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INTRODUGAO:

O projeto de pesquisa tem como objetivo desenvolver um cddigo em Python para o célculo de um
parametro termodindmico conhecido como HLD (Hydrophilic/Lipophilic Difference) para o desenvolvimento

de formulagédo de emuls@es para estudos sobre o ponto de inversdo de emulsdes petréleo/agua.

O desenvolvimento de formulagbes € uma etapa essencial na investigacdo da influéncia da
composicao das fases aquosa e 6leo no fenbmeno de coalescéncia de emulsdes do tipo agua em 6leo (A/O)
ou 6leo em agua (O/A), visto que as propriedades das emulsdes, como viscosidade, presenca de eletrdlitos
na fase aquosa, entre outros, e fenbmenos como a inversdo de fases, se alteram com a formulacdo do
sistema. A formagédo de emulsdes durante a producéo pode dificultar o bombeamento do petroleo e até causar
corrosdes nas tubulagdes. Assim, com esta ferramenta, o estudo das formulacdes de emulsées é facilitado,
ja que é possivel calcular parametros desconhecidos de um sistema quimico com base na entrada de alguns
parametros conhecidos, como o valor de HLD de interesse e pelo menos duas variaveis independentes, sendo
0 codigo responsavel por calcular uma variavel independente ou possiveis combinagcfes de duas variaveis

independentes necessarias para que a formulacédo apresente o valor requisitado de HLD.

Neste trabalho, o c6digo foi escrito para o célculo de até duas varidveis desconhecidas das equacgdes
de HLD, para surfactantes idbnicos e ndo-ibnicos, Equacdes 1 e 2, respectivamente, visando a formulagao de

sistemas com valores de HLD previamente definidos.

HLD =1nS — kEACN + Cc + f(A) — cp(T = Tyef) (1)

HLD =bS — kEACN + Cc + f(A) + ¢ (T = Trey) )
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Onde: “S” é a salinidade do sistema (g/100 mL de agua); “EACN” é o nimero de carbonos efetivo do

alcano; “Cc” é a curva caracteristica do surfactante; “k” e “cT” sdo constantes relacionadas ao(s) surfactante(s)
utilizado(s), “T” é a temperatura do sistema (°C), “Tref’ & dado por 25°C e “f(A)” € uma fungéo do alcool,

representada pela equacdo 3, em que “a” € uma constante referente ao alcool presente no sistema e “A” é
sua concentragdo em peso (%). (SALAGER, 2006)

O codigo do simulador foi desenvolvido na forma de linguagem de texto, sera capaz de agilizar o
processo de formulagdo de sistemas de emulsGes, além de fornecer respostas mais precisas que o tradicional
processo de calculo por tentativa e erro através de planilhas. Este projeto de pesquisa foi desenvolvido dentro
de uma das linhas de Pesquisa do Energy Production Innovation Center (EPIC), uma parceria entre
EQUINOR, FAPESP e UNICAMP.

METODOLOGIA:

Como primeira estratégia, foi considerado o uso da ferramenta Solver do Excel para a realiza¢éo dos
célculos das diferentes variaveis das equacgfes do HLD, ja que por meio de um chute inicial, seria possivel a
obtencédo dos resultados. Para o célculo de uma variavel, a ferramenta se mostrou precisa, porém ja para
duas variaveis, sua convergéncia foi dificultada, visto que dependendo dos chutes iniciais que eram feitos
para o valor da variavel, obtinha-se respostas diferentes, ndo se mostrando uma forma consistente de se

realizar os célculos. Dessa maneira, a utilizagao da ferramenta Solver foi descartada j&"nas primeiras estapas.

Com isso, optou-se pelo uso da linguagem de programacao em Python, para a construgdo do cddigo
do programa, uma vez que ele possui bibliotecas que facilitam a realizacdo de célculos e a plotagem de
gréficos, como o math e o matplotlib, respectivamente. Vale ressaltar que o grafico sera necessario apenas

para a parte do calculo de duas variaveis, pois serd ele que permitir a visualizacdo dos resultados obtidos.

Ademais, ressalta-se que uma base de dados disponibilizada por Salager (2001) foi utilizada para a
montagem de tabelas de consulta para a utilizagdo do usuario, as quais apresentam constantes de diferentes

surfactantes e 6leos necessarios para os célculos.
RESULTADOS E DISCUSSAO:

Tendo em vista a complexidade dos calculos para duas variaveis, inicialmente o cédigo foi

desenvolvido para o calculo de apenas uma variavel. Sua construcdo se baseia nos varios comandos que o
alcool():

Python possui, sendo os principais utilizados os
comandos condicionais (if, elif, else), os de repeticao
(while, for) e os de fun¢bes (def). Um exemplo disso
pode ser visualizado na figura 1, em que a funcgéo
“alcool()” é responsavel por definir o valor da fungéo
de alcool f(A), caso a variavel a ser calculada seja
diferente da concentragdo de &lcool no sistema (A),

ou definir o valor da constante do &lcool (a), caso se

Figura 1: Exemplificagéo de alguns comandos utilizados no
queira calcular sua concentragao. desenvolvimento do c6digo.
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A partir disso, ao se rodar o cédigo, automaticamente as tabelas de consultas com constantes de
diversos tipos de surfactantes e de valores de nimero de carbono efetivo (EACN) em 6leos de surfactantes
poderéo ser visualizadas, como € mostrado nas figuras 2 e 3, respectivamente, ja que foram incluidas a ele

com o comando print, responsavel por exibir as mensagens na tela.

Figura 2: Tabela de surfactantes e suas respectivas
constantes.

Figura 3: Tabela de 6leos e seus
respectivos valores de EACN.

Ademais, junto as tabelas havera uma mensagem para a selecdo da variavel a ser calculada, como
é vista a partir da figura 4. Com isso, deve-se incluir o input com a variavel desejada, e com isso, mais
mensagens surgirdo, como o tipo de surfactante, para se definir a equacao a ser utilizada no célculo, o valor
de HLD requerido para a formulagéo, o sal presente na formulacdo, a presenca (ou ndo) de alcool e de
misturas de 6leos e surfactantes, de forma a se adicionar ao programa informac8es sobre a formulacdo
requerida, possibilitando a realizagdo do célculo. Assim, pode ser observado nas figuras abaixo, um exemplo
feito para o calculo da temperatura, em que na formulagdo considerada o tipo de surfactante utilizado é um
etoxilato, o sal € dado pelo NaCl, hd uma mistura de dleos e surfactantes no sistema, além da presenca de

alcool. E importante destacar que quando se ha misturas de 6leos e/ou de surfactantes e as variaveis a serem

Figuras 4 e 5: Execucao do cddigo para 1 variavel.
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encontradas ndo sdo nem o EACN do 6leo e nem a curva caracteristica (Cc) do surfactante, o cadigo precisara
ser informado sobre valores de suas respectivas fracdes molares e massas molares (no caso de surfactantes),

como também é mostrado nas figuras.

Posteriormente, o cddigo para o calculo de duas variaveis foi desenvolvido baseando-se no codigo
de uma variavel. Dessa maneira, tem-se como a principal diferenca entre os dois sendo que para o calculo
da combinacao de duas variaveis, foi necessaria a criagdo de lagos de repeticdo, a partir dos comandos for e

while, para que por meio de uma limitacédo de valores para a variave

11, ac

ada passo, ou seja, acréscimo de

valor ao limite minimo, fossem calculados os
respectivos valores resultantes para a variavel 2,
até com que se alcancasse o limite maximo da
primeira variavel, calculando-se uma Ultima
combinagdo. Vale ressaltar que cada
combinagédo calculada é guardada em forma de
listas, as quais sdo utilizadas para a plotagem
dos resultados na forma de grafico para a
visualizacé@o do usuério. Um exemplo para essa
parte comentada pode ser visualizado por meio e
. Figura 6: Exemplo das limitacdes feitas com a utilizacéo de
da figura 6. lacos e listas e plotagem de gréficos.

Dessa forma, caso fosse desejado calcular além da temperatura, mas também a salinidade, para
determinados inputs, obteriamos um gréafico, como mostra a figura 7, com todas as possiveis combinacdes

de resultados, que foram limitados entre valores minimos e maximos de temperatura.

Essa limitacdo mencionada foi feita priorizando as variaveis que menos influenciavam nos resultados.
Ou seja, por exemplo, para a combinacéo de temperatura e salinidade, foi decidido se limitar a temperatura,
pois pequenas variacdes de salinidade causam altos impactos na formulagdo, porém, a salinidade em
detrimento com a curva caracteristica do surfactante, a salinidade é a variavel plausivel de ser limitada, ja que

o sistema pode ter mais de um surfactante, tornando seu célculo mais extenso. Dessa maneira, as variaveis

priorizadas para serem limitadas seguiram a

*. Figure 1 - O x
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= L ]
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Por fim, o programa desenvolvido foi

Figura 7: Resultados do calculo para as variaveis de

temperatura e salinidade apresentados através de um
gréfico.

convertido para um arquivo executavel, o que

XXIX Congresso de Iniciacdo Cientifica da UNICAMP - 2021 4



dispensa a instalagdo do Python e de suas respectivas bibliotecas necessérias para o funcionamento do

cadigo nos computadores dos usuarios.
CONCLUSOES:

Tendo-se em vista as consideracdes feitas, o programa cumpriu com seus objetivos, de modo a
facilitar os calculos das variaveis das equag6es de HLD, que antes eram feitas na base da tentativa e erros
através de planilhas, de modo a auxiliar no desenvolvimento e no estudo de formulagdes com parametro HLD
determinado. Destaca-se a possibilidade de melhorias no programa como a obtencédo das fun¢ées dos pontos
obtidos graficamente, como, por exemplo, por meio de regressdes lineares, e a opcao de se adicionar novas
constantes de surfactantes e valores de EACN nas tabelas. Por conta da pandemia do Covid-19, o tema inicial
de projeto foi alterado e por conta disso, o desenvolvimento do programa foi feito em um tempo reduzido.

Apesar disso, 0s objetivos foram cumpridos.
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