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INTRODUGAO:

Esse projeto de pesquisa tem como objetivo apresentar um programa desenvolvido em
Python, nomeado “HLDEquationProgram”, capaz de auxiliar na formulagdo de emulsdes
petréleo/agua com as propriedades fisico-quimicas do sistema descritas pela teoria do HLD
(hidrophilic/ lipophilic difference), a qual leva em consideracdo a composi¢cdo do sistema agua e
6leo, como também o surfactante e outros parametros fisico-quimicos, como a temperatura e
salinidade. As equacgbes gerais de HLD para surfactantes anibnicos e n&o ibnicos sdao,
respectivamente:

HLD =InS — kEACN + Cc + f(A) — cr(T = Trep)

HLD =bS — kEACN + Cc + f(A) + cr(T = Trey)

Nestas expressoes, S representa a porcentagem da fragdo massica de sal na fase aquosa;
EACN é o numero efetivo de carbono; Cc sdo os parametros caracteristicos da estrutura do
surfactante; Cr sdo os coeficientes de temperatura e f(A) € uma funcéo que depende do tipo e da
concentracao do alcool (% em peso), geralmente descrito por f(A)=a*A, em que A é a concentracao.
(SALAGER, 2006)

Destarte, a formulagédo de emulsées com valores de HLD definidos constituem uma etapa
essencial na investigacdo da influéncia da composicdo das fases aquosa e 6leo no fendmeno de
coalescéncia de emulsdes do tipo agua em 6leo ou éleo em agua. Este projeto de pesquisa esta
incluido em um dos temas de Pesquisa do Energy Production Innovation Center (EPIC; UNICAMP/

EQUINOR/ FAPESP) cujo objetivo é estudar o fenbmeno de inversdo de fases de emulsdesde
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petréleo com base no valor de HLD do sistema. Essas emuls6es ocorrem durante o fluxo multifasico
de petréleo e 4gua nas bombas e podem causar grandes problemas por esse processo de inversao,
devido ao aumento de viscosidade. Assim, prever esse fenbmeno garante o escoamento adequado
e preserva a eficiéncia das bombas. Os estudos geralmente séo realizados com a formulacado de
varias emulsées com uma ampla faixa de HLD para a obtencéo desses dados. (BENTO, 2016)

Dessa forma, a presente pesquisa tem como objetivo apresentar um codigo em Python
capaz de calcular até duas variaveis desconhecidas da equacdo de HLD juntamente com sua
interface grafica, visando facilitar o desenvolvimento de formulacdes com os valores de HLD
definidos e, assim, ser uma alternativa de ferramenta para os trabalhos em andamento dos
integrantes do grupo de pesquisa, alunos de mestrado e doutorado. O programa consta de algumas
alternativas para facilitar a utilizacéo por parte dos usuarios, entre elas estdo a presenca de tabelas
de consultas de constantes, listas para selecdo dos tipos mais utilizados de alcool e sal, rapida
selecdo das variaveis e visualizacdo grafica das solucoes.

METODOLOGIA:

Inicialmente, a escolha do Python para o desenvolvimento do programa foi devido a sua
ampla disponibilidade de bibliotecas de facil instalagdo que auxiliam no desenvolvimento da parte
gréfica e matematica, contribuindo assim para que o simulador seja mais intuitivo e com menor grau
de complexidade.

Em relacdo a parte matematica, como a equacao do HLD apresenta varias constantes, neste
projeto utilizou-se uma base de dados de constantes k, Ct, Cc e EACN de diferentes 6leos para a
confecgdo das tabelas de consultas com esses parametros, sendo estes disponibilizados por
Salager (2001).

Em conseguinte, partiu-se para o desenvolvimento da interface grafica. A construgédo das
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ao salvar o arquivo ha a geracdo de um arquivo “.ui” que pode ser acessada pela biblioteca do
PyQit5.

Ainda, o desenvolvimento do programa consistiu no uso de outra biblioteca do Python para
obter-se uma melhor visualizacdo das solucbes quando selecionada a opc¢do de calcular duas
variaveis em um intervalo definido pelo usuario. Assim , a biblioteca “matplotlib” (pyplot) foi escolhida

para a construcdo de graficos das duas variaveis.

RESULTADOS E DISCUSSAO:

Inicialmente, é necessario apresentar a disposicao geral do programa junto com a légica de
sua organizac¢do. Um dos principais desafios iniciais enfrentados no célculo programacional do HLD
se deu pelo amplo niumero de variaveis que a equacgao possui. Nao somente € necessario escolher
qual variavel se deseja calcular, como temperatura e salinidade por exemplo, mas também deve-se
informar a presenca ou ndo de alcool, se existe uma mistura ou ndo de surfactantes, se sao ibnicos
ou nao-ibnicos e os valores de cada uma dessas variaveis. Assim, devido a ampla ramificacdo de
inputs geradas por essas opgdes surgiu 0 problema de como organiza-los para permitir que o
usuario preencha somente as informacdes necessérias e como essas ramificacbes de célculo
devem ser tratadas propriamente no Pyhton.

Dessa forma, a solugdo encontrada consistiu em dividir as informacdes de preenchimento
do usuario em duas telas separadas, de forma que a segunda atualizasse de acordo com as opc¢des
selecionadas na tela inicial. Entdo, as telas foram desenvolvidas separadamente através do

aplicativo Qt, sendo que a figura 2 apresenta a primeira tela do programa. Nela, ha o espaco para
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Destaca-se que as Figura 2 - Tela inicial do programa

informac0@es coletadas sdo os parametros necessarios para orientar a segunda tela. Esta, por sua
vez, é visualizada pela figura 3 e apresenta caixas de input para informar os demais valores

numeéricos utilizados para os calculos. As caixas mais claras sdo as que devem ser preenchidas e
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Figura 4 - MessageBox da solugdo de uma variavel
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Para duas variaveis, existe uma extensa combinagao

de solucdes possiveis em que uma variavel esta em funcéo da outra. Assim, definiu-se intervalos

minimos e maximos para serem percorridos por uma variavel, levando a determinacdo da outra.
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Figura 5 - Exemplo solugdo gréfica para duas variaveis

Definiu-se também um critério para quais
parametros teriam preferéncia de ser
percorridos nesse intervalo em detrimento
da outra. Parametros como temperatura,
salinidade, porcentagem de alcool séo
valores que podem ser mais facilmente
controlados por nameros inteiros ou com
uma casa decimal e, assim, sdo melhores
para percorrer intervalos com passos
definidos. Entretanto, pardmetros como o
namero de carbono efetivo, curvatura
caracteristica de surfactantes e fracao
molar podem ter mais casas decimais e ser

calculadas a partir de outras variaveis sem

gue o resultado seja um valor dificil de controlar/ medir, como por exemplo uma salinidade de 3,56

g/mL.

Destarte, a representacéo das solu¢des possiveis foi realizada com o grafico do modelo

Pyplot, no qual apresenta-se um exemplo da determinacéo de salinidade e temperatura na figura 5.
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A opcéo grafica foi utilizada para facilitar a visualizagdo numérica e escolha da melhor combinagéo,
jaque atabela, antes considerada como alternativa, iria ter muitos dados (mais de 10 combinacdes),
0 que iria dificultar a visualizac&o. Entretanto, uma das limitac6es da opc¢ao grafica adotada esta na
exatiddo das coordenadas da solugcdo (entre a segunda e terceira casa decimal), jA que se faz
necessario aplicar zoom em um ponto para uma melhor preciséo.

Ademais, outro desafio que foi percebido durante a construcdo do codigo refere-se a
possibilidade de esquecimento do usuario em informar todos os valores, ou seja, deixar uma caixa
vazia por engano. Esse deslize gerava um erro de execucdo e consequente fechamento no
programa. Dessa forma, incluiu-se uma caixa de aviso para informar ao usuario da falta de dados,
porém, ela evita o fechamento apenas da primeira tela. Caso algum valor ndo for colocado na
segunda tela ocorre o fechamento do programa, sendo que a causa desse bug (problema) néo foi
identificado.

Por fim, fez-se a passagem do arquivo Python final para o arquivo executavel. Tal
procedimento foi realizado através do Pylnstaller e o executavel foi disponibilizado na pasta do
Google Drive do grupo de pesquisa. Salienta-se que o programa foi instalado com sucesso nos
computadores do laboratorio e que esta disponivel para os testes.

CONCLUSOES:

Em virtude das consideracbes expostas, como o0 programa tem o intuito de auxiliar no
desenvolvimento de formula¢cdes de HLD conhecidos, o codigo tem um potencial para facilitar a
determinagcdo das variaveis. A interface do programa foi concluida e possui muitas opc¢des
automatizadas que o destacam de alternativas comumente usadas, como o Excel. Ademais,
melhorias futuras podem ser trabalhadas para torna-lo mais completo, como a integragdo das
tabelas das constantes com as caixas de selecdo e exatiddo nos valores de variaveis pelo grafico.
Devido a pandemia, o tema do projeto foi modificado e, com isso, houve um tempo reduzido para o

desenvolvimento do programa. Porém, ressalta-se que 0s principais objetivos foram atingidos.
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