanto em
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termos de memoria, para problemas de grande porte, praticamente exigindo a execu-
cdo em sistemas paralelos para a obtencéo de resultados em tempos curtos.

A principal limitagdo deste sistema € o grande custo computacional, entdo a
principal sugestéo é a implementacdo de técnicas para aumentar a velocidade da si-
mulacdo. Podemos sugerir, entre outras, o uso de técnicas em multiescala e multifi-
sica, uso de técnicas de inteligéncia artificial e uso de GPUs como técnicas a serem

investigadas.
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APENDICES
APENDICE A — EXTRACAO DE SUBAMOSTRA COM O TOMVIZ

Com o Tomviz é possivel selecionar uma amostra de um outro bloco definido
por um arquivo .mhd e um arquivo .raw. Temos que abrir 0 arquivo .mhd como arquivo

de entrada no Tomviz (Figura 34).

Figura 34 — Extrair amostra: arquivo de entrada.

@ tomviz 1.10.0 <2> v o R
File Data Transforms Segmentation Tomography Custom Transforms Pipeline templates Visualization View Tools Sample Data Help
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Doddington_1000¢_2p6929um.mhd ']
Estaillades_1000¢_3p31136um.mhd I
.

RenderView1 ||~ O =

Properties

File name: Ketton_1000c_3p00006um.mhd B0pen

Files of type: |Common file types (*.emd *.jpg *.jpeg *.| = || © Cancel

Fonte: Autoria prépria.

Em seguida, selecionar a ferramenta Data Transforms — Crop, na barra superior

do programa (Figura 35).
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Figura 35 — Extrair amostra: ferramenta de extracéo.
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Fonte: Autoria propria.

O proximo passo € informar os limites (em voxels) da amostra. No caso,

100x100x100, comegando na origem (Figura 36).

Figura 36 — Extrair amostra: limites da amostra.
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Fonte: Autoria prépria.
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Ao aplicar o filtro o resultado é criado e fica disponivel na coluna esquerda, com
o nome padréo "Crop". Vocé pode dar um zoom e percorré-lo com a fatia para ver se
esta tudo certo. Para salvar em um novo arquivo, cligue com o botdo direito sobre
"Output”, logo abaixo de "Crop", e selecione "Save Data" (Figura 37) Escolha o for-
mato "Meta Image Files (*.mhd)" e insira um nome de arquivo e o diretério onde quer
salva-lo. Antes de salvar o arquivo certifique-se de que no quadro de baixo da coluna
esquerda com o rétulo "Active Scalars" esta aparecendo "Metalmage", como mostrado

na figura abaixo.

Figura 37 — Extrair amostra: salvar arquivo.

@ Save As
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Messages

implementation

warning: In unknown, line 0

warning: Case insensitive sorting unsupported in the posix
ecollation implementation

warning: In unknown, line 0

warning: Numeric mode unsupported in the posix collation
implementation

¥ Show full messages Copy to Clipboard Save to File... | Clear

Fonte: Autoria propria.

Escolha "Save", e depois carregue o0 novo arquivo para ver ser deu tudo certo.
Entdo é possivel usar este arquivo como dado de entrada para o PoreFOAM.
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