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respectivamente. Cada imagem foi obtida com média temporal de 2000 passos. A
configuragao de equilibrio da interface ¢ obtida em (b), sendo necessario aumentar a
pressdo aplicada na fase ndo-molhante para o sistema evoluir para as outras situacdes

mostradas. O tempo total de simulagdo foi ~ 14 horas.

Figura 5.6.2 — Seqiiéncia da simulagdo de um processo de drenagem em uma jungao
capilar-cavidade quadrada para uma rede de 192x493. As imagens (a), (b), (c), (d), (e) e
(f) correspondem a 36000, 116000, 270000, 286000, 296000 e 332000 passos de tempo,
respectivamente. Cada imagem foi obtida com média temporal de 2000 passos. A
configuragao de equilibrio da interface ¢ obtida em (b), sendo necessario aumentar a
pressdo aplicada na fase ndo-molhante para o sistema evoluir para as outras situacdes

mostradas. O tempo total de simulag@o foi ~ 14 horas.

Figura 5.6.3 — Curva de pressao capilar medida em fung¢ao do tempo para um processo de
drenagem em uma jun¢do capilar-cavidade esférica. Nessa situacdo, o equilibrio ¢
atingido na junc¢do, sendo necessario uma variagdo de pressdo de ~ 0.05 para que a
cavidade seja invadida. Os simbolos representam os pontos obtidos na simulagdo e a

curva continua € a curva de tendéncia, obtida pela média dos vizinhos adjacentes.

Figura 5.7.1 — Seqiiéncia de um processo de drenagem entre agua e Oleo obtido
experimentalmente (Chatzis & Dullien, 1983). As imagens (a) e (d) correspondem aos

estagios inicial e final, respectivamente.

Figura 5.7.2 — Seqiiéncia de um processo de embebicdo entre agua e Oleo obtido
experimentalmente (Chatzis & Dullien, 1983). As imagens (a) e (f) correspondem aos

estagios inicial e final, respectivamente.

Figura 5.7.3 — Seqiiéncia de um processo de drenagem simulado utilizando o modelo
MLGA em uma rede 151x487. As imagens de (a) a (f) correspondem a 12000, 22000,
29000, 42000, 48000 e 57000 passos de tempo, respectivamente. Cada imagem foi

obtida com média temporal de 250 passos. O tempo total de simulagao foi de ~ 3.3 horas.

Figura 5.7.4 — Seqiiéncia de um processo de embebi¢do simulado utilizando o modelo

xii

79

80

82

82

83

84



MLGA em uma rede 181x487. As imagens de (a) a (f) correspondem a 1400, 114000,
123000, 134000, 175000 e 190000 passos de tempo, respectivamente. Cada imagem foi
obtida com média temporal de 250 passos. O tempo total de simulagdo foi de ~ 10.5

horas.

Figura 5.7.5 — Seqiiéncia de um processo de drenagem simulado utilizando o modelo
MLGA em uma rede 181x541. As imagens de (a) a (f) correspondem a 7000, 21000,
28000, 46000, 61000 e 71000 passos de tempo, respectivamente. Cada imagem foi

obtida com média temporal de 250 passos. O tempo total de simulacdo foi de ~ 5 horas.

Figura 5.7.6 — Seqiiéncia de um processo de embebigdo simulado utilizando o modelo
MLGA em uma rede 181x541. As imagens de (a) a (f) correspondem a 1000, 47000,
65000, 85000, 97000 e 130000 passos de tempo, respectivamente. Cada imagem foi

obtida com média temporal de 250 passos. O tempo total de simulagdo foi de ~ 9.5 horas.

Figura 5.8.1 — Seqiiéncia da simulagdo de um processo de invasdo em uma geometria
porosa idealizada com dimensao de 290x390 unidades de rede. As imagens (a), (b), (c),
(d), (e) e (f) correspondem a 6000, 12000, 18000, 24000, 30000 e 34000 passos de
tempo, respectivamente. O angulo de contato da fase invasora é ~ 180°. O tempo total de

simulagdo foi ~ 3.7 horas.

Figura 5.8.2 — Seqiiéncia da simulagdo de um processo de invasdo em uma geometria
porosa idealizada com dimensao de 290x390 unidades de rede. As imagens (a), (b), (c),
(d), (e) e (f) correspondem a 4500, 9000, 13500, 18000, 22500 e 27500 passos de tempo,
respectivamente. O angulo de contato da fase invasora é ~90°. O tempo total de

simula¢ao foi ~ 3.0 horas.

Figura 5.8.3 — Seqiiéncia da simulagdo de um processo de invasdo em uma geometria
porosa idealizada com dimensao de 290x390 unidades de rede. As imagens (a), (b), (c),
(d), (e) e (f) correspondem a 2750, 8500, 13500, 18000, 22000 e 26000 passos de tempo,
respectivamente. O angulo de contato da fase invasora é ~ 0°. O tempo total de simulagdo

foi ~ 2.8 horas.

xiii

85

86

90

91

92



Figura 5.8.4 — Saturacdo da fase deslocada em funcao do tempo de simulagdo para o
escoamento em uma geometria porosa formada de circulos de mesmo raio aleatoriamente
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RESUMO

Visto como um problema dindmico, o deslocamento imiscivel em meios porosos ¢
complicado, devido a existéncia de instabilidades dindmicas na interface, provenientes da
competi¢ao entre forgas inerciais, de superficie e viscosas. O objetivo principal desse trabalho
¢ a validacdo do Modelo de Gas em Rede Booleano com Mediadores de Campo (MLGA)

desenvolvido por Santos (Santos, L. O., 2000, Desenvolvimento de Modelos de Géas em Rede para
Escoamentos Monofasicos e Bifasicos, Tese de Doutorado, Departamento de Engenharia Mecanica,

Universidade Federal de Santa Catarina) para a andlise da dinamica de deslocamentos imisciveis
bifasicos em geometrias porosas simplificadas bidimensionais, onde resultados experimentais
e/ou teoricos estdo disponiveis na literatura. O coeficiente de viscosidade em modelos
booleanos depende da tabela de colisdo especifica usada na simulag@o. Dessa forma, regras de
colisdo adequadas foram desenvolvidas para a simulacdo de escoamentos bifasicos de fluidos
com diferentes coeficientes de viscosidade, permitindo controlar a razdo de mobilidade. A
equagao de Young-Laplace foi verificada a partir da configuragao das fases em capilares apos
a configuracdo de equilibrio mecanico ser alcangada. A dindmica do processo de molhamento
¢ analisada considerando o espalhamento de uma gota liquida em contato com uma superficie
solida plana. A ascensdo capilar com influéncia da gravidade ¢ simulada em um capilar
bidimensional e comparada com um modelo tedrico simplificado. A simulacao da drenagem
em uma junc¢do entre uma constri¢do € um poro confirma resultados tedricos anteriores, que
estabelecem que a invasdo de um fluido ndo-molhante em um poro ¢é também controlada pela
resisténcia hidraulica de entrada. Configuragdes geométricas simplificadas sdo usadas para
estudar problemas de aprisionamento em mecanismos de embebicdo e drenagem, e
comparados com resultados experimentais. Finalmente, um meio poroso bidimensional
idealizado ¢ utilizado para estudar a influéncia da molhabilidade na eficiéncia do
deslocamento e analisar a dinamica de invasdo em curvas de pressao capilar. Os resultados
obtidos, aparentemente, confirmam a viabilidade do modelo MLGA na analise dindmica de

processos de deslocamento imiscivel.
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ABSTRACT

Conceived as a dynamical problem, two-phase immiscible displacement inside a
porous structure is complicated, because the interface is the site of dynamical unstability
sources, considering the competition among inertial, surface and viscous forces. The main
objective of the present work is the validation of the Field Mediators Boolean Model (MLGA)

developed by Santos (Santos, L. O., 2000, Desenvolvimento de Modelos de Gds em rede para
Escoamentos Monofasicos e Bifasicos, Tese de Doutorado, Departamento de Engenharia Mecanica,

Universidade Federal de Santa Catarina) for the dynamical analysis of two-phase immiscible
displacement inside porous structure, where experimental and/or theoretical results are
available. The viscosity coefficient in Boolean models is related to the particular collision
table used in the simulation. In this way, suitable collision rules were developed for the two-
phase simulation of fluids with very different viscosity coefficients, enabling to control the
mobility ratio. The Young-Laplace equation is verified from the phase-configuration inside
capillary channels, when mechanical equilibrium was reached. The dynamics of the wetting
process is analyzed by considering the spreading of a liquid drop in contact with a flat solid
surface. Capillary rise under the action of gravity is simulated inside a two-dimensional
channels and compared with a simplified theoretical model. Simulation of drainage in the
junction between a constriction and a cavity confirms previous theoretical results, asserting
that non-wetting fluid invasion into the cavity is controlled by an entry hydraulic resistance.
Simplified two-dimensional geometrical configurations are used for studying imbibition and
drainage and the role of trapping in invasion processes and compared with experimental
results. Finally, idealized two-dimensional porous media are used for studying the influence
of wetting properties in defining the displacement efficiency and to analyze the influence of
the invasion dynamics on imbibition-drainage capillary curves. Overall results, apparently,
confirm the suitability of MLGA model in the dynamical analysis of immiscible

displacement.
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CAPITULO 1

1. INTRODUCAO

O escoamento multifasico de fluidos imisciveis em estruturas porosas tem sido um
problema intensamente estudado por varios pesquisadores (Lenormand & Touboul, 1988;
Chatzis & Dullien, 1983). Esse interesse origina-se da importancia que tal processo
desempenha, considerando-se tanto sua drea do conhecimento quanto o seu papel ambiental e
econdmico. Do ponto de vista econdmico, o escoamento de diferentes fluidos
simultaneamente em meios porosos tém grande importancia na industria de recuperacdo de
petrdleo, onde se tem uma mistura de 6leo/dgua/gas impregnada em um meio poroso formado
por rochas sedimentares. Como a principal meta da industria de recuperacdo de petroleo ¢é
otimizar o processo de extracdo, torna-se de fundamental importincia o melhor entendimento
dos fenomenos relacionados ao escoamento de tal mistura, para que uma maior taxa de
recuperacdo seja alcancada. Nesse sentido, o conhecimento cientifico se impde como
elemento essencial no processo como um todo, pois para aumentar a quantidade de petréleo e
gas natural recuperada, mantendo-se em um patamar economicamente vidvel, ¢ necessario
compreender os fendmenos fisicos, quimicos e bioldgicos envolvidos. Além disso, o
escoamento de fluidos em meios porosos tem sido visto com enorme importancia no cenario
ambiental atual. Esse fato ¢ devido ao sério problema de derramamento de contaminantes
agricolas, combustiveis e lubrificantes, residuos de processos quimicos e metais pesados de
forma inadequada no solo, o que provoca a contaminag@o de lengdis fredticos que abastecem

regides urbanas e de irrigacao.
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Embora o escoamento multifasico em estruturas porosas tenha sido muito estudado
experimentalmente (Olson et al., 1997), simulagdes numéricas de tais processos podem
fornecer informagdes importantes que muitas vezes ndo sdo acessiveis a partir de
experimentos. Além disso, geralmente existe um maior controle sobre as simulagdes, o que
possibilita a andlise do escoamento em uma faixa de parametros dificil ¢ muitas vezes
demorada de se realizar experimentalmente. Esse procedimento, muitas vezes, pode fazer com
que as simulagdes computacionais resultem, no minimo, em novas percepgdes do fendmeno
observado de modo a ressaltar relagdes fisicas ndo aparentes, ou inexistentes em modelos
disponiveis, que eventualmente podem ser testadas utilizando experimentos mais elaborados.

Modelos de gas em rede (Frisch et al.,, 1986) sdo compostos basicamente de um
conjunto de particulas de mesma massa e velocidade que podem ocupar somente
determinadas posi¢des em uma rede discreta. Cada passo da evolu¢ao do modelo ¢ dividida
em duas etapas: colisdo e propagacdo. A caracteristica comum entre tais modelos ¢ a
conservagao do niimero de particulas e da quantidade de movimento em cada sitio. Essas
particulas idealizadas, distribuidas em uma rede discreta, podem entdo ser forcadas a escoar
através de um meio qualquer, de modo que possam ser medidas as propriedades
macroscopicas do escoamento.

No caso de interesse, busca-se simular o comportamento de fluidos, nos quais as
equacdes da continuidade e Navier-Stokes sdo validas. Devido as equagdes de Navier-Stokes
apresentarem grandes dificuldades de solucdo — pois possuem termos nao lineares —
especialmente em geometrias complexas, os modelos de gas em rede surgem como um outro
enfoque para simulagdo de escoamentos monofasicos e multifdsicos. Mesmo com toda a
simplicidade do modelo brevemente descrito acima, o mesmo, quando executado em uma
escala suficientemente grande, se comporta de acordo com as equagdes de Navier-Stokes.

Dessa forma, evidencia-se que o comportamento macroscopico de fluidos reais independem
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diretamente da dinamica microscopica complexa e detalhada encontrada nestes sistemas
(Wolfram, 1986).

No caso de modelos de gas em rede monofasicos, ja existe uma extensa literatura para
validagdo desses modelos (Olson et al., 1997). Mas para o caso bifasico, muito pouco sobre o
assunto pode ser encontrado na literatura. Entre os modelos mais citados e utilizados estdo o
modelo de Rothman & Keller (1988) e o modelo de Chen et al. (1991) (originado do modelo
de Somers & Rem (1991)) que serdo brevemente descritos posteriormente. Esses modelos
apresentam boa aceitacdo pela comunidade cientifica, mas apresentam algumas desvantagens,
como etapas nao locais e tempos de computacio elevados.

Recentemente, um novo modelo de gas em rede para escoamento multifasico foi
introduzido por Santos (2000); Santos & Philippi (2002). Este modelo utiliza o conceito de
mediadores de campo, como sendo “particulas” responsaveis pelo transporte das informagdes
de campo relacionadas a distribui¢do de fases distintas na rede. De acordo com os resultados
mostrados em Santos (2000), o Modelo de Gas em Rede Booleano com Mediadores de
Campo (MLGA) tem se mostrado promissor para simulacdo de escoamentos multifasicos,
mas sendo um modelo novo, hd a necessidade de validagdes que comparem resultados
experimentais com resultados simulados.

O objetivo principal desse trabalho ¢ comparar os resultados experimentais e teoricos
presentes na literatura relacionados com processos de deslocamento imisciveis em estruturas
porosas com os resultados simulados obtidos utilizando o modelo MLGA. Dessa forma, o
presente trabalho estd organizado como se segue. Inicialmente, s3o mostrados brevemente
alguns aspectos sobre processos de deslocamento imiscivel em geometrias porosas, onde
introduzimos terminologias comuns na literatura, relacionadas com esses topicos. Feito isso,
apresentamos os modelos de gas em rede monofésicos, tanto em nivel microscopico quanto

em nivel macroscopico, onde sdo obtidas equagdes macroscopicas do escoamento
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semelhantes as equacoes da continuidade e de Navier-Stokes. Entdo, sdo revistos os principais
modelos de gds em rede para escoamento bifisico presentes na literatura e juntamente o
modelo MLGA (Santos, 2000; Santos & Philippi, 2002), utilizado nesse trabalho. Finalmente,
sdo mostrados os resultados obtidos nas simulagdes utilizando o modelo MLGA e algumas

comparagdes com resultados extraidos da literatura existente.
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CAPITULO 2

2. PROCESSOS DE DESLOCAMENTO IMISCIiVEL

Nessa secao, serao descritos alguns dos fatores que podem influenciar o processo de
deslocamento imiscivel entre dois fluidos. O objetivo principal dessa secao € apresentar uma
revisao dos fenomenos predominantes em deslocamentos imisciveis, visando desenvolver

uma descri¢ao fenomenoldgica para tais processos.

2.1. Escoamento Bifasico e Processos de Deslocamento Imiscivel

Um grande numero de fatores pode afetar o escoamento bifasico de fluidos em meios
porosos, entre os quais estdo a capilaridade, a viscosidade, os efeitos gravitacionais, a tensao
interfacial entre os dois fluidos, a molhabilidade dos fluidos, as propriedades fisicas e
quimicas da superficie dos poros, i.e., se ha ou ndo agentes ativos na superficie, ou se a
superficie ¢ fractal em termos da morfologia do espago poroso. Obviamente, o deslocamento
de um fluido por outro em um meio poroso envolve um conjunto de fendmenos complexos, e
atualmente ndo existe na literatura modelos fisicos desenvolvidos capazes de levar em conta

todos esses fatores (Sahimi, 1993).



Processos de Deslocamento Imiscivel 6

2.2. Molhabilidade

Num sentido mais amplo, a interacdo solido-fluido ¢ chamada de molhabilidade. Tal
interacdo tem um papel muito importante no escoamento de dois fluidos imisciveis em um
meio poroso, principalmente no ambito dos processos avangados de recuperacao de petroleo,
assim como para muitos outros fenomenos.

Considere, como exemplo, uma situa¢do na qual uma gota de dgua ¢ colocada em uma
superficie imersa em O6leo. O angulo de contato formado pode variar de 0° a 180°. Uma
situagdo tipica ¢ mostrada na figura 2.2.1, onde sdo mostradas as trés diferentes tensdes
interfaciais existentes que estao relacionadas pela equacao de Young-Dupré

o, cos0=0,, -0, (2.1)
onde o,y, Gos € Ows SA0 as tensdes interfaciais entre o dleo e a dgua, o 6leo e a superficie
solida e a 4gua e a superficie solida, respectivamente. Normalmente, o angulo de contato 6 ¢
medido na fase agua. Estritamente falando, se 6 < 90°, a superficie ¢ preferencialmente dgua-
molhante. Entretanto, na pratica, para 6 < 65° a superficie ¢ dgua-molhante, enquanto para
105° <0 < 180° a superficie ¢ dita 6leo-molhante. Se 65° < 6 < 105°, a superficie ndo tem

nenhuma preferéncia por qualquer uma das fases.
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Rocx Surfoce

water Wet O Wet

Figura 2.2.1 — Formagdo do angulo de contato entre uma superficie solida e um liquido (Anderson, 1986).

2.3. Pressao Capilar

Quando dois fluidos estdo em contato e contidos em uma estrutura porosa, uma
descontinuidade na pressdo existe através da interface que separa ambos os fluidos. A
magnitude dessa diferenca depende da curvatura da interface em determinado ponto (regido
do espago poroso). Essa diferenca de pressdo através da interface ¢ conhecida como pressao
capilar P, e ¢ definida como

Pc = in - Pw (22)
onde Py, ¢ a pressdo na fase ndo-molhante e Py, ¢ a pressdo na fase molhante.

Considerando-se as condi¢des de equilibrio em uma area elementar em torno de um

ponto na interface, sendo essa interface curva, t€ém-se dois raios principais de curvatura R, e

R, perpendiculares entre si, relacionados pela equacao de Young-Laplace, dada por
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1 1
P —-P =o —+—1|
w Py (Rl RJ (23)

Observando a equagao acima para pressao capilar P., podemos interpreta-la como uma
medida da tendéncia de um meio poroso absorver um fluido molhante ou repelir um fluido
ndo-molhante. Dessa forma, a equacdo de Young-Laplace torna possivel a descricdo de
fendmenos capilares encontrados em meios porosos.

Para o caso de um tubo cilindrico de raio r, temos R, =R, =r, logo a pressdo capilar

¢ dada por

P — 2ccos0

= 2.4)

onde 0 ¢ o angulo de contato, como pode ser observado na figura 2.3.1.

Figura 2.3.1 — Angulo de contato 6 formado em um tubo cilindrico de raio R.

Muitas vezes, quando se deseja obter informacdes da geometria porosa de determinado

meio poroso, como a porosidade e a distribui¢do do tamanho dos poros, costuma-se injetar um
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fluido na fase porosa (geralmente, mercurio), variando-se as pressoes externas aplicadas. Esse
processo fornece as curvas de pressdo capilar, que permitem a obtencdo de relagdes entre a
pressdo capilar aplicada P, e a saturagdo de uma das fases S (em geral, a fase molhante) (ver
figura 2.3.2). A partir das curvas de pressdo capilar ¢ possivel obter, além da porosidade e da
distribuicdo do tamanho dos poros, as saturagdes irredutiveis da fase deslocada (a partir de
uma curva de drenagem) e a saturagdo residual da fase deslocante (a partir de uma curva de
embebicdo). Essas informag¢des podem ser uteis em processos de deslocamento imiscivel em
meios porosos, pois podem fornecer as quantidades das fases que sdo bloqueadas durante o
deslocamento. Assim, se pode fazer uma estimativa da quantidade de determinado fluido que

pode ser extraido de um determinado meio poroso.
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Figura 2.3.2 — Curva de pressdo capilar tipica. Note a diferenga entre as curvas de drenagem e embebigdo
caracterizando os efeitos de histerese (Bear, 1972).

Alguns fatores podem alterar a pressao capilar, como por exemplo, a histerese causada

pela dependéncia do angulo de contato 6 com a dire¢do do deslocamento entre dois fluidos.
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Em relacdo ao angulo de contato 0, esse pode assumir diferentes valores, dependendo da
maneira com que a situagdo de equilibrio ¢ alcancada. Por exemplo, na figura 2.3.3, um
angulo de contato de avango ocorre quando a 4dgua desloca o 6leo, enquanto um angulo de
contato de recuo ocorre quando o Oleo desloca a dgua. Também pode ser observada a
diferenca entre o angulo de contato estatico 6, o angulo de contato 0; — quando um fluido ndo-
molhante ¢ deslocado por um fluido molhante — e o angulo de contato 6, — quando um fluido

molhante ¢ deslocado por um fluido ndo-molhante.

Wetting
liquid

Figura 2.3.3 — Angulo de contato 0 estatico em um capilar; angulo 0; formado quando uma fase molhante
desloca uma fase ndo-molhante; e angulo 0, formado quando uma fase ndo-molhante desloca uma fase molhante

(Bear, 1972).

2.3.1. Ascensao Capilar

Processos de invasdo de fluidos movidos somente por forgas capilares sdo fenomenos
que dependem da geometria do meio poroso através do qual as fases se deslocam. Desse
modo, torna-se dificil a obten¢do de relagcdes matematicas que descrevem o deslocamento de
um fluido por outro, dada a grande variabilidade espacial que a maioria dos meios porosos
apresenta. Com o intuito de compreender algumas das caracteristicas dindmicas presentes na

invasdo de fluidos em meios porosos, apresenta-se aqui um estudo sobre a ascensao capilar.
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Nesse caso, temos uma fase molhante deslocando uma fase nao-molhante ao longo de
um capilar de raio R movido somente por forgas capilares. Um dos modelos mais simples
para estudar a dindmica da ascensao capilar ¢ descrito logo abaixo.

A forga motora desse escoamento ¢ a pressdo capilar Pc, dada pela lei de Young-
Laplace. Para o caso de um capilar bidimensional ou de placas paralelas separadas por uma

distancia L, temos

P _ 2ccos0,

. - (2.5)

onde ¢ ¢ a tensdo interfacial entre as fases. Note que na equagdo acima se utiliza o angulo de
contato dindmico 64, que ¢ diferente do angulo de contato estatico 6. Sabe-se que o angulo de
contato 04 ¢ dependente da velocidade de ascensdo da fase invasora (Middleman, 1998).

Sendo a dire¢dao do escoamento contraria a gravidade, a forca motora resultante ¢ dada

_ 2c0c0s0,

-~ Apgx(V) (2.6)

AP
onde Ap ¢ diferenca de densidade entre os fluidos, g ¢ a aceleragdo gravitacional e x(t) ¢
altura da coluna da fase invasora medida a partir da superficie do reservatoério.

Se assumirmos que as fases liquidas sdo Newtonianas, que o escoamento tem baixo
numero de Reynolds e encontra-se plenamente desenvolvido, podemos escrever a velocidade

média v de ascensdo da fase invasora usando a Lei de Poiseuille, dada por

b O _ L’P, (2.7)
S dt 12px(t)
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onde p ¢ a viscosidade da fase invasora.

Combinando as equagdes acima, obtemos a seguinte equacao diferencial

dx(t) _oLcos®, pgl’ (2.8)
dt 6ux(t) 12u

onde foi assumido que p, >>p, .

Para resolver a equagdo acima s3o necessarias algumas aproximagdes. Assume-se na
equacdo 2.8 o angulo de contato estatico 0 ¢ que o fluido molha completamente a superficie
interna do capilar, ou seja, cosO=1.

Dessa forma, obtemos a seguinte equacao diferencial na forma adimensional

x| X @29
dT H
com T = 6—? , X = % e H= %, onde h ¢ a altura de equilibrio, dada por
i)

h==2 (2.10)

T= —H{zﬂn(l—zﬂ. @1
H H
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A solugdo (eq. 2.11) ¢ uma equagao transcendental que pode ser utilizada para a

comparagdo de resultados tedricos e/ou simulados com resultados experimentais.

2.3.2. Resisténcia Capilar Encontrada na Junc¢ao Constricao-Poro

Quando se pretende simular processos de invasdo imiscivel, assume-se que 0 processo
como um todo ¢ governado principalmente pelo tamanho das constri¢cdes e dos poros do meio
poroso. Assim, em um processo de drenagem ¢ assumido que o poro conectado posterior a
uma constricao ¢ invadido imediatamente apos a constri¢do. Tsakiroglou & Payatakes (1988)
mostraram que nem sempre essa situacdo ocorre. Esses autores realizaram experimentos com
intrusdo de merctrio e observaram que configuragcdes de equilibrio podem ser obtidas, ndo
somente na entrada de constricdes estreitas, mas também na entrada de poros. Ou seja, a
invasdo pode cessar quando a fase invasora ndo-molhante inicia a invasdo de um poro de
maior dimensdo. Esse fenomeno ¢ causado pela abrupta expansdo da interface na juncao
constri¢do-poro, como serd mostrado logo abaixo.

Considere um menisco que lentamente invade um poro esférico apds invadir uma
constri¢do cilindrica, como ¢ mostrada na figura 2.3.4. Assumindo que o dngulo de contato
dindmico P permanece constante, obtemos a pressao capilar P, como funcdo da distancia z da

linha de contato entre as fases, assim

P.(z) :% (2.12)

onde ry(z) € o raio de curvatura na entrada do poro na posi¢ao z, dado por
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2
rw(z)z\/D‘; +ZVD°2_D12 _Zz (213)

e
cosO+senOtanm
cosp = = (2.14)
V1l+tan® ®
com

dr, (2) D, -D -2z (2.15)

t
dz D2 .
2\/ 4; +2z4D. =D’ -7?

A pressdo capilar P; correspondente ao didmetro D; da constri¢do. De acordo com a
equacdo de Young-Laplace, P ¢ dado por
4ccos0

P = . 2.1
=", 2.16)

Pode-se utilizar P; para adimensionalizar P, ¢ assim P" =P, /P, . Da mesma forma,

* . I Sn) 2 2
z =z/z, com o comprimento caracteristico z, =4/D," =D, /2.
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Figura 2.3.4 — Representacdo esquematica da expansdo da interface entre dois fluidos na passagem de uma

constri¢do estreita para um poro esférico. (Tsakiroglou & Payatakes, 1988).

Pode ser mostrado (Tsakiroglou & Payatakes, 1988) que ndo ha a invasdo do poro

(P_(0)>P,), se e somente se

D ocosto-1. (2.17)
DC

Quando tal condigdo ¢ satisfeita, temos que a pressao externa requerida para invadir o
poro ¢ maior que a pressdo necessaria para invadir a constri¢do. Além disso, ¢ interessante
notar que sendo a expansdo gradual, a maxima resisténcia capilar pode ocorrer apés a regiao
de entrada do poro. Como serd mostrado posteriormente, a referida resisténcia capilar também

¢ observada em processos de drenagem simulados com a utilizagcdo de modelo de gas em rede

booleanos com mediadores de campo.
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2.4. Processos de Deslocamento Imiscivel

O deslocamento imiscivel em meios porosos ¢ complicado pela existéncia de
instabilidades dinamicas presentes na interface, provenientes da competicdo entre forgas
inerciais, de superficie e viscosas. No deslocamento, podem existir dois ou mais fluidos
imisciveis escoando simultanecamente em um meio poroso, sendo um desses fluidos
responsavel pela movimentagao dos outros.

Tal processo ¢ controlado e influenciado por uma série de fatores, alguns deles ja
mencionadas anteriormente. Entre esses fatores, o nimero capilar Ca e a razdo de mobilidade
M tém a maior importancia. O numero capilar mede a relacdo entre forgas viscosas e

capilares, sendo definido como

Ca=-"— (2.18)
(e)

onde Vv e p s3o a velocidade média e a viscosidade dinamica do fluido e ¢ ¢ a tensdo
interfacial. Desse modo, para valores constantes de i e 6, se V ¢ grande, as forcas viscosas
governam o escoamento, enquanto que se v € pequena, as forcas capilares predominam.

A mobilidade A; de um fluido i ¢ definida como a razdo entre a permeabilidade
intrinseca do meio e a viscosidade do fluido: A, =k;/u, . Quando um fluido desloca outro, a
razdo de mobilidade M ¢ definida como a razdo entre as mobilidades do fluido deslocado e
deslocante, e ¢ um dos fatores mais importantes em qualquer processo de deslocamento.

Assim, dependendo de como se da o processo de deslocamento, diferentes regimes de
escoamento podem ocorrer. Na terminologia freqiientemente utilizada na literatura,

denomina-se um processo de drenagem quando a fase ndo-molhante desloca a fase molhante
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através do meio poroso, enquanto que num processo de embebicdo a fase molhante desloca a
fase ndo-molhante.
Agora serdo descritos alguns processos de deslocamento imiscivel freqiientemente

citados na literatura.

2.4.1. Embebicao Espontianea

O termo espontaneo refere-se a tendéncia de uma fase molhante espontaneamente
invadir um meio poroso preenchido com uma fase ndo-molhante. Nesse processo, as forgas
capilares sdo predominantes na invasdo. Por essa razdo, sempre os menores poros que estao
proximos a interface de separacdo entre os fluidos s@o inicialmente invadidos. Em qualquer
passo de tempo, muitos poros sdo invadidos, fazendo com que toda uma frente de
molhamento avance no meio poroso. Em geral, o deslocamento ocorre para pequenos
numeros capilares. Além disso, o valor de Ca ndo permanece constante, mas varia em um
intervalo de valores, devido a grande variabilidade espacial do meio poroso.

Quando valores relativamente grandes de Ca aparecem, uma zona de transi¢do se
desenvolve na qual existe um alto gradiente de saturacdo (Sahimi, 1993). Como a interface
avanca no meio poroso, duas regides separadas se desenvolvem. Uma, na frente da zona de
transicdo, na qual a saturacdo do fluido deslocado ¢ alta, e outra, move-se atrds da zona de
transicdo na qual a saturacdo do fluido deslocante ¢ alta. Esta regido expande-se com o avanco
da interface. A zona de transicdo permanece essencialmente a mesma durante todo o
deslocamento, exceto quando a interface aproxima-se do final do meio poroso. Por esta razio,
esta regido é chamada de zona estabilizada. E nesta regido onde as bolhas de éleo sdo

formadas pela desconec¢do da fase deslocada, devido a fase deslocante.
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2.4.2. Embebi¢ao Quasi-estatica

A principal diferenga entre esse processo € a embebi¢do espontianea ¢ que neste, para
qualquer passo de tempo, uma pequena quantidade de poros (com aproximadamente a mesma
dimensdo) ¢ invadida pelo fluido deslocante. Isto pode ser feito ajustando a pressdo externa
em ambos os fluidos, de modo que as constricdes mais estreitas sejam invadidas, enquanto as
interfaces de outras constricdes maiores permaneg¢am essencialmente imoveis.

Uma vez que as maiores constricdes sdo menores que 0s poros que as conectam,
depois que o poro ¢ invadido, todas as constricdes que estdo conectadas a esse poro sio
também invadidas. Assim que a interface entra em tais constrigdes, 0 menor poro que estiver
conectado a elas ¢ invadido e assim por diante. Com o deslocamento, pequenas bolhas de
fluido deslocado sdo formadas, ficando aprisionadas. No final do processo, pode haver um
grande niimero de bolhas isoladas com uma fra¢do de volume significante. O valor desta

fragdo depende da morfologia do espago poroso (Sahimi, 1993).

2.4.3. Invasao com Vazao de Fluido Deslocante Constante

Nesse processo, uma grande diferenga de pressdo ¢ aplicada ao dominio do
escoamento, podendo ser suficientemente grande para dominar forcas capilares. Se M >1, a
frente de deslocamento ¢ instavel sendo possivel o aparecimento do fendmeno de “fingering”
viscoso. Para M <1, a frente de deslocamento ¢ estavel com uma pequena zona de transi¢ao
em que as saturagdes de ambas as fases varia com o tempo. Sendo a pressdo capilar
desprezivel em relagdo a pressdo aplicada, t€ém-se em qualquer estagio do deslocamento, a

invasdo de muitos poros simultaneamente. Como a pressdo aplicada ¢ a for¢ga motora do
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escoamento, as interfaces microscopicas escolhem as constricdes maiores acessiveis, devido a
menor resisténcia. Entretanto, isto ndo significa que as constricdes menores niao sejam
invadidas, pois muitas vezes a pressao local é importante e pode causar a invasdo de poros e

constrigdes menores (Sahimi, 1993).

2.5. Equacoes para Escoamentos Imisciveis

2.5.1. Equacées do Continuo

O escoamento simultaneo de duas fases pode ser descrito pelas equagdes da
conservacao da massa e Navier-Stokes escritas para cada fase. Além disso, devem ser
impostas condi¢des de contorno junto a interface de interacao entre as duas fases. Para fluidos
incompressiveis, as equacdes da massa e Navier-Stokes podem ser escritas para cada fase na
forma

Vv, =0

2.13)
P;0,V; +pi(Vi 'V)Vi =-VP, +Hiv2Vi

onde i =1, 2, pi, Vi, Wi, Pi s30 a densidade, a velocidade, a viscosidade e a pressdo relativas a
fase 1, respectivamente.

Como ja citado, devem ser impostas condi¢cdes de contorno junto a interface. Umas
das condigdes a ser imposta, diz respeito a velocidade normal a interface, que deve ser igual

em ambas as fases e igual a componente normal da velocidade da interface. Dessa forma,
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V,'l=V,-n=v_-n (2.14)

onde n, vy, vV, € v, s40 0 vetor unitario normal a interface, a velocidade da fase 1, a velocidade
da fase 2 e a velocidade da interface, respectivamente.
A outra condigdo imposta estd relacionada a diferenca do vetor tensdo normal nas

fases, que deve ser contrabalancada pela tensdo interfacial 6. Matematicamente,

()
Tz'n_Tl'n:(EJn (2.15)

onde R e T; sdo o raio de curvatura e o tensor tensao relativo a fase i, definido como
2.16

T=-PI+u[Vv+(Vv)'] (2.16)

Existe ainda uma terceira condi¢do de contorno, relacionada a espessura da interface

ser considerada nula. A terceira condicdo diz que a velocidade tangencial a interface deve ser

igual para ambas as fases e que as tensdes tangenciais devem ser continuas.

2.5.2. Equacoes Macroscopicas para Escoamento Bifasico

Em problemas praticos, a equacao de Darcy para escoamento monofasico em meios
porosos ¢ generalizada para o caso bifasico, onde se assume que cada fase tende a escoar por
determinados caminhos isolados. A equag¢dao de Darcy apresenta certas limitagdes, como:
baixos numeros de Reynolds, fluidos Newtonianos, auséncia de alteragdes fisicas e quimicas

entre fluido-sélido, condi¢des de ndo-escorregamento € meios isotropicos.
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Para o caso de escoamento bifasico em condi¢des de regime permanente, as equagdes

de Darcy para ambas as fases, tém sido escritas na forma

k,A ) AP, (2.17)
& [TJH

onde A , L, Q;, AP;, p;, ki sdo a area seccional normal ao meio, o comprimento do meio na
dire¢do do escoamento, a vazdo volumétrica, a diferenga de pressdo, a viscosidade e a
permeabilidade efetiva, relativas a fase 1 = 1, 2. A permeabilidade efetiva k; ¢ comumente
escrita como k, =k k, onde k ¢ a permeabilidade absoluta do meio poroso e k; ¢ a
permeabilidade relativa a fase 1, a qual depende de muitos outros pardmetros, como: saturagao

e “historias” de saturacdo dos fluidos, morfologia do espaco poroso ¢ molhabilidade dos

fluidos.
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CAPITULO 3

3. MODELOS DE GAS EM REDE

Nessa se¢do, sera apresentada uma revisdo sobre os modelos de gis em rede para
escoamentos monofasicos de fluidos. Visando ilustrar os principais modelos de rede
utilizados para a simulacdo, serdo apresentadas a dindmica microscopica e a evolucdo do
sistema em fung¢do do tempo.

Concluida a etapa de descricdo geral dos modelos de gas em rede, sera apresentada a
dindmica microscopica em funcdo de regras simples impostas nas etapas de colisdo e
propagagdo, conduzindo a relagdes analiticas para descri¢do das interagdes entre as particulas
que compdem o modelo em cada sitio da rede.

Por fim, serd demonstrado que o sistema descrito pela dindmica microscépica citada
conduz para equagdes macroscopicas de conservacao de massa e quantidade de movimento
semelhantes aquelas encontradas na mecanica dos fluidos, especificamente as equacdes da

continuidade e Navier-Stokes.
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3.1. Dinamica Microscopica

Modelos de gés em rede sdo compostos basicamente de particulas que podem ser
encontradas somente nos vértices de uma rede discreta. Conseqiientemente, podem interagir
somente nessas regioes. As particulas podem mover-se na rede saltando de um sitio para outro
sitio vizinho num passo de tempo, como o espago percorrido pela particula e o tempo
necessario para percorrer esse espago sdo discretos, tem-se um conjunto discreto de
velocidades. Todos os modelos de gas em rede apresentam em um passo de evolucdo no
tempo, duas etapas: colisdo e propagacdo. Na etapa de colisdo, as particulas interagem entre si
trocando quantidade de movimento, o que altera suas velocidades. Apos a colisdo, as
particulas passam pela etapa de propagacdo, que visa conduzi-las para os sitios vizinhos de
acordo com o sentido de suas velocidades. As regras de colisdo sdo especificas de cada
modelo e rede utilizada, mas todos esses modelos t€ém em comum a conservacdo da

quantidade de movimento total e numero de particulas no sitio.

3.1.1. Modelo HPP

O primeiro modelo de gas de rede foi introduzido por Hardy, Pomeau e de Pazzis
(HPP) (1973). Neste modelo, as particulas estdo limitadas a uma rede discreta com 4 direcoes,
chamada rede quadrada. Cada particula possui velocidade unitaria e pode se deslocar uma
unidade de rede por passo de tempo. As particulas estdo sujeitas a um principio de exclusao
que permite haver somente uma particula em cada dire¢dao. Logo, somente 4 particulas podem
ser encontradas em cada sitio, pois 0 modelo ndo permite particulas em repouso. Na etapa de

colisdo, as particulas interagem entre si conservando a quantidade de movimento total e
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numero de particulas no sitio. Apos essa etapa, as particulas sao propagadas para os sitios
vizinhos mais préximos através da etapa de propagacdo. O modelo HPP pode ser
probabilistico ou deterministico, dependendo das regras de colisdo impostas. A figura 3.1.1
ilustra dois estados possiveis de saida apds a colisdo entre duas particulas. O modelo
deterministico permite somente estados de saida diferentes do estado de entrada, enquanto o
modelo probabilistico permite qualquer um dos estados mostrados como estado de saida. Pode
ser mostrado que o modelo HPP ndo possui implicagdes fisicas adequadas, pois o tensor
viscosidade correspondente a rede quadrada ndo ¢ isotropico (Frisch et al., 1986). Esse fato ¢

devido ao pequeno numero de diregcdes possiveis na rede quadrada.

Estado de entrada Estados de saida

/'
\.

A
\ 4

Figura 3.1.1 - Representagdo de uma rede quadrada na etapa de colisdo. Para um dado estado de entrada existem

dois provaveis estados de saida que sdo determinados pelas regras de colisao do modelo.
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3.1.2. Modelo FHP

O modelo de gis em rede FHP foi introduzido inicialmente por Frisch, Hasslacher e
Pomeau (FHP) (1986) e ¢ baseado em uma rede discreta hexagonal com seis dire¢cdes. O
estado de cada sitio evolui como no modelo HPP, onde particulas colidem entre si e sdo
propagadas para os sitios vizinhos mais proximos em um passo da evolu¢ao no tempo, sempre
conservando massa e quantidade de movimento total. Da mesma forma que o modelo anterior,
as particulas respeitam um principio de exclusdo, o qual permite somente uma particula em
cada direcdo. Dependendo do modelo de interesse, podem existir tanto particulas com
velocidade unitaria quanto particulas em repouso presentes nos vértices da rede. As particulas
em repouso participam juntamente com particulas em movimento nas etapas colisionais.
Diferentemente do modelo HPP, o modelo FHP possui o tensor viscosidade isotropico (Frisch
et al., 1986), e conseqiientemente pode ser utilizado para simula¢do de escoamentos de fluidos
que seguem a equacao de Navier-Stokes. As figuras 3.1.2 e 3.1.3 ilustram as etapas de colisdao

e propagacdo em uma rede hexagonal.

Etapa de colisao

Antes Depois

Figura 3.1.2 — Etapa de colisdo de trés particulas em uma rede hexagonal. Na figura s3o mostrados os estados do

sitio anterior e posterior a colisdo.
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Etapa de propagacao

Antes Depois

Figura 3.1.3 — Etapa de propagagdo de trés particulas em uma rede hexagonal. Na figura sdo mostrados os

estados do sitio anterior e posterior a propagacao.

3.1.3. Modelo FCHC

Segundo Rothman (1997), ndo existe uma rede tridimensional que possua isotropia
suficiente no tensor viscosidade e conseqiientemente recupere as equacdes macroscopicas
isotropicas de um fluido real. Uma maneira de contornar esse aparente problema ¢ utilizar
uma rede quadridimensional FCHC (hipercibica de face centrada) (d’Humicres, 1986)
projetada no espago 3D.

O modelo FCHC projetado possui 24 dire¢des distribuidas entre os primeiros e
segundos vizinhos de uma rede cubica. O modelo segue as mesmas condi¢cdes dos modelos
bidimensionais ja descritos, como principio da exclusdo e conservagdo da massa e quantidade
de movimento total no sitio na etapa de colisdo. Os 24 vetores da rede FCHC podem ser

representados por

¢, = perm(+1,£1,0,0) (3.1)
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onde perm(a, b, c, d) indica todos os vetores obtidos das permutagdes de a, b, ¢ e d. Existem
seis permutacdes e quatro maneiras de escolher os sinais, resultando 24 vetores por vértice.

E possivel relacionar diretamente esses 24 vetores com os primeiros e segundos
vizinhos de uma rede ctbica, como ja citado. Por exemplo, se nods considerarmos somente as

trés primeiras componentes de c¢;, obtemos 12 vetores da forma

u = perm(+1,1,0) (3.2)

0s quais estdo nas diagonais de uma rede cubica tridimensional e conectam os segundos

vizinhos. Ha seis outros vetores, dados por

v = perm(+1,0,0) (3.3)

0s quais conectam os vizinhos mais proximos da rede cubica.
Cada um desses vetores corresponde a um par de vetores quadrimensionais (ver figura

3.1.4), que podem ser escritos na forma

V= perm(i l,0,0,+1) 3.4)

V= perm(ir 1,0,0,—1).

Assim, o modelo FCHC projetado possui dois vetores velocidade na mesma direcao

para cada primeiro vizinho, o que possibilita a presenca de duas particulas nessas dire¢des.
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Figura 3.1.4 — Representagao de uma célula unitaria FCHC projetada no espago 3D. Na figura sdo mostrados 18
vetores, sendo que 6 desses vetores (em verde) possuem componentes quadridimensionais, ou seja, representam

2 vetores na mesma diregao.

3.2. Equag¢oes Microscopicas

Nessa secdo, serd desenvolvida a formulacdo matematica para os modelos de gas em
rede em nivel microscopico. Serdo mostradas as equagdes que descrevem as etapas de colisdo
e propagacdo para as particulas nos vértices da rede discreta.

Considere uma rede bidimensional formada por sitios com b dire¢des, onde cada sitio
na rede ¢ representado por um vetor posicdo X. Cada sitio possui um numero médio de
particulas que possuem mesma massa (unitiria), mesma velocidade (unitaria) e pode se
deslocar somente uma unidade de rede em cada passo de tempo T. Esse deslocamento, dado
pela etapa de propagacdo, se da sempre a partir do sitio X para qualquer um dos primeiros
vizinhos definidos por X+¢;, onde ¢; ¢ um vetor que representa a velocidade na dire¢ao 1.

Com essas defini¢des, ¢ possivel descrever a dinamica das particulas ilustrada nas

figuras 3.1.2 e 3.1.3 da secdo anterior, usando a seguinte equagao
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n,(X+e¢, T+1)=n,(X,T)+o,[n(X,T)] (3.5)

onde (nl,n 2,...,nb) sdo varidveis booleanas que representam a presenca (n, =1) ou auséncia
(n, =0) de particulas na diregdo i e n = (n,,n,,...,n, ). A fungio o, [n(X,T)] ¢ o operador de
colisdo, que descreve a evolugdo de n, (X,T) durante a colisdo no sitio X no tempo T.

O operador colisdo pode ser definido como

+1, se uma particula é adicionada na dire¢do i
; (n) =43 0, se nada ocorre
-1, se uma particula é retirada da diregdo i

O operador ®,(n) ¢ dependente da rede discreta utilizada. Dessa forma, para se obter
os valores mostrados logo acima € necessario estabelecer o modelo de rede a ser utilizado.
A maneira mais geral de escrever ,(n) sem a necessidade de uma rede especifica,

pode ser dada pela seguinte relagdo:

ofn(X.T)]= Yals > s)s,-s [ Tolo,.s,) .6

s,s' j=1

onde oc(s — s') ¢ um elemento da matriz de transicdo que possui 2° x 2° elementos, que indica

quais transi¢des sdo possiveis de um estado de entrada s qualquer para um estado de saida s’ e

pode ser definida como

als > s')=

1, se a transicdo s — s’ conserva massa e quantidade de movimento total
0, caso contrario.
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Note que a diferenga (s'i —si) faz com que o operador de colisdo se anule quando o
estado de saida s’ for igual ao estado de entrada s. Por fim, a funcdo delta de Kronecker

8(11 i»S j) pode ser escrita para variaveis booleanas como

S(Hj,sj)znjsj(l—nj)lfsj, (3.7)

sendo o fator responsavel pela verificagdo da igualdade (sy,...,Sp) = (n1,...,np). Essa validacdo ¢
necessaria pois no processo de determinagio de ®,(n), todos os elementos da matriz de
colisdo sdo acessados.

Assim, o operador de colisio o, (n) pode ser escrito como

s,s'

onX,T)]=> als > s')s';—s, li[n (1-n ). (3-8

A conseqiiéncia natural da utilizagdo das regras de colisdo e propagaciao descritas

acima ¢ a conservagdo da massa ¢ da quantidade de movimento total. Formalmente,

in (X+¢,T+1)= ini(X,T) 659

Zb:n (X+¢, T+1)e; Zn (X, Tk.

i

Assim, a massa e a quantidade de movimento sdo invariantes colisionais, pois

obedecem a relacdo ZniQ = ZniQ , onde Q ¢ um invariante colisional.

1 1
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3.3. Equacdes Macroscopicas

Como foi visto na se¢do anterior, a equagdo de evolugdo da dinamica microscopica de

um modelo de gas em rede pode ser descrita pela equagdo
n,(X+¢, T+1)=n,(X,T)+o,[n(X,T)} (3.10)
Como o objetivo principal é a obtengdo de equagdes macroscopicas que representem o
comportamento médio das quantidades conservadas, o detalhamento microscopico descrito
pela equagdo acima ndo € necessario. Desse modo, pode-se manipular apenas os valores

médios de n;. Tomando a média populacional (“ensemble averaging”) da equacdo 3.10,

obtém-se
N,(X+¢, T+1)=N,(X,T)+(o[n(X,T))) (3.11)

onde N;(X,T)=(n,(X,T)).

No caso da média do operador de colisdo ,(n), temos

(ol 1= o5 T 1)) 612

Assumindo a hipdtese de caos molecular, obtém-se

Q[NX,T)]= ZA s> s')s'—s.) ﬁNSJ(l N, (3.13)
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onde Q, = <coi> e A(s—>s')= <OL(S — s')>. Note que A(s —s') ¢ a média dos elementos das

matrizes de transi¢do, e representa a probabilidade de evolucao do estado s para s’.

Logo, a equagdo de evolugdo obtida ¢ dada por

Ni(X+ci9T+1):Ni(X’T)+Qi[N(X’T)] (3.14)

que ¢ conhecida como equagdo de Boltzmann para gases em rede.
Juntamente com o conceito de probabilidade de evolugdo, introduz-se o conceito de

balanco semi-detalhado para modelos de gas em rede, dado por

D Als—>s)=1vs.

N

(3.15)

O balango semi-detalhado ¢ uma condi¢do menos restritiva que balango detalhado, que
assume A(s — s')= A(s'—s). Para os modelos de gis em rede utilizados, impde-se a condigdo

de balanco semi-detalhado.

3.3.1. Distribuicdes de Equilibrio

Quando um gas estd em equilibrio pode ser dito que o estado do mesmo nao ¢ alterado
pelas colisdes, ou seja, o efeito global das colisdes ¢ nulo. Dessa forma, temos que €2, =0.

Considerando que a probabilidade de ocorréncia P(s) de um determinado estado s ¢ dada por

P(s) =f[NjSi (1-N))"™ (3.16)
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e que Q. =0, pode ser mostrado que para situagdes de equilibrio todos os estados acessiveis
por colisdes sdo equiprovaveis, ou seja, P(s)=P(s').

Assim,
U S 1-s. b s' 1-s".
[INFa=Np= =] INpa-N)™. (3.17)

Reescrevendo a expressao acima, obtém-se

b N. b N.
lesjln[l_;\IJ=ZS'jln(l_;\IA} (3.18)
J= j J=

]

Note que, o termo In[N i / (1 -N j)] ¢ um invariante colisional, assim como a massa ¢

quantidade de movimento.
Sendo a combinagao linear de invariantes colisionais também um invariante colisional,

¢ possivel escrever In[N; / (1 -N j)] em funcdo dos outros invariantes: a massa € a quantidade

de movimento. Assim,

N;
1-N

In

=-hm; -q,¢; —q,c;, =-h-q-¢; (3.19)

i

onde m; = 1, h e q sdo constantes a serem determinadas.

Logo,

Ny = (3.20)
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A distribui¢do de equilibrio obtida ¢ uma distribuicao de Fermi-Dirac. As constantes h
e q podem ser determinadas utilizando a conservacdo da massa e da quantidade de

movimento, definidas como

ZNi:P

(3.21)

ZNici: puL.

3.3.2. Equilibrio para Baixas Velocidades

Nessa segdo, sera explorada a determinagdo de N, =N,(p,u). Para isso, é
necessario o conhecimento de h(p,u) e q(p,u), as quais podem ser escritas na forma de séries

de poténcias de u, como

h(p,u)=h, +h,u> +O(u*)

q(p,u) =q,u+O0(u’). (3.22)

Definindo a fungio F(x)=1/ (1 +e* ), escreve-se N,* =F(h+q-¢c;). Expandindo

N.“ em série de Taylor em torno de hy, obtém-se

e ' 1 "
N = F(h)+ F'(hy )(qu e, +hyu) +—F'(hy)aj (u-e)* +O(). 353

Somando-se em i e fazendo u = 0, a equagdo acima resulta em

F(hy) = %- (3.24)
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Usando a notagao f :% e percebendo que F'=—F(1-F), tem-se

Nt = [l (1-f)qu-¢; +hyu’)+— (1—f)(1 2f)(q,)*(u-¢;) } (3.25)

Substituindo N,* nas condi¢des de vinculo:

ZNieq =p

(3.26)
z N,"¢;=pu
e sabendo que (Rothman & Zaleski, 1997)
2
zcm cp = (3.27)

onde D ¢ niimero de dimensdes do espago e c:|ci , 0s seguintes valores de q; e h; sdo

obtidos:

D
__Db 3.8

RN (329
1D 1-2f

P aTIE (3.29)
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Finalmente, a distribuigdo de equilibrio N, (escrita em nota¢do de Einstein, onde

indices repetidos em um produto implicam em uma soma sobre aqueles indices, ou seja,

D
XY, = ZXaYa ) assume a forma

a=1

_ _ 2
Dd-20 . ,104=20D . } (3.30)

io~if

N =f 1+22uacia+ 5 LUy 7
c 2 c(1-1) 2 1-1f) ¢

D? (1-2f ¢’
Definindo G(f)=—| — e Q.. =c..c, ——O, ., Obtém-se
( ) 2C4 ( l—f j Q]aﬁ ioip D of

3.31
N& = f{1+22uacia +G(f)Qm;suauﬁ}' 0
C

Como citado anteriormente, existem modelos de gas em rede que podem ter particulas
em repouso. Nesse caso, devem ser obtidas as distribuicdes de equilibrio relativas as

particulas em repouso. Tais expressoes podem ser encontradas em Santos (2000).

3.3.3. Equacio da Continuidade

Para que seja possivel a obtengdo de equacdes macroscopicas € necessario converter a
equacdo de Boltzmann 3.14 de unidades de rede para unidades fisicas.
Considerando redes com dimensdes grandes e intervalos de tempo longos, pode-se

relacionar as varidveis de rede com varidveis continuas, da seguinte forma:
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(3.32)

onde hy e h; sdo fatores de escala (hy <<1 e hy << 1).

Assim, a equacdo de Boltzmann 3.14 toma a forma
N, (x+h,C,,t+h )-N,(x,t) =Q,(x,t) (3.33)

Expandindo o primeiro termo da equacdo acima em séries de Taylor, tem-se

hoN; +h,C,,0 Nﬁ%htz@tatNi +h2C, 00N, + (3.34)

o a oo
1

+5hfc Cs0,0,N; +O(h,”) = (x,1).

io ~ip

Considerando somente termos em primeira ordem em h;, obtém-se a equacdo de

Boltzmann na forma diferencial:

oN; +C,,0,N, =hLQi(X,‘[). (3.35)

t

As colisdes conservam massa e quantidade de movimento, ou seja,

200 (3.36)
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Somando a equagdo 3.35 em i, tem-se

atZNﬁaa[ZCmNiJ:Oa (3.36)
a qual resulta na equag¢do da continuidade para modelos de gas em rede:
d,p+0,(pv,)=0 (3.37)

onde v ¢ a velocidade média em unidades fisicas.

3.3.4. Equacao de Euler

Para obtencdo da equacdo de Euler para escoamento inviscido em modelos de gis em
rede, procede-se da mesma forma adotada na se¢do anterior. Multiplica-se a equacdo 3.35 por

¢; e soma-se em i, obtendo
GIZCiaNi + aﬁzi:cwciBNi =0. (3.38)
Definindo o tensor densidade de fluxo de quantidade de movimento IT,, como
I, ZZCmCmNi- (3.39)

E possivel escrever a equacdo para quantidade de movimento para modelos de gas em

rede na forma
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0.(pv,)+,I1,, =0. (3.40)

Assumindo que N; ~N;*, e conseqiientemente, IT,, ~IT ", o tensor densidade de

fluxo de quantidade de movimento pode ser escrito na forma

(s

Considerando que (Rothman & Zaleski, 1997)

] ZNeq WS, (3.41)

Z:cmciﬁciy =0 (3.42)

€
b c* (3.43)
Z claclﬁcly is — D(D + 2) [8(1[381/6 + 800/8[35 + 8&58By
obtém-se
Haﬁeq =P3,; + pg(p)vmvB (3.45)

2 2 2 2
h - / .
onde P = pcs{hx J - pg(p)csczV , g(p)z b (bﬁj ec, = % ¢ a velocidade do som.

. D+2 b-p

Entdo, a equagdo de Euler para gases em rede pode ser escrita na forma

0,pv, +0,lpg(P)Vv,vy1=-0,P(p,v"). (3.46)
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Note que a equacao acima difere da equagdo de Euler da mecanica dos fluidos pelos
fatores g(p) e pela dependéncia da pressao P(p,vz) em relagdo ao quadrado da velocidade v.

Esses dois fatores sdo provenientes de efeitos de rede originados na discretizagao do dominio,

mas segundo Rothman et al. (1997) e Santos (2000) ndo sdo importantes quando as

velocidades sdo pequenas, de forma que |u| << ¢, (regime incompressivel). Se for considerado

uma densidade p constante, ¢ possivel fazer a seguinte troca de varidveis v'=g(p)v e

p'=g(p)p, obtendo-se a equacao de Euler sem o parametro g(p) (Frisch et al., 1986).

3.3.5. Equacio de Navier-Stokes

Utilizando-se a expansdo de Chapman-Enskog mostrada no apéndice A, pode ser

demonstrado, assumindo escoamentos incompressiveis, a seguinte equagao

0,pvy +0,[g(P)vyv, =0, [n0,pv, +0,pv, )] 0,P (3.47)

onde p € o primeiro coeficiente de viscosidade.
A equacdo acima ¢ a equacdo de Navier-Stokes para modelos de gas em rede, a qual
difere apenas da equacdo da mecanica dos fluidos pela presenga do fator g(p), que como foi

visto anteriormente, pode ser eliminado por uma mudanca de variaveis.
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3.4. Condic¢oes de Contorno

Como foi visto, os modelos de gas em rede possuem basicamente as etapas de colisdo
e propagagdo. A etapa de colisdo ¢ responsavel pelas interacdes locais entre as particulas,
enquanto que a etapa de propagacdo ¢ responsavel pela transmissdo das informagdes sobre
geometria e condi¢des de contorno ao longo da rede juntamente com as particulas.

As condigdes de contorno podem ser impostas de diferentes maneiras. Entre as mais

comuns utilizadas estao:

Condicdo periodica de contorno: essa condicdo conecta a entrada e a saida do dominio do
escoamento, de modo a fazer com que as particulas que saiam do dominio sejam re-injetadas
novamente na entrada. Dessa forma, a informag¢do do escoamento ndo ¢ modificada quando as
particulas encontram as regides de fronteiras. Essa condi¢do ¢ ilustrada na figura 3.4.1. Em
geral, juntamente com as condi¢des periddicas de contorno, utiliza-se a condicdo de
gravidade para “for¢ar” o escoamento. Essa condi¢do ndo ¢ exatamente uma condicdo de
contorno, pois visa imitar a a¢cdo de um campo gravitacional sobre uma massa de fluido, de
modo que haja uma direcdo preferencial de escoamento. Esse processo ¢ realizado
acrescentado-se quantidade de movimento (de maneira constante) as particulas do dominio

em uma determinada diregao.

Velocidade: essa condicdo ¢ utilizada para impor uma velocidade ao escoamento. Para isso, ¢
utilizada a distribui¢do de equilibrio de Fermi-Dirac N;*! naqueles sitios em que se deseja
impor uma dada velocidade. Esse processo ¢ realizado calculando-se um valor de N;* para

cada dire¢do i a partir da densidade p e velocidade v de interesse.
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Figura 3.4.1 — Representacdo esquematica das condi¢des de contorno periodicas em uma rede FHP. Em (a) e (b)

sd0 mostradas as situagdes anterior e posterior a propagagdo, respectivamente. (Santos, 2000).

Pressdo: a pressio em modelos de gas em rede € proporcional a densidade média. Assim,
quando se deseja impor uma determinada pressao aumenta-se a densidade média nos sitios da

fronteira, de modo que essa pressdo seja transmitida igualmente para todo o fluido.

(a) (b)

Figura 3.4.2 — Condig8o de contorno “bounce-back” em uma rede FHP. (a) e (b) representam os estados anterior

e posterior a imposi¢ao da condi¢do de contorno, dada na etapa de propagacao.
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Ndo-escorregamento: a condicdo de ndo-escorregamento junto as regides soélidas ¢ uma
conseqiiéncia da condicao de “bounce-back”. Essa condicao causa a reflexdo de uma particula
da diregdo i para a dire¢do —i quando esta encontra uma parede so6lida, o que resulta em uma

velocidade aproximadamente nula nos sitios vizinhos as paredes (ver figura 3.4.2).

3.5. Obtenciao dos Campos Macroscopicos

A densidade p e a quantidade de movimento pv para cada sitio podem ser obtidas
pelas relagdes dadas em 3.21. O problema ¢ que muitas vezes esses campos apresentam
muitos ruidos. Para superar esse problema, pode-se utilizar as médias de “ensembles”, como
feito na secdo 3.3, mas esse procedimento € inviavel, pois tornam necessaria a simulagdo
independente do mesmo sistema vdarias vezes para que uma média adequada seja obtida.
Existem ainda duas outras saidas para solucionar esse problema. A primeira ¢ efetuar médias
espaciais no dominio do escoamento, na qual divide-se o dominio em células de dimensao
linear muito menor que um comprimento caracteristico, obtendo-se médias localizadas em
especificos passos de tempo, o que produz um campo da propriedade macroscopica de
interesse. A segunda alternativa (utilizada nesse trabalho), ¢ realizar médias temporais no
dominio. Esse procedimento consiste em acompanhar o comportamento de cada sitio da rede
e apos um numero de passos de tempo suficiente, efetuar a média da propriedade
macroscoOpica. Para obtencdo da média temporal ¢ importante conhecer o tempo de evolugao
dinamica do problema, para que nao seja considerado um numero excessivo de passos de

tempo, o que resultaria em um campo macroscopico incorreto.
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CAPITULO 4

4. MODELOS DE GAS EM REDE PARA ESCOAMENTOS IMISCIVEIS

Ao contrario dos modelos booleanos monofasicos, nos quais necessitivamos apenas
de uma variavel booleana para indicar a presenca ou auséncia de uma particula em uma dada
dire¢do, nos modelos de gas em rede bifésicos existe a necessidade de identificar cada tipo de
particula (ou fluido), sendo necessaria a utilizagdo de uma nova variavel booleana. Além
disso, quando se estuda o comportamento de mais de um fluido é conveniente adotar uma
terminologia de cor para cada fluido. Dessa forma, essa nova varidvel booleana conterd a
informagdo de cor de uma dada particula. Neste trabalho, adota-se as cores azul e vermelha

para representar as particulas de cada fluido.

4.1. Modelo de Rothman & Keller (1988)

No modelo proposto por Rothman e Keller o estado de um sitio ¢ descrito por duas
variaveis booleanas: r,(X+¢,) e b,(X+¢,) que representam a presenga ou auséncia de
particulas vermelhas e azuis na dire¢do i, respectivamente.

Assim como nos modelos monofésicos, o modelo de Rothman e Keller ¢ composto
pelas etapas de colisdo e propaga¢do, sendo a etapa de propagacao efetuada da mesma forma

que nos modelos monofasicos. A etapa de colisdo ¢ efetuada de modo a introduzir o carater
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imiscivel do escoamento, ou seja, particulas de determinada cor tenderdo a se deslocar em
dire¢do de outras particulas de mesma cor, a fim de que seja obtida a separagdo das fases.
Nesse processo, massa total, quantidade de movimento total € o numero de particulas azuis e
vermelhas sao conservados.

Formalmente, o modelo de gés em rede imiscivel bidimensional proposto Rothman &
Keller pode ser formulado como se segue. Seja um estado qualquer em uma rede hexagonal

dado por s=(r,b)= (ro,boy...,rﬁ,bé), onde o indice 0 corresponde as particulas em repouso e

os indices superiores referem-se as direcOes dos vetores velocidade ¢;. Como citado

anteriormente, a etapa de propagagdo ¢ a mesma que nos modelos monofasicos, assim

b,(X+¢, T+1)=b,(X,T)
4.1)
r(X+c, T+1)=r(X,T)
onde r’ e b’ sdo os estados pds-colisionais.

Rothman & Keller supuseram que os estados pos-colisionais r’ e b’ deveriam
depender da vizinhanga, mais especificamente dos vizinhos mais proximos. Dessa maneira,
apareceriam as diferencas de concentra¢dao para que houvesse a separagdo de ambas as fases.
A maneira encontrada pelos autores do modelo foi criar um processo de maximizagao
responsavel pela difusdo local das particulas, ou seja, particulas vermelhas e azuis seriam
conduzidas na dire¢do de maior concentragao relativa a sua propria cor, assim as duas fases
separar-se-iam espontaneamente. Dessa forma, os estados pds-colisionais escolhidos seriam

aqueles que maximizassem a relagdo

q(r',b')-f (4.2)
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onde qe f sdo o fluxo e gradiente de cor dados por

alr(X)b(X)]= X e, 1 (X) b, (X (4.3)

f(X)=ZciZ[rj(X+ci)—bj(X+ci)] (4.4)

respectivamente.

Note que o vetor fluxo de cor (que aponta na direcdo para onde as particulas
vermelhas tendem a se deslocar) ¢ a diferenga entre as quantidades de movimento das
particulas vermelhas e azuis, sendo maximo quando as particulas tendem a separar-se
(quantidade de movimento das particulas azuis e vermelhas com mesma direcdo e sentidos
opostos). No calculo do gradiente de cor f, ¢ computada em cada sitio vizinho a diferenga
entre o numero de particulas azuis e vermelhas, isso faz com que o vetor esteja apontado para
a direcdo de maior concentragdo de particulas vermelhas e menor concentracao de particulas
azuis. Deve ser lembrado que em regides totalmente monofésicas o comportamento do
modelo proposto ¢ o0 mesmo dos modelos monofésicos, ja descritos anteriormente.

Para demonstrar que o modelo proposto ¢ capaz de simular o comportamento de
fluidos imisciveis, Rothman & Keller primeiramente simularam a separagao entre dois fluidos

imisciveis inicialmente misturados com uma concentracao de 50% cada.
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(b)

(d)

Figura 4.1 — Separacdo de fases simulada com o modelo proposto por Rothman & Keller. Em (a), (b), (¢), (d), (e)
e (f) sdo mostradas etapas da simulagdo do modelo, correspondendo a 500, 1000, 2000, 4000, 10000 ¢ 50000

passos de tempo, respectivamente (Rothman & Keller, 1988).
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J4

Uma outra forma de validagdo do modelo proposto ¢ submeté-lo a lei de Young-
Laplace para uma bolha de raio R (raio de curvatura da interface), que para o caso

bidimensional pode ser escrita como
c
Pin - Pout = E (45)

onde Pj, e P,y s30 a pressdo na fase cuja interface € concava e a pressao na fase cuja interface

¢ convexa, respectivamente. Os resultados obtidos sdo apresentados na figura abaixo.

0.08 ®

0.06

0.04

pressure difference

0.02 -

l]'0%.00 005 010 015 020 0.25

1/R

Figura 4.2 — Verificagdo da lei de Young-Laplace para o modelo de Rothman & Keller (Rothman & Keller,

1988).

4.2. Modelo de Chen et al. (1991)

No modelo proposto por Chen et al. (1991), os autores utilizam um modelo de gas em
rede local inicialmente introduzido por Somers & Rem (1991). A idéia utiliza o conceito de

“buraco” colorido, que representa a “memoria” de uma particula de uma dada cor, movendo-
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se na mesma dire¢ao anterior a colisdo. Dessa forma, o buraco colorido seria propagado como
uma particula qualquer, mas carregaria a informacdo de que naquela direcdo existia uma
particula com a mesma cor do buraco. Assim, a informacao local de cores de particulas seria
transmitida para outras regides sem a necessidade de consulta aos primeiros vizinhos, o que
nao ocorre no modelo de Rothman & Keller (1988).

O modelo proposto utiliza duas varidveis booleanas para descrever o estado de um
sitio: f,(X,T) e N,(X,T), sendo que f, =1 indica a presenga de uma particula vermelha e
f. =0 a presenca de uma particula azul, enquanto que N, =1 inidica a presenca de uma

particula e N, =0 a presen¢a de um buraco. A rede utilizada foi uma rede hexagonal com

uma particula parada em cada sitio, o que aumenta o nimero de estados possiveis.
A fim de satisfazer as equagdes de Navier-Stokes, a quantidade de movimento total e o
numero de particulas de cada cor sdo conservados durante o processo de colisdo, o que resulta

nas seguintes regras:

TNA = TN
zNi(l_fi)zzNi'(l_fi') (4.6)
Z“Nici = Z:Ni'ci

onde N,’e f,'representam os estados pos-colisionais.

Como ja citado anteriormente, a idéia fundamental do modelo proposto € ter os
buracos atuando como memoria de particulas de mesma cor e permitir que essa informagao de
cor seja transmitida com a propagacao dos buracos. As particulas coloridas movem-se na
direcdo oposta ao fluxo de buracos na etapa de colisdes. Os buracos sdo criados e destruidos

de acordo com a seguinte regra: quando uma particula muda de dire¢do na colisdo, um buraco
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de mesma cor ¢ criado na dire¢do original. Um buraco ¢ aniquilado se existe uma particula na
mesma dire¢do. Assim, a informagao local de cores de um sitio é transmitida pelos buracos a
uma distancia da ordem do livre caminho médio (Chen et al, 1991).

Tendo em vista a simulagdo de fendomenos como separagdo de fases, ha a necessidade
de introduzir interagdes atrativas entre particulas iguais. Para isso, Chen et al. (1991) introduz

um vetor fluxo local para particulas coloridas G dado por

G=>(2f -1)N¢ (4.7)

1

e um fluxo local para buracos coloridos F dado por

F=Y (2f - 1)1-N,)e,. (4.8)

1

As regras de colisdes para o modelo proposto sdo:

(1) Escolha de um estado de saida que maximize a quantidade Q=-F-G'. Isso
garante que as particulas se deslocardo na dire¢do oposta ao fluxo local de buracos de cada
cor;

(i1) Se existe mais de um estado de saida com mesmo valor maximo Q, ¢ escolhido o

estado de saida com minimo |G'

;
(ii1) Se ainda existem vérios estados de saida possiveis, ¢ escolhido aquele com uma
particula em repouso. Isso diminui a velocidade do escoamento e aumenta a separagdo de
fases;
(iv) Se ainda existem véarias configuragdes possiveis, entdo ¢ escolhido a saida que

minimize a viscosidade, ou seja, uma saida diferente da entrada;
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(v) Se mesmo assim existir mais de um estado de saida possivel, a escolha ¢ feita
aleatoriamente.
Terminado o processo de colisdo, a etapa de propagacdo ¢ realizada da mesma maneira

que os modelos monofasicos.

Alguns resultados obtidos com o modelo descrito acima, sdo mostrados na figura

4.2.1.

(b)

Figura 4.2.1 — Separagdo de fases simulada com o modelo proposto por Chen et al. Em (a), (b) e (c) sdo
mostradas etapas da simulagdo do modelo, correspondendo a 200, 3300 e¢ 45000 passos de tempo,

respectivamente (Chen et al., 1991).
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O modelo proposto por Chen et al. também se comporta de acordo com a Lei de

Young-Laplace, conforme pode ser verificado na figura abaixo.

(XN [ 4

AP ®
0.005 [—

0 0. 0.02 0.03 0.04
1/R

Figura 4.2.2 — Verificacdo da lei de Young-Laplace para o modelo de Chen et al. (Chen et al., 1991).

4.3. Modelo Booleano com Mediadores de Campo (MLGA) de Santos (2000)

Nesta se¢do, descreveremos o modelo de gas em rede booleano com mediadores de
campo introduzido por Santos (2000) para simula¢do de escoamentos bifasicos. Do ponto de
vista conceitual, o modelo MLGA apresenta inovacdes importantes na simulacdo de
escoamentos bifdsicos imisciveis ou misciveis utilizando modelos de gas em rede, pois utiliza
o conceito de mediadores, como sendo ‘“particulas” responsaveis pelo transporte das
informacdes de campo relacionadas a distribuicao de fases distintas na rede. Dessa forma, os
mediadores atuam como “particulas” (sem massa) que conduzem a informagdo de
concentracdo de determinadas fases em regides do dominio, de modo que tais informacgdes
possam estar disponiveis localmente sem a necessidade de consulta aos sitios vizinhos.

Na caracterizacdo dos estados dos sitios sdo necessarios um conjunto de quatro

varidveis booleanas: r,(X,T) e b.(X,T) que indicam a presenca ou auséncia de particulas
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vermelhas e azuis, respectivamente, e m!(X,T) e m(X,T) que indicam a presenga ou
auséncia de mediadores vermelhos ou azuis, respectivamente. As variaveis booleanas r. e b,

podem assumir os valores zero ou um, independentemente umas das outras, sendo possivel
haver simultaneamente particulas de cores diferentes na mesma dire¢do e no mesmo sitio.

A dindmica microscépica do modelo pode ser descrita como se segue:

(1) Colisdo entre particulas de mesma cor: As colisdes sdo realizadas
independentemente para particulas azuis e vermelhas, sendo utilizadas as mesmas regras de

colisdo dos modelos monofasicos. Chamando de 1/ e b] os estados resultantes deste processo,

obtém-se

HX,T) =1,(X,T) + o, [r(X, T)] 4.9)

b/(X,T)=b,(X,T)+o,[b(X,T)]

(1) Colisdo entre particulas de cores distintas: Nesta etapa particulas azuis e
vermelhas trocam de velocidade, conservando o nimero de particulas de cada cor e a
quantidade de movimento total do sitio. Esse processo de “mistura de cores” ¢ de extrema
importancia no deslocamento de fluidos em estruturas porosas, pois determina a evolugdo (ou
reacdo) da interface perante diferentes geometrias impostas. Uma maneira eficiente de realizar

esta etapa, ¢ fazer a troca entre particulas azuis e vermelhas sem alterar a soma total r/+b;

em cada dire¢do, o que conserva a quantidade de movimento total do sitio. Um exemplo desta

etapa ¢ apresentado na figura 4.3.1.
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(a) (b)

Figura 4.3.1 — Processo de colisdo entre particulas distintas no modelo MLGA. Em (a) ¢ mostrado o estado do
sitio anterior a colisdo e em (b) o estado do sitio posterior a colisdo. Note que € conservado o numero de

particulas de cada cor e a quantidade de movimento total.

(ii1) Etapa de interferéncia dos mediadores: Esta etapa é responsavel pela separacao
entre as particulas de cores diferentes. Os mediadores ndo interferem entre si e atuam somente
em particulas da mesma cor, assim os mediadores vermelhos agem somente em particulas
vermelhas, ¢ mediadores azuis agem somente em particulas azuis. Nessa etapa, quando um
mediador encontra uma particula de mesma cor na direcdo i, este interage (caso nao haja
nenhuma particula de mesma cor em —i ) com a mesma mudando a direcdo de sua velocidade
para a dire¢do —i. Esse processo reflete a interagdo de uma particula portadora de forca com
uma particula portadora de matéria, o que faz com que fases distintas se separem e fases
idénticas se aproximem formando fases continuas. Na figura 4.3.2 ¢ apresentado um exemplo
do processo de interferéncia entre os mediadores e as particulas.

Chamando de 1" e b} os estados apds a interferéncia, pode-se escrever

i (X, T)=1/(X,T) +&,(r',m") (4.10)

b7 (X,T)=b/(X,T)+&,(b’,m")

onde a interferéncia dos mediadores ¢ representada pelo operador &., que pode ser escrito

como
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& (m',r)=m’,(1-m))(1-r)r, —m{(1-m")(1-r,)r, (4.1D)

Nesta etapa a quantidade de movimento local ndo é conservada, isso ¢ devido ao efeito
da interagdo entre particulas ¢ mediadores. Em Santos (2000) sdo mostradas simulagdes que
demonstram que o modelo conserva a quantidade de movimento total média. Para isso, ¢
necessario que se tenham redes suficientemente grandes e/ou que sejam realizadas médias

temporais (Santos, 2000).

(b)

Figura 4.3.2 — Processo de interferéncia entre os mediadores e as particulas no modelo MLGA. Os mediadores
sdo representados como setas pontilhadas. Em (a), ¢ mostrado o estado do sitio anterior a interferéncia dos
mediadores e em (b), o estado do sitio posterior & interferéncia dos mediadores. Note que, o sentido da

velocidade da particula na diregdo i s6 ¢é invertido, se ndo existir nenhuma particula da mesma cor na diregao -i.

(iv) Etapa de emissdo e aniquilagdo de mediadores: A emissdo de mediadores ¢
sempre realizada quando o ntimero de particulas de uma cor for maior que o numero de

particulas de outra cor naquele sitio. Em argumentos matematicos, t€ém-se

Zrﬂ(X’T) >Zbi(X,T)3mI(X,T)=1 (4.12)

DX, T)<Y b(X,T)=m (X, T)=1.
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A fim de controlar a distancia de interagdo entre as particulas — distdncia maxima em
que uma particula “sente” a presenga de outra particula de mesma cor —, introduz-se o
parametro de probabilidade de aniquilacdo P4, 0 qual determina o instante da aniquilagdo
dos mediadores de uma determinada cor. Em geral, utiliza-se a probabilidade de 50% de
aniquilacdo, fazendo com que a distidncia de interacdo seja ~ 2 unidades de rede. Mas ainda
existe uma segunda condi¢do de aniquilagdo, que permite a aniquilacdo dos mediadores se
somente ndo existirem particulas da mesma cor do mediador naquele sitio. Essa segunda
condicdo faz com que a distdncia de interacdo aumente para ~ 4 unidades de rede (como
observado a partir de simulagdes). O conceito de distancia de interacdo entre particulas
também ¢é valido para a distancia de interacdo entre particulas e paredes solidas.

(V) Etapa de propaga¢do: Nessa etapa, tanto as particulas como os mediadores sdo
propagados para os sitios vizinhos da mesma forma como nos modelos monofésicos, ja

citados anteriormente. Assim, para as particulas

,(X+¢,, T+1)=1(X,T)
(4.13)

b.(X+¢,,T+1)=b!(X,T)

e para os mediadores

m;(X+¢,, T+1)=m;(X,T)
(4.14)
m (X+¢,, T+1)=m’(X,T).

Apos as cinco etapas descritas acima, completa-se um passo de tempo na atualizacao

do modelo. Em Santos (2000) sao mostrados alguns resultados obtidos utilizando o modelo
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MLGA. Assim como nos outros modelos descritos para escoamento imiscivel, sdo mostradas

simulagdes de separacao de fases (ver figura 4.3.4) e validacdo da equagdo de Young-Laplace.

0.14
0.12 4
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0.08
AP
0.06 +

0.04
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0.00

T T T T T T T T T T T T T T * 1
0.005 0.010 0.015 0.020 0.025 0.030 0.035 0.040 0.045
1/R

Figura 4.3.3 — Verificagdo da lei de Young-Laplace para o modelo MLGA (Santos, 2000).
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(a) (b)

(©) (d)

e

Figura 4.3.4 — Separagdo de fases obtida utilizando o modelo MLGA. Em (a), (b), (c), (d), (e) e (f) sdo mostradas
etapas da simulagdo, correspondendo a 800, 1200, 2000, 8000, 20000 e 40000 passos de tempo, respectivamente

(Santos, 2000).
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A utilizacdo do modelo MLGA no presente trabalho, ¢ devido as suas vantagens em
relacdo aos outros modelos para escoamentos bifasicos ja citados. Entre essas vantagens, esta
o fato do modelo MLGA ser um modelo local, assim como no modelo proposto por Chen et
al. (1991). Isto torna o modelo adequado para uso de computagdo paralela, pois evita a etapa
de consulta aos sitios vizinhos, o que torna a simulagdo mais rapida (Santos, 2000). Outra
caracteristica importante ¢ a auséncia da etapa de maximizacdo, fazendo com que as
simulagdes sejam mais rapidas, principalmente para os modelos 3D. Além disso, a separagao
das colisdes nas etapas de colisdo entre particulas de mesma cor e colisdo entre particulas de
cores distintas permite que se altere separadamente a difusividade e as viscosidades de cada
fluido. Outro fator importante ¢ introdugdo da probabilidade de aniquila¢do Py, que permite
o controle da distancia de interacdo dos fluidos e¢ da tensdo interfacial. No modelo de
mediadores, também se tem a facilidade de se estender o modelo para a simulagdo de
escoamentos multifasicos com trés ou mais fases distintas.

Como pode ser observado nos resultados encontrados na literatura e descritos acima,
modelos de gis em rede imisciveis t€ém reproduzido com uma certa confiabilidade e
simplicidade fenomenos como separacdo de fases e tensdo interfacial, que em geral, estdo

cercados de grande complexidade de entendimento e modelagem computacional.
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CAPITULO 5

5. RESULTADOS E DISCUSSAO

Nesta se¢do, serdo mostrados os resultados obtidos utilizando o modelo MLGA
(Santos, 2000; Santos & Philippi, 2002) em uma rede FCHC (c, = V2 /2) projetada em 2D.

Como o objetivo principal ¢ verificar a validade do modelo perante diferentes estruturas
porosas ¢ condi¢des de contorno, foram utilizadas diversas formas de geometrias, desde mais
simples, como capilares e cavidades, até meios porosos idealizados formados por circulos de
mesmo raio aleatoriamente arranjados. Entre as simulagdes realizadas encontram-se:
verifica¢do da lei de Young-Laplace para capilares, dindmica de molhamento em superficies
solidas, ascensdo capilar com influéncia da gravidade, invasdo em constri¢des, resisténcia
capilar encontrada na juncdo entre uma constricio e um poro, processos de drenagem e
embebicdo em diferentes tipos de poros e em meios porosos idealizados, como ja descritos.
Além disso, introduz-se uma maneira diferenciada de simular diferentes viscosidades para a
mesma densidade média utilizando os modelos de gis em rede booleanos. Alguns desses
resultados foram comparados com resultados tedricos e experimentais presentes na literatura.
Todas as simulagdes foram realizadas em microcomputadores com processadores Intel
Pentium IIT de 1 GHz ¢ 1 Gb de memoria RAM. As simulagoes foram conduzidas utilizando a

distancia de interacdo (ver se¢do 4.3) de ~ 4 unidades de rede.

5.1. Verificaciao da Lei de Young-Laplace

Com o objetivo de verificar se 0 modelo MLGA se comporta de acordo com a lei de

Young-Laplace, foram realizadas diversas simula¢des computacionais. As simulag¢des tiveram
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como base, o processo de invasao de um capilar 2D sob acdo somente de forgas capilares, sem
qualquer outra for¢a de campo atuante.

O procedimento adotado consistiu da simula¢do da invasdo de um capilar que separa
duas camaras contendo dois fluidos diferentes. O fluido vermelho, dito molhante, esta
inicialmente ocupando a camara esquerda, enquanto o fluido azul, dito ndo-molhante, ocupa o
capilar e a camara direita.

Como ja citado, o objetivo principal € verificar a linearidade da equagdo de Young-
Laplace para o modelo MLGA. Além disso, pretende-se obter uma estimativa da tensdo
interfacial para o caso em questdo, a partir da medida da diferenga de pressdo AP para cada
raio R de capilar simulado.

A diferenga de pressio AP requerida ¢ aquela cuja interface encontra-se
aproximadamente em repouso para um dado raio R. Assim, as simulagdes foram realizadas
mantendo-se a pressdo na fase vermelha constante, de modo que esta “empurre” o maximo
possivel a fase azul através do capilar, fazendo com que a fase azul seja comprimida. Apos
atingida a configuracdo de equilibrio, tem-se a diferenga de pressdo na interface e
conseqlientemente a pressao capilar necessaria para manter o fluido vermelho fora do capilar.

Os resultados obtidos (todos em unidades de rede) para diferentes raios sdo mostrados

na figura 5.1.1.
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Figura 5.1.1 — Curva AP x 1/R obtida através do modelo MLGA. Os circulos representam os pontos obtidos nas
simula¢des com média temporal de 30000 passos. A linha continua ¢ a curva de ajuste. A tensao interfacial o

estimada ¢ de ~ 3.5 (unidades de rede), visto que o angulo de contato medido é ~ 30°.

Como pode ser observado na figura 5.1.1, o modelo utilizado recupera a linearidade da
equacdo de Young-Laplace, mostrando que o modelo MLGA pode oferecer bons resultados
na simulagdo de fendomenos de interface, assim como na simulacdo de processos de
deslocamento imiscivel, como embebicao e drenagem.

Um fator importante observado foi a dimensdo das camaras que continham as fases
vermelha e azul. Quando as cdmaras apresentavam um tamanho inferior a um certo limite
(Largura ~ 10R/3 e Altura ~ 7R), a diferenca de pressdo AP na interface oscilava
demasiadamente, fazendo com que os pontos simulados na curva AP x 1/R ndo se ajustassem
adequadamente a curva ajustada. Além disso, pode-se observar que os pontos obtidos para os
raios maiores nao se ajustavam satisfatoriamente a curva de ajuste. Esse fato ¢ devido a
dificuldade de medir a diferenca de pressdo junto a interface, em virtude das oscilagdes

presentes na mesma. Tais oscilagdes sdo provenientes do ruido caracteristico dos modelos de
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gas em rede, os quais tendem a fazer com que a interface oscile em regides distantes das
paredes so6lidas.

Durante as simulagdes foi observado que para canais capilares com raios inferiores a
10 unidades de rede, o valor do produto ccos® aumentava bruscamente, sugerindo, em
principio, que a tensdo interfacial ndo se mantinha constante nessas dimensdes. Esse fato era
esperado, pois quando o raio ¢ demasiadamente pequeno as interagdes entre as particulas da
fase molhante e as paredes tornam-se muito intensas, de modo que o livre caminho médio das
particulas ¢ da mesma ordem do comprimento caracteristico da rede. Nesse nivel de
discretizacdo, a equacdo de Young-Laplace perde sua validade, pois ndo ha mais sentido em
se falar em “interface”, mas sim, em um sistema de particulas com propriedades de interagdo

diferentes.

5.2. Dinamica de Molhamento

Inicialmente, o modelo MLGA simulava o efeito de molhabilidade, atribuindo uma
probabilidade de reflexdo pelas paredes solidas para aqueles mediadores emitidos nas regides
de interface. Desse modo, aqueles mediadores que conseguiam alcancar as paredes eram
refletidos e atraiam uma das fases na direcao daquelas paredes, o que fazia com que a fase da
mesma cor desses mediadores fosse molhante. O problema ¢ que esse procedimento
globalmente era fraco, o que impedia a simulagdo de elevadas molhabilidades. A fim de
melhorar esse efeito, foi introduzida neste trabalho, uma modificagdo no modelo MLGA em
relacdo a molhabilidade. Em vez de refletir os mediadores de uma determinada cor, emite-se
os mediadores pela parede. Assim, pode-se controlar a probabilidade de emissdo dos
mediadores pelas paredes solidas de cada fase de acordo com a molhabilidade desejada.

Portanto, quanto maior a probabilidade de emissdo de mediadores de uma determinada fase,
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maior sera sua molhabilidade. O efeito resultante desse procedimento permitiu simular fluidos
fortemente molhantes.
E interessante notar que as paredes emitem mediadores de ambas as fases, mas

dependendo do caso, as probabilidades s3o diferentes. Somente no caso extremo de 100% de

emissdo de mediadores de uma dada cor, ndo ha emissdao de mediadores da outra cor.

(b)

Figura 5.2.1 - Simulag@o de diferentes configuragdes de molhabilidade utilizando o modelo MLGA em uma rede
50x300. Em (a), a fase azul é molhante, em (b), a parede nido tem preferéncia por nenhuma das fases e em (c), a
fase azul ¢ n@o-molhante. Cada campo de densidades foi obtido com média temporal de 500 passos. O

molhamento se da apenas pela condi¢do de emissdo dos mediadores pelas paredes do capilar.

A figura 5.2.1 mostra o efeito da emissao de mediadores de cada fase pelas paredes de
um capilar 2D. Quando a probabilidade de emissdo ¢ de 90% para a fase azul e 10% para a
fase vermelha, a fase azul molha o capilar, (a); para a probabilidade de 50% para ambas as
fases, uma interface plana ¢ obtida, (b); e para a probabilidade de 10% para a fase azul e 90%

para a fase vermelha, a fase azul é ndo-molhante, (c).
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De acordo com De Coninck et al. (2000), diversas medidas tém sido realizadas para
observar a dindmica de molhamento de fluidos em substratos soélidos. Tais medidas,
conduzidas com diferentes fluidos e substratos, tém mostrado que o deslocamento X(T) da
camada de fluido mais proxima da parede sélida se da de acordo com lei de Tanner (1979),
dada por

X(T) ~ Ti G-

para situagdes tridimensionais, €
1
X(T)~T7 (5.2)

para situagdes bidimensionais, onde T € o tempo.

Com o objetivo de verificar a proporcionalidade dada na equacdo 5.2 para o modelo
em questdo, simula-se a dindmica de molhamento em superficies sélidas. Como condi¢do
inicial, uma gota de uma fase molhante (azul) ¢ colocada em contato com uma superficie

solida idealmente plana.

Condicao inicialem T=0

Figura 5.2.2 — Condigdo inicial para a uma gota liquida molhante sobre uma superficie solida plana.
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(a) (b)
() (d)

Figura 5.2.3 — Evolug@o dinamica do molhamento simulado utilizando o modelo MLGA em uma rede 950x200.

As imagens (a), (b), (c) e (d) correspondem a 500, 6000, 28000 e 93000 passos de tempo, respectivamente. Cada

imagem foi obtida com média temporal de 500 passos. O tempo total de simulagao foi ~ 60 horas.

52 Coeficinte angular ~0.13
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Figura 5.2.4 — Resultados obtidos para o deslocamento X(T) da camada de fluido molhante mais proxima a
superficie solida. Em (a) € mostrado o comportamento de X(T) em um grafico log-log e a correspondente curva

de ajuste. Em (b) tem-se o deslocamento X(T) simulado e sua curva de ajuste na forma X(T) ~ T*".

Devido a probabilidade de emissdo de mediadores azuis pela parede ser 90%, a parede
exerce uma forca de atracdo sobre as particulas azuis, fazendo com que estas se espalhem ao
longo da superficie, como mostrado na figura 5.2.3. Nenhuma for¢a externa, como a
gravidade, ¢ utilizada.

Os resultados obtidos para o deslocamento X(T) sdo mostrados nas figuras 5.2.3 e
5.2.4. Como pode ser observado, o modelo utilizado recupera o comportamento de X(T) com
a poténcia 0.13 com o tempo, mostrando uma boa concordancia com a lei de Tanner (1979).

Como pode ser observado na fig. 5.2.4 (a), inicialmente os pontos simulados oscilam
em torno do comportamento linear esperado. Esse fato se deve a imposi¢do ndo-fisica de
iguais densidades para ambas as fases, quando se estabelece a condigdo inicial no processo de

simulagdo. Inicialmente as densidades médias em ambas as fases sdo iguais, de forma que a
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tensao interfacial ¢ nula. Durante a evolucdo da simulacdo, a tensdo interfacial deixa de ser
nula e comeca a comprimir a fase azul gerando uma diferenca de pressdo (ou densidade) entre
as fases. Como esse efeito ndo é instantdneo, a curva da dindmica de molhamento é
influenciada. Observa-se entdo, que a medida que as pressdes interna e externa se equilibram

o comportamento de In X(T) torna-se linear, de acordo com o que ¢é esperado.

5.3. Curva de Viscosidade para Densidade Constante

Nesse trabalho, introduz-se uma maneira diferenciada de simular diferentes
viscosidades para uma mesma densidade média de particulas. A viscosidade cinematica
depende fortemente das regras de colisdo impostas. Essa dependéncia se d4 em termos do
tempo necessario para a obten¢do da configuracdo de equilibrio local para as particulas em
um determinado sitio. Antes da configuracdo de equilibrio local ser atingida, o sitio passa por
inimeros estados que podem se repetir dependendo da variedade de estados disponiveis — a
qual varia com a rede utilizada, o numero de particulas p e a quantidade de movimento pu.
Dessa forma, se em um processo de colisao, um sitio evolui de um estado de entrada s para
um estado de saida s = s com muita freqii€éncia, a viscosidade apresenta um determinado
valor, mas se for inserida a condi¢do de um estado de saida s’ sempre diferente do estado de
entrada s, a viscosidade apresenta um outro valor, o qual ¢ menor que o anterior. Esse
comportamento pode ser explicado, argumentando-se que no caso da viscosidade menor, os
estados dos sitios evoluem mais rapidamente para o equilibrio, pois esses estados sempre
evoluiram para estados diferentes, fazendo com que a configuragdo de equilibrio local seja
atingida mais rapidamente.

Pode-se entdo, tirar proveito dessa situagdo e simular sistemas fisicos mais proximos

dos reais (com maiores diferengas de viscosidade), como o gotejamento de gotas de agua e o
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gotejamento de gotas de 6leo, os quais apresentam uma grande diferenca no tempo de
obtencdo da configuracio de equilibrio global (e local) em virtude da diferenca de viscosidade
entre esses fluidos.

Assim, sendo a viscosidade uma quantidade macroscopica dependente da maneira com
que se da a evolugdo microscopica dos sitios, entre os estados de entrada s e os estados de
saida s’, pode-se modifica-la com a alteracao das regras de colisdo do modelo de gas em rede
com a introdu¢do de uma probabilidade de evolugdo P. que controlara a evolugdo entre s e s’.

Dessa forma, a probabilidade de evolucdo P. de um estado de entrada s para um estado
de saida diferente s foi modificada, buscando-se o observar o comportamento da viscosidade
mediante diferentes probabilidades.

Com o intuito de verificar o intervalo de viscosidades que pode ser simulado para uma
dada densidade média de particulas (no caso, 10 particulas por sitio), foram simuladas
diferentes probabilidades de evolugao P.. No célculo das viscosidades foram utilizadas placas
paralelas com as dimensdes de 200x40x20 unidades de rede. Para obten¢do da viscosidade

cinemadtica, assume-se um perfil de velocidades parabolico ou de Poiseuille. Com essa
suposicio, sabemos que a permeabilidade k entre placas paralelas é dada por L / 12, onde L é

a distancia entre as placas. Tal informacdo pode ser utilizada na equacdo de Darcy escrita
adequadamente para modelos de gas em rede em fun¢do da permeabilidade k:

(I)thzzzNiciz

k= (5.3)

> g(x)

onde ¢, v, h e g(x) sdo a porosidade, a viscosidade cinematica, o fator de escala espacial e o
momentum adicionado no sitio x para cada passo de tempo, respectivamente. Assim,
determina-se a viscosidade cinematica em fungdo de outros parametros conhecidos. Os

resultados obtidos sdo mostrados nas figuras 5.3.1 e 5.3.2.



Resultados e Discussdo

70

Viscosidade cinematica

8.0
70
6.0—-
5.0—-
4.0—-
3.0—-

2.0 1

0.0+

Densidade ~ 10

T~

|
\-\-

T
20

T+ T T T T T T T T T T T T 1
30 40 50 60 70 80 90 100 110

Probabilidade de evolugdo P, (s —» s'# s)

Figura 5.3.1 — Diferentes viscosidades simuladas para a mesma densidade média de 10 particulas. Cada ponto é

obtido com média temporal de 150000 passos com a utilizagdo de uma forca aplicada ~ 5x10™ (unidades de

rede).
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Figura 4.3.2 — Fator multiplicativo da viscosidade em fungdo da probabilidade de evolugdo P, para um estado de

saida diferente. Note que, modificando as regras de colisdo do modelo, pode-se simular viscosidades até 50

vezes maiores.
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Como podemos verificar, os resultados obtidos demonstram que a partir da
modificacdo das regras de colisdo do modelo de gés em rede, foi possivel obter diferentes
viscosidades cinematicas para a mesma densidade média de particulas.

Dessa forma, torna-se possivel a simulagdo de escoamentos multifasicos com fluidos
de viscosidades diferentes utilizando modelos de gis em rede booleanos, ou seja, torna-se

possivel o controle da razdo de mobilidade M, definida na secdo 2.4.

5.4. Ascensao Capilar Influenciada pela Gravidade

Nessa se¢do, simula-se o processo de invasdo capilar influenciado pela gravidade. O
sistema fisico escolhido ¢ composto pelas fases agua e ar, onde a agua ¢ a fase invasora
(molhante) e o ar a fase deslocada (ndo-molhante). Sendo o ar um fluido de baixa viscosidade,
este apresenta baixa resisténcia viscosa no deslocamento. Esse comportamento relativo a fase
deslocada, deve ser recuperado nas simula¢des. Pode-se utilizar uma tabela de colisdao
modificada, como descrito na se¢do anterior, obtendo uma razdo de viscosidades adequada

para o sistema agua-ar, mas p, /u, ~ 70, e para esses valores as probabilidades de evolugdo

P. sdo muito baixas, o que faz o sistema evoluir mais lentamente, e conseqiientemente, a
simulacdo torna-se mais demorada. A fim de superar essa dificuldade, adota-se o
procedimento de simular ambas as fases com a mesma viscosidade dindmica de ~ 1.73
(unidades de rede), mas com o regime de escoamento dado pelo niimero capilar Ca ~ 10~.
Nesse regime, as forcas capilares sdo completamente dominantes sobre as forgas viscosas, de
modo que a resisténcia viscosa encontrada na fase deslocada é desprezivel em relacdo a forga
capilar motora do escoamento.

O procedimento adotado consistiu da simulag@o da invasdo de um capilar que separa

duas camaras contendo dois fluidos diferentes, estando presentes tanto forcas capilares quanto



Resultados e Discussdo 72

forgas gravitacionais. O fluido vermelho, sendo molhante, estd inicialmente ocupando a
camara inferior, enquanto o fluido azul, sendo n3o-molhante, ocupa o capilar e a camara
superior. A fim de imitar a for¢a da gravidade, utiliza-se a condi¢dao de gravidade descrita na
secdo 3.4, com forca aplicada de ~ 10 (quantidade de movimento adicionada por sitio por
passo de tempo). Além disso, para assegurar que simula-se a mesma dindmica do sistema

fisico, consideramos o mesmo regime de escoamento em relagdo a ponderacao entre forcas
gravitacionais e forgas capilares, dada pelo niimero de Bond B, B = ApgR* / c,onde Ap, o, g

e R sdo a diferenca de densidade, a tensdo interfacial, a aceleracao da gravidade e o raio do
capilar. No caso em questao, utiliza-se B ~ 0.06.

Como o objetivo principal foi verificar a dindmica da ascensdo capilar em fungao do
tempo, a interface entre as fases foi acompanhada até a obtencdo aproximada do equilibrio
(apos ~ 800000 passos de tempo), onde a interface se encontra aproximadamente em repouso
em virtude do equilibrio entre forcas capilares e gravitacionais. Dessa forma, obtém-se uma
curva que corresponde a dindmica da ascensao capilar X(T), que pode ser comparada com o
modelo tedrico descrito na se¢do 2.3.1. Os resultados obtidos sdo mostrados nas figuras 5.4.1.

e54.2.
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Figura 5.4.1 — Seqiiéncia da simula¢do da invasdo de um capilar 2D com dimensao de 325x30 influenciada pela
gravidade utilizando o modelo MLGA. As imagens de (a) a (t) correspondem aos passos de tempo de 1000 a
360000, respectivamente, ¢ foram obtidas com média temporal de 200 passos. Note que a medida que as forgas

capilares se equilibram com as forgas gravitacionais a interface tendem a situagdo de equilibrio.
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Figura 5.4.2 — Curva de ascensdo capilar X(T) obtida a partir do modelo MLGA. Os circulos correspondem aos

pontos obtidos na simulagdo, enquanto a linha continua corresponde a curva tedrica obtida usando o modelo

descrito na segdo 2.3.1, considerando que as duas fases presentes sdo agua e ar. A altura h de equilibrio é ~ 237

unidades de rede. O tempo total de simulagdo foi ~ 80 horas.

Tabela 5.4.1- Parametros utilizados e resultados obtidos na simulagao.

Parametros R Ap c g h h/R
Simulagio* 15 10 3.5 0.0001 237 16
Modelo tedrico | 0.0007 m | 1000 kg/m® | 0.08 N/m | 9.8 m/s* | 0.012m 17

* Parametros expressos em unidades de rede

Como pode ser observado na tabela 5.4.1 e na figura 5.4.2, os resultados obtidos

utilizando o modelo MLGA tem boa concordincia com o resultado teoérico esperado. A

dindmica observada ¢ condizente com o que ¢ esperado, pois a medida que a fase molhante

invade o capilar, esta tem maior dificuldade de invadir, devido a coluna de fluido molhante

aumentar com o tempo. Observando a figura 5.4.2, notamos que a curva X(T) apresenta

oscilacdes antes da interface alcancar o equilibrio. Esse comportamento realmente existe no

processo real, mas nesse caso estd exagerado, devido as flutuagdes (ou ruidos) caracteristicas
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dos modelos de gas em rede. Deve ser notado que na obtencdo da curva teodrica foram
consideradas algumas aproximagdes que provavelmente nio sio verdadeiras. Esse ¢ o caso,

da aproximagdo de cos0, =cos0, o que ndo ¢ verdade, pois o dngulo de contato dindmico 04

tende a ser maior que angulo de contato estatico 0. Além disso, foi assumido que a fase

molhante “molha” completamente o capilar, ou seja, 0 ~ 0°.

5.5. Invasao em Constricoes

Uma vez que o modelo MLGA satisfaz a lei de Young-Laplace, pode-se simular
processos de invasdo em geometrias com constricdes de diferentes diametros, a fim de
observar a tendéncia da fase ndo-molhante escoar inicialmente pela maior constri¢do, pois
esta apresenta menor resisténcia capilar.

Na simulagdo, utiliza-se a densidade média de 10 particulas por sitio em ambas as
fases, mas como pretende-se simular um processo de drenagem, hd a necessidade de aplicar
um gradiente de pressdao no dominio. Para isso, utiliza-se a condi¢do de contorno de pressao
descrita na se¢do 3.4, onde se aumenta a densidade da fase invasora ndo-molhante (vermelha),
enquanto a pressdo na fase molhante (azul) ¢ mantida constante. O diferenca de pressao
aplicada foi ~ 0.5 (unidades de rede).

A figura 5.5.1 mostra a invasdo da fase ndo-molhante em diferentes constricdes
ocupadas pela fase molhante. Como ja citado, em virtude das pressdes capilares serem
maiores em menores contricdes, a fase nao-molhante invade inicialmente as maiores

constri¢des, resultando no fendmeno de borbulhamento.
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Figura 5.5.1 — Seqiiéncia da simulagdo da formacdo de bolhas de um fluido ndo-molhante em um fluido
molhante para uma rede com a dimensdo 200x350. Todas as imagens foram obtidas com média temporal de 500
passos, sendo que (a), (b), (c), (d), (e) e (f) correspondem a 500, 6500, 11500, 15000, 21000 e 30000 passos de

tempo, respectivamente. O tempo total de simulacdo foi ~ 2 horas.

Como podemos observar nos resultados obtidas na figura 5.5.1, o modelo utilizado
fornece bons resultados em processo de invasao de constrigdoes de diferente tamanhos. Esse ¢
um indicio que o modelo MLGA pode ser promissor na simulagdo de escoamentos imisciveis
em meios porosos, pois recupera um resultado simples previsto pela equacdo de Young-

Laplace.
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5.6. Resisténcia Capilar Encontrada na Junc¢ao Constricao-Poro

Quando se pretende simular processos de invasdo imiscivel, como intrusdo de
mercurio, assume-se que o processo como um todo ¢ governado pelo tamanho das constrigdes
e dos poros do meio poroso. Assim, em um processo de drenagem ¢ assumido que o poro
conectado posterior a uma constrigdo ¢ invadido imediatamente apds a constrigdo.
Tsakiroglou & Payatakes (1988) mostraram que nem sempre essa situagao ocorre. Esses
autores realizaram experimentos com intrusao de mercurio e observaram que configuracdes
de equilibrio podem ser obtidas, ndo somente na entrada de constrigdes estreitas, mas também
na entrada de poros. Ou seja, a invasao pode cessar quando a fase invasora nao-molhante
inicia a invasao de um poro de maior dimensdo. Esse fendmeno ¢ causado pela abrupta
expansao da interface na jun¢do constri¢ao-poro.

Esse efeito, embora sutil, pode modificar as curvas de pressao capilar obtidas
experimentalmente, levando a interpretagdes incorretas das propriedades de um determinado
meio poroso. Assim, um modelo fisico-matematico de escoamento imiscivel deve levar esse
fendmeno em consideragao.

A fim de verificar se 0 modelo MLGA pode simular o fenomeno de resisténcia capilar,
foram realizadas simulagdes de escoamento bifasico utilizando o modelo referido. Nas
geometrias simuladas, de acordo com as defini¢des acima, foram assumidos que o capilar ¢ a
constri¢do ¢ a cavidade é o poro. As simulagdes foram realizadas utilizando uma jun¢ao
capilar-cavidade esférica e uma jungdo capilar-cavidade quadrada. As simulagdes foram
conduzidas utilizando uma pressao aplicada na fase ndo-molhante suficiente para a invasao
completa do capilar, mas ndo suficiente para a invasdo da cavidade esférica, obtendo assim
uma configuracdo de equilibrio na jungdo capilar-cavidade. Os resultados mostram que

modelo utilizado reproduz o fendmeno de resisténcia capilar em ambos os casos. Alguns
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passos da evolucao do escoamento simulado para as jungdes citadas sdo mostrados nas figuras
5.6.1 ¢ 5.6.2. O comportamento da pressao capilar medida em fun¢do do tempo é mostrado na
figura 5.6.3. E interessante notar que nas simulagdes realizadas, as forgas capilares sdo

. ~ 3 . . 4
dominantes em relacdo as forgas viscosas, pois Ca ~ 10™.

(b)

(d)

Figura 5.6.1 — Seqiiéncia da simulacdo de um processo de drenagem em uma jungdo capilar-cavidade esférica
em uma rede de 192x493. As imagens (a), (b), (c), (d), (e) e (f) correspondem a 28000, 80000, 148000, 156000,
166000 e 204000 passos de tempo, respectivamente. Cada imagem foi obtida com média temporal de 2000
passos. A configuragdo de equilibrio da interface ¢ obtida em (b), sendo necessario aumentar a pressdo aplicada

na fase ndo-molhante para o sistema evoluir para as outras situa¢cdes mostradas. O tempo total de simulagéo foi ~

14 horas.
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(b) (©)
(d) (e) ®

Figura 5.6.2 — Seqiiéncia da simulagdo de um processo de drenagem em uma jun¢do capilar-cavidade quadrada
para uma rede de 192x493. As imagens (a), (b), (¢), (d), (e) e (f) correspondem a 36000, 116000, 270000,
286000, 296000 e 332000 passos de tempo, respectivamente. Cada imagem foi obtida com média temporal de
2000 passos. A configuragdo de equilibrio da interface ¢ obtida em (b), sendo necessario aumentar a pressao
aplicada na fase nido-molhante para o sistema evoluir para as outras situagdes mostradas. O tempo total de

simulagdo foi ~ 14 horas.
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Figura 5.6.3 — Curva de pressdo capilar medida em fun¢do do tempo para um processo de drenagem em uma
jungdo capilar-cavidade esférica. Nessa situacdo, o equilibrio ¢ atingido na juncdo, sendo necessario uma
variagdo de pressao de ~ 0.05 para que a cavidade seja invadida. Os simbolos representam os pontos obtidos na

simulacdo e a curva continua ¢ a curva de tendéncia, obtida pela média dos vizinhos adjacentes.

Observando a curva de pressdo capilar em fung¢do do tempo ¢é possivel verificar o
aumento da pressdo capilar junto a jungdo capilar-cavidade, em acordo com os resultados de
Tsakiroglou & Payatakes (1988). Além disso, mostra-se que a interface realmente pode
estagnar exatamente na jungdo capilar-cavidade. Na figura 5.6.3, observa-se que a maxima
pressdo capilar alcangada ¢ ~ 0.3 (unidades de rede); essa ¢ a pressdo necessaria para superar
a resisténcia capilar encontrada na junc¢do. Utilizando a analise tedrica desenvolvida na sec¢ao
2.3.2, foi possivel calcular teoricamente (para o caso 2D, onde D, = 134 ¢ D; = 30) a maxima

pressdo capilar adimensional necessaria para invadir a cavidade, o valor obtido ¢

P'reorico =P, /P, ~1.2, enquanto para o modelo MLGA, o valor medido ¢
P’ioa =P, /P, ~1.8. Essa diferenga pode ser decorrente de imprecisdes na medida do angulo

de contato (0 ~ 45°) ou/e do fato da pressdo aplicada na fase ndo-molhante ser superior a

pressdo necessaria para a invasdo da cavidade, visto que a minima diferenca de pressdo que



Resultados e Discussdo 81

pode ser imposta ¢ ~ 0.05. Uma outra fonte de imprecisdes pode ser o proprio modelo tedrico,
que foi obtido para situagdes estaticas, enquanto que no modelo MLGA a invasdo ¢ um
processo dindmico, semelhante ao processo real.

Esses resultados mostram que o modelo MLGA foi capaz de reproduzir o fendmeno

de resisténcia capilar em jungdes capilar-cavidade.

5.7. Invasao em Configuracoes Geométricas Representativas

Nessa secdo, foram simulados processos de invasdo em estruturas porosas
simplificadas representativas daquelas encontradas em meios porosos reais. Essas geometrias
foram escolhidas com o intuito de visualizar o comportamento do modelo utilizado mediante
formas irregulares que muitas vezes podem gerar regides aprisionadas de uma ou mais fases
presentes no escoamento.

Os resultados obtidos foram comparados qualitativamente com resultados
experimentais obtidos por Chatzis & Dullien (1983) mostrados nas figuras 5.7.1 ¢ 5.7.2. Em
todas as simulagdes, ambas as fases apresentam a mesma viscosidade e a mesma densidade
média de particulas.

Inicialmente foi simulado um processo de drenagem em um poro formado por dois
capilares de didmetros diferentes. Como a fase ndo-molhante (azul) ndo invade
espontaneamente o capilar de entrada, a condicao de contorno de pressao descrita na se¢ao 3.4
foi usada para criar um gradiente de pressdo no dominio a fim de forcar a invasdo. A
diferenca de pressdo aplicada foi de ~ 0.5 (unidades de rede). Os resultados obtidos sdo
mostrados na figura 5.7.3. Apds o processo de drenagem, simulou-se um processo de

embebicdo espontanea no mesmo poro. Os resultados obtidos sdo mostrados na figura 5.7.4.
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Figura 5.7.1 — Seqiiéncia de um processo de drenagem entre dgua e 6leo obtido experimentalmente (Chatzis &

Dullien, 1983). As imagens (a) e (d) correspondem aos estagios inicial e final, respectivamente.

Figura 5.7.2 — Seqiiéncia de um processo de embebigdo entre dgua e 6leo obtido experimentalmente (Chatzis &

Dullien, 1983). As imagens (a) e (f) correspondem aos estagios inicial e final, respectivamente.



Resultados e Discussdo 83

(a) (b)

(c) (d)

(e) 6]

Figura 5.7.3 — Seqiiéncia de um processo de drenagem simulado utilizando o modelo MLGA em uma rede
151x487. As imagens de (a) a (f) correspondem a 12000, 22000, 29000, 42000, 48000 e 57000 passos de tempo,
respectivamente. Cada imagem foi obtida com média temporal de 250 passos. O tempo total de simulagédo foi

de ~ 3.3 horas.
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(a) (b)

(©) (d)

Figura 5.7.4 — Seqiiéncia de um processo de embebicdo simulado utilizando o modelo MLGA em uma rede
181x487. As imagens de (a) a (f) correspondem a 1400, 114000, 123000, 134000, 175000 e 190000 passos de
tempo, respectivamente. Cada imagem foi obtida com média temporal de 250 passos. O tempo total de

simulagdo foi de ~ 10.5 horas.



Resultados e Discussdo 85

(a) (b)

(© (d)

(e) ()

Figura 5.7.5 — Seqiiéncia de um processo de drenagem simulado utilizando o modelo MLGA em uma rede
181x541. As imagens de (a) a (f) correspondem a 7000, 21000, 28000, 46000, 61000 e 71000 passos de tempo,
respectivamente. Cada imagem foi obtida com média temporal de 250 passos. O tempo total de simulagédo foi

de ~ 5 horas.
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(@) (b)

(©) (d)

Figura 5.7.6 — Seqiiéncia de um processo de embebicdo simulado utilizando o modelo MLGA em uma rede
181x541. As imagens de (a) a (f) correspondem a 1000, 47000, 65000, 85000, 97000 e 130000 passos de tempo,
respectivamente. Cada imagem foi obtida com média temporal de 250 passos. O tempo total de simulagédo foi

de ~ 9.5 horas.
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Como podemos observar, os resultados obtidos nas figuras 5.7.3, 5.7.4 ¢ 5.7.5 tém boa
concordancia com os resultados experimentais mostrados nas figuras 5.7.1 e 5.7.2.
Comparando ambos os resultados para drenagem, notamos que tanto na visualizagdo
experimental quanto no processo simulado a fase deslocada fica aprisionada no capilar de
menor diametro, ou no caso da figura 5.7.5, naquela regido onde a entrada e a saida t€ém um
capilar de menor didmetro. Em relagdo aos resultados para embebigdo, estes também
apresentam boa concordancia com os resultados experimentais. Como podemos observar nas
figuras 5.7.2 e 5.7.4, em ambos os casos a eficiéncia do deslocamento ¢ de 100%, o que
mostra que esse tipo de poro nao pode ser utilizado para explicar o fenomeno de “trapping”
em meios porosos no caso de embebicao (Chatzis & Dullien, 1983). Além disso, nota-se que
no caso simulado ndo hd um filme precursor da fase molhante, visto que a caracteristica
discreta (conseqiientemente irregular) do meio impede que este se desloque rapidamente.
Desse modo, a interface move-se até encontrar a regido sélida central, separando-se entdo em
duas, uma no capilar menor e outra no capilar maior. Em virtude das forgas capilares nesse
escoamento serem dominantes (Ca ~ 107) a interface no capilar menor move-se mais
rapidamente do que a interface do capilar maior.

Os resultados simulados na figura 5.7.6 também estdo em acordo com os resultados
mostrados em Chatzis & Dullien (1983). Nesse caso, grande parte da fase nado-molhante fica
nitidamente aprisionada no poro, mostrando que esse tipo de poro é representativo na
explicagdo do fendmeno de “trapping” em meios porosos para o caso de processos de
embebicdo. Verifica-se nas figuras 5.7.3 e 5.7.4 que a propria dinamica simulada é muito
semelhante a experimental, principalmente em relagdo as curvaturas das interfaces e aquelas
por¢oes da fase molhante que ficam retidas junto as paredes. Essas por¢des podem causar o

fenomeno de “lubrificagdo” da fase nao-molhante, pois muitas vezes, a fase invasora perde o
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contato direto com a parede, o que faz com que a mesma escoe com maior velocidade através
do poro.

Um fator que deve ser observado, ¢ a instabilidade dos filmes da fase molhante que
ficam estagnados junto as paredes, que inicialmente estdo conectados e apos alguns passos de
tempo esses filmes se rompem. Esse problema ¢ ocasionado pela difusdo das particulas
vermelhas na fase azul e vice-versa, e em principio, ndo pode ser resolvido, pois resulta da
dindmica microscopica dos modelos de gas em rede, que impdem somente uma particula em
cada dire¢do da rede, de modo que mesmo que haja um mediador e uma particula de mesma
cor na direcdo i, este ndo terd efeito nenhum se houver uma outra particula de mesma cor na
dire¢do —i, pois aquela diregdo ja estara ocupada.

Para concluir, nota-se que os experimentos foram conduzidos em 3D, enquanto a
simulagdo foi realizada em 2D. Assim, algumas diferengas eventualmente podem aparecer

entre o resultado experimental e o resultado simulado.

5.8. Efeito da Molhabilidade em Processos de Deslocamento Imiscivel

Processos de deslocamento imiscivel sdo fortemente influenciados pela molhabilidade
das fases no escoamento em uma estrutura porosa. Dessa forma, quando se pretende otimizar
um processo de deslocamento entre dois fluidos ¢ de extrema importancia o conhecimento das
interacdes entre as fases e as regides solidas do meio poroso. Mungan (1966) mostrou que
podem ser obtidas diferentes saturacdes residuais, dependendo do angulo de contato. O autor
utilizou para experimentacdo pd de politetrafluoretileno (TFE) comprimido em diversas
pressdes. Segundo o autor, o motivo de tal escolha reside no fato de tais meios porosos
apresentarem baixas energias de superficie, o que diminui sensivelmente a adsor¢ao de

particulas nas superficies solidas. Além disso, Mungan utilizou substancias puras sem agentes
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tensoativos. Os resultados obtidos pelo autor referem-se a eficiéncia do deslocamento
imiscivel, concluindo que quando uma fase molhante desloca uma fase ndo-molhante o
processo de deslocamento ¢ sempre mais eficiente, de modo que para menores angulos de
contato menor ¢ a saturagdo residual. Esse resultado ¢ esperado, pois quanto maior a
molhabilidade da fase deslocada, maiores (ou mais fortes) sdo as interacdes fluido/sélido,
sendo mais dificil aumentar a eficiéncia do deslocamento. Note que nesse trabalho, considera-
se como saturagdo residual a saturagdo da fase deslocada apos a fase invasora atravessar
completamente 0 meio poroso.

Foram realizadas simulag¢des utilizando o modelo MLGA, variando-se o angulo de
contato da fase invasora a fim de verificar a validade dos resultados simulados em relagdo ao
autor citado acima. Nas simulacdes foi utilizada uma geometria porosa idealizada formada de
circulos bidimensionais de mesmo raio aleatoriamente arranjados, mas que nao se sobrepoem.
Os angulos de contato da fase invasora foram variados de 180° a 0°. Note que passamos de

um processo de drenagem para um processo de embebicdo. A razdo de viscosidades entre a

fase deslocada e fase invasora é dada por p,/u; ~40. Nos trés casos simulados, a fase

invasora estd sujeita a uma pressao aplicada P;, de modo que a AP entre as cAmaras ¢ de ~ 2.0
(unidades de rede). Alguns passos da evolucao dos escoamentos simulados sdo mostrados nas
figuras 5.8.1, 5.8.2 ¢ 5.8.3.

A informagdo de saturacdo da fase deslocada em funcdo do tempo ¢ mostrada na
figura 5.8.4., onde facilmente pode ser observada a eficiéncia do deslocamento em funcdo da

molhabilidade imposta.
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(e)

Figura 5.8.1 — Seqiiéncia da simulagdo de um processo de invasdo em uma geometria porosa idealizada com
dimensdo de 290x390 unidades de rede. As imagens (a), (b), (c), (d), (e) e (f) correspondem a 6000, 12000,
18000, 24000, 30000 e 34000 passos de tempo, respectivamente. O angulo de contato da fase invasora é ~ 180°.

O tempo total de simulagdo foi ~ 3.7 horas.
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(e)

Figura 5.8.2 — Seqiiéncia da simulagdo de um processo de invasdo em uma geometria porosa idealizada com
dimensdo de 290x390 unidades de rede. As imagens (a), (b), (c), (d), (¢) e (f) correspondem a 4500, 9000,
13500, 18000, 22500 e 27500 passos de tempo, respectivamente. O dngulo de contato da fase invasora é ~ 90°. O

tempo total de simulagdo foi ~ 3.0 horas.
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Figura 5.8.3 — Seqiiéncia da simulagdo de um processo de invasdo em uma geometria porosa idealizada com
dimensdo de 290x390 unidades de rede. As imagens (a), (b), (c), (d), (¢) e (f) correspondem a 2750, 8500,
13500, 18000, 22000 e 26000 passos de tempo, respectivamente. O angulo de contato da fase invasora é ~ 0°. O

tempo total de simulagdo foi ~ 2.8 horas.
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Figura 5.8.4 — Saturagdo da fase deslocada em funcdo do tempo de simulagdo para o escoamento em uma
geometria porosa formada por circulos de mesmo raio, aleatoriamente arranjados. Note que a saturagdo residual

¢ menor para menores angulos de contato, de acordo com os resultados experimentais de Mungan (1966).

Os resultados apresentados na figura 5.8.4, utilizando o modelo MLGA, tém boa
concordancia qualitativa com os resultados de Mungan (1966).

Nas simulagdes realizadas, o angulo de contato foi variado de 180° a 0°, ou seja, como
ja citado, passamos de um processo de drenagem para um processo de embebicao,
respectivamente. Como foi mostrado, em um processo de embebicdo o processo de
deslocamento ¢ mais eficiente. Esse fato ¢ devido a agdo conjunta de forcas capilares e da
pressao aplicada na fase invasora. Enquanto as forgas capilares tendem a invadir menores
poros e constricdes, a pressao aplicada tende a fazer com que a fase invasora percorra os
caminhos de menor resisténcia, ou seja, maiores poros € constri¢gdes. Assim, 0 processo como
um todo ¢ otimizado e a saturacdo residual diminui fortemente para menores angulos de
contato.

E importante notar que os resultados obtidos utilizando o modelo MLGA sio para

estruturas 2D, enquanto que os resultados obtidos por Mungan (1966) sdo experimentais e
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realizados em estruturas 3D, de modo que os resultados simulados sdo apenas qualitativos.
Além disso, nota-se que o fenomeno de “trapping” é muito pequeno em estruturas porosas 2D
(especialmente na embebicdo), pois ndo hd a mesma conectividade presente em estruturas

porosas 3D.

5.9. Curvas de Pressao Capilar

As curvas de pressao capilar P, em funcdo da saturacdo S de uma das fases (em geral,
da fase molhante) t€ém grande importancia no estudo de processos de deslocamento imiscivel
em meios porosos, pois podem fornecer caracteristicas importantes do processo de invasiao em
um determinado meio poroso. Entre as caracteristicas mais importantes fornecidas, estdo a
distribuicdo do tamanho dos poros, a saturacdo irredutivel da fase deslocada e a saturagdo
residual da fase deslocante. Visto sua importancia, ¢ interessante que um modelo
computacional para simulacdo de escoamentos bifasicos seja capaz de simular as curvas de
pressao capilar representativas de um determinado meio poroso.

Assim, simulam-se nessa secdo processos de invasdo em uma estrutura porosa
formada de circulos bidimensionais arranjados aleatoriamente no dominio, cuja porosidade ¢
de 65%. Como o objetivo principal ¢ obter uma curva de P, em fun¢do da saturagdo da fase
molhante Sy, (fase amarela), a pressdo externa aplicada na fase ndo-molhante (fase azul) Py, €
aumentada em passos de 0.25 (unidades de rede) até um limite definido pelo didmetro dos
poros da membrana inserida na camara (ver figura 5.9.1) ocupada pela fase molhante, no qual
os poros da membrana sdo invadidos. Essa membrana tem a fun¢do de evitar que a fase
invasora invada a cdmara inferior (ver figura 5.9.1), fazendo com que poros de menores
diametros possam ser invadidos a medida que a pressdo externa ¢ aumentada. Para cada passo

de pressdo, necessita-se aguardar até a obtenc¢do do equilibrio, onde a saturacdo de ambas as
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no meio torna-se constante. A curva obtida nesse processo ¢ chamada de curva de drenagem.
Ap0s ser atingida a pressdo limite citada, realiza-se o processo inverso, baixando-se a pressao
na fase ndo-molhante Py, de modo que essa fase recue e a fase molhante desloque a fase nao-
molhante. Desse processo obtém-se uma curva de embebi¢do. A seqiiéncia da simulacio
dessas invasdes ¢ mostrada nas figuras 5.9.2 ¢ 5.9.3. As curvas de pressao capilar obtidas sao

mostradas na figura 5.9.4.

Camara superior

.... Membrana
pnfTannnnnny fll,n.l/
P=0

:lﬂl | I1I

>

Cémara inferior

Figura 5.9.1 — Esquematiza¢do do dominio de escoamento simulado. Na figura sdo mostradas as camaras

superior e inferior, onde ficam localizadas as fase ndo-molhante e molhante, respectivamente.

Como pode ser observado na figura 5.9.4, as curvas de pressdo capilar obtidas com o
modelo MLGA apresentam as mesmas caracteristicas de curvas de pressdo capilar obtidas
experimentalmente. Entre essas caracteristicas, pode-se observar o fenomeno de histerese, que
faz com que o comportamento da curva de drenagem seja diferente da curva de embebicao.
Nota-se que nas curvas mostradas, existe um valor de pressdo capilar de entrada, P, ~ 1.0

(unidades de rede), onde a fase molhante realmente “atravessa” o meio poroso por completo,
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encontrando a membrana na camara inferior. No caso simulado, a pressao capilar maxima na
camara superior que pode ser aplicada, depende do diametro dos poros da membrana. Dessa
forma, quando a invasao desses poros inicia, ndo ¢ mais possivel o aumento de pressao capilar
na fase ndo-molhante; mesmo assim, foi possivel encontrar o valor aproximado de saturacao
irredutivel da fase molhante de ~ 0.3. Observando a curva de embebi¢ao, foi possivel obter o
valor da saturagao residual da fase ndo-molhante de ~ 0.2.

A partir de uma observacdo mais detalhada das imagens obtidas nas simulagdes,
verifica-se que algumas regides da fase deslocada tendem a “desaparecer” da simulacio
(compare as figuras entre 5.9.2(f) e 5.9.2(j)). Como ja citado anteriormente, esse efeito ¢
causado pela difusdo das particulas da fase deslocada na fase deslocante, devido ao principio
de exclusdo presente em modelos de gas em rede. Nesse caso, tal efeito tende a ser aumentado
devido as altas pressdes aplicadas na fase deslocante. Isso ndo representa um problema na
medi¢do da saturacdo das fases, pois como ¢ um fenomeno de difusdo, essas particulas
“desaparecem” de algumas regides, mas “aparecem’” em outras regides. Essa difusdo aparece
com mais freqiiéncia em processos de embebicao, cujos tempos de processamento tendem a

ser mais elevados, o que faz com que as fases fiquem mais tempo em contato.
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Figura 5.9.2 — Seqiiéncia de um processo de drenagem (0. ~ 180°) em um meio poroso 2D idealizado com
dimensdo de 500x500 unidades de rede sob diferentes pressdes externas aplicadas. As imagens de (a) a (1)
correspondem a 50000, 100000, 150000, 175000, 200000, 225000, 250000, 300000, 350000, 400000, 450000 ¢
550000 passos de tempo, respectivamente. As imagens foram obtidas com média temporal de 500 passos. O

tempo total de simulagdo foi ~ 145 horas.
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Figura 5.9.3 — Seqiiéncia de um processo de embebicdo (6, ~ 0°) em um meio poroso 2D idealizado com
dimensdo de 500x500 unidades de rede sob diferentes pressdes externas aplicadas. As imagens de (a) a (1)
correspondem a 16000, 150000, 200000, 235000, 256000, 300000, 403000, 425000, 475000, 506000, 535000 e
600000 passos de tempo, respectivamente, tendo como ponto de partida o ultimo passo de tempo do processo de
drenagem. As imagens foram obtidas com média temporal de 500 passos. O tempo total de simulagdo foi ~ 160

horas.
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Figura 5.9.4 — Curvas de pressao capilar obtidas utilizando o modelo MLGA. Em (a) e (b), sdo mostradas as
curvas de drenagem e embebigdo para a saturacdo da fase molhante e para saturagdo da fase ndo-molhante,

respectivamente.

Um fator interessante observado nas simulagdes, e ¢ condizente com a realidade fisica
do problema, ¢ o comportamento do sistema frente aos processos de drenagem e embebicao.
No caso da drenagem, a fase invasora ndo-molhante sempre aumenta sua area invadida, o que
aumenta seus “caminhos” disponiveis para o escoamento. O mesmo nao ocorre no Processo
de embebicdo, onde a fase ndo-molhante perde sua continuidade em virtude de sucessivas
rupturas por “snap-off”’. O fendomeno de “snap-off” ¢ caracterizado pela ruptura da fase ndo-
molhante em funcdo das instabilidades que ocorrem em regides estreitas, como constri¢des.
Essa perda de continuidade apresentada pela fase ndo-molhante no processo de embebigdo,
faz com que tais processos tornem-se mais lentos, pois os caminhos disponiveis para a fase

nao-molhante escoar, diminuem com o tempo.
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E importante notar que o meio poroso utilizado ¢ idealizado e bidimensional, ou seja,
ndo ¢ representativo daqueles meios porosos encontrados na natureza. Embora, muitos
fenomenos complexos que sdo observados em meios porosos reais, possam ser observados

nesses tipos de geometrias, como por exemplo, os fendmenos de histerese.
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6. CONCLUSAO

O Modelo de Gas em Rede Booleano com Mediadores de Campo (MLGA) mostrou-se
eficiente na simulagdo computacional de escoamentos bifdsicos em estruturas porosas
bidimensionais. O modelo foi capaz de recuperar a natureza fisica da lei de Young-Laplace,
em relacdo a linearidade da diferenca de pressdo na interface com o inverso do raio. Foi
possivel simular a dindmica macroscopica de molhamento observada experimentalmente com
a modificagdo das interagdes entre particulas e regides solidas. Introduziu-se nesse trabalho,
um método para simular viscosidades diferentes com a mesma densidade média por sitio,
tornando possivel a simula¢do de escoamentos imisciveis com fluidos de diferentes
viscosidades.

Mesmo com toda simplicidade presente no modelo MLGA, este se mostrou robusto
para a simulagdo de fendmenos complexos, e ainda ndo completamente entendidos, como a
invasdo capilar com influéncia da gravidade e processos de deslocamento imiscivel em
geometrias de diferentes formas, além de simular aspectos fisicos referentes a interagdo entre
diferentes espécies de forgas, como capilares e viscosas. Em principio, os tempos de
computagdo ndo apresentam grandes problemas, pois tendem a ser minimizados com a
utilizagdo de métodos de computacdo paralela e com o advento de novos computadores, que
possuam maior poder de processamento.

Considerando a diversidade dos fendmenos simulados, o0 modelo MLGA demonstrou
ser promissor na simulacao de escoamentos multifasicos, visto que todos os resultados obtidos
nesse trabalho tiveram boa concordancia com resultados experimentais e tedricos presentes na
literatura. Isso evidencia que este modelo pode vir a ser uma ferramenta poderosa para
simulagdo e predicdo do comportamento de diferentes fluidos no escoamento em meios

porosos reais, como aqueles encontrados em reservatorios de petrdleo.
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7. SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

O modelo MLGA mostrou-se adequado para a simulagdo de processos de
deslocamento imiscivel em meios porosos bidimensionais. Mas ha a necessidade de validagao
do modelo para meios porosos em trés dimensdes, semelhantes aqueles encontrados em
situacdes reais, nos quais resultados experimentais estdo disponiveis. Sendo esse processo,
dispendioso em recursos computacionais, pois as redes utilizadas sdo bem maiores do que
aquelas utilizadas nesse trabalho, a paralelizacio dos codigos computacionais para
processamento de alto desempenho em “clusters” de computadores ¢ de extrema importancia.
Apobs todo esse processo, torna-se viavel a simulacdo de escoamentos multifdsicos em
diferentes geometrias porosas tridimensionais. Entdo, a aplicacio do modelo MLGA para a
simulagdo de sistemas dgua-6leo, pode ser um caminho a ser seguido, visto que ¢ de grande
importancia para a industria do petroleo, pois permite a obtenc¢do de curvas de permeabilidade
relativa para o sistema referido.

Um outro ponto importante, ¢ o desenvolvimento de modelos de gés em rede para as
substancias tensoativas que sdo utilizadas em processos de otimizacdo de recuperagdo de
petréleo. Esses modelos seriam uteis para a previsdo de escoamentos multifasicos ao nivel de
poro, quando estdo presentes outras substincias que modificam o comportamento do
escoamento. Assim, seria possivel um estudo mais detalhado da influéncia de tais sustancias
em processos de drenagem e embebicdo, freqiientemente utilizados na induastria de

recuperagdo de petroleo.
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APENDICE A — Expansio de Chapman-Enskog

Para a deducdo do comportamento macroscépico de um modelo de gis em rede
utiliza-se 0 método de Chapman-Enskog (Chapman & Cowling, 1952; Philippi, 2002; Santos,
2000) e assume-se que o gas esta proximo do equilibrio, de modo que as corregdes em torno
da distribui¢do de equilibrio sdo pequenas. No desenvolvimento dessa se¢do, foi utilizado o
procedimento seguido por Santos (2000).

A fim de desenvolver o método, introduz-se o tempo caracteristico macroscopico tce o
comprimento caracteristico macroscopico L, sendo que t. >> h; e L >> hy. Além disso,

utilizam-se as variaveis adimensionais t , x e C , definidas por

# t

t =—

tC

(A1)

* X

X =—

L
c'=cle

L

Considerando-se que a distribuicdo N; esta proxima da distribuicdo de equilibrio N{*,

pode-se fazer a seguinte decomposi¢ao:

N, =N’ +k N +k *NZ+. (A.2)
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onde N} =Nf e k, =h,/t ¢éo0namero de Knudsen.
Fazendo h, =k, t. na equacdo 3.34 e desprezando-se termos de ordem superior a K

tem-se

k,(0.N,+Co N )+

(A.3)
+1k2(68N+C*86N+C*C*88N)—Q t
5 n Ve N il U N o ~ipl o Up-Ni )= i(X, ).
A derivada temporal também pode ser decomposta, para isso define-se
0.=0, +k,0. +k,’0,. +... (A4)

Apos a aplicagdo do operador 0. sobre a densidade p e a quantidade de movimento

pv, as seguintes defini¢des sdo importantes

0,p=-0_pV,
(A.5)
ar*p >0 = O
€
* *(
0,pv, =—0 .11,
(A.6)

* _ #T
ar*pva >0 — _6(1*1_[(1[3 >0

onde foi levado em consideragdo a equacdes da continuidade 3.37 e da quantidade de movi-

mento 3.40.

Decompondo analogamente o operador de colisdo €Q;, tem-se
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Q.(N,,..N,)=Q +k Q! +k Q7 +... (A7)

sendo que da propria defini¢io de equilibrio, Q’(N,,..N,)=Q. (N, .N:*) = 0.

A substituicao destas decomposi¢des na equacdo A.3, resulta em

kn(GO*N? +Cfa6a*N?)+

(A.8)
1 2 0 * 0 * * 0
+Ek“ (80*80*Ni +C,0,.0, Ny +C;,Cy0 .0, Ny +
+0, N} +Cj,0,.N; +81,,N?)+... =k Q +k Q7 +..
Tomando somente os termos de ordem k,, tem-se,
0N/ +C;,0 N/ =0 (A.9)

A equagdo acima permite que se obtenha N! em fungdo dos invariantes colisionais p e

pv. Para isso é necessario expressar o lado esquerdo da equagdo em termos destes invariantes
: . 1
e linearizar o operador (Q;, para que se possa obter €); .

Escrevendo a equagdo A.9 nas varidveis originais
9,N{ +C,,0 N/ =Q; (A.10)

e substituindo N? = Nt (p,pv), obtém-se

D b-b Q) A1l
(Czb Qlaﬁ + bb aﬁJ B(pva) t

m m C
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para as particulas em movimento e

1 Q!
By (pv,) = (A12)

C

para i referindo-se as particulas em repouso.

O operador de colisio Q,(N,,.,N,)=Q. (N} +k Nj+..,..,Np +k N, +...) pode

Ser expresso como uma expansao em série de Taylor em torno de N, = N/ Portanto,

b 0Q). A.l
Q, =, (N{,.,N)+> —- k, N} +... A-13)
k=1 k N? """ Ng
Assim, tem-se
b
Q=Y o, N (A.14)
i ON NY,..,N¢
P

Considerando a distribuicdo de equilibrio para quando |V| =0, obtém-se N! :E.

Assim, considerando a expressao 3.13, tem-se

0. o [zsj]1 [2(1%)}1
i :zA(S’S)(Si_Si)f O (1=1)Y (s, —1) (A.15)
ON, Noof e
Chamando =A,, as equagdes A.11 e A.12 podem ser reescritas como

k

Nj=f

’b bb

m m

D - 1
(C Qiaﬁ + b-b, 6(1[3 jaﬁ (pv,) = t_ZAikN}c (A.16)
A
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(A.17)

_15 0

1
b af B(pvoc) = t_ZAlkNL
I k

sendo validas para as particulas em movimento e para as particulas em repouso, respectiva-

mente.

As equagdes A.16 e A.17 definem um sistema linear na forma

Co AOO m

C, _ 1 Ay A.ll Al.bm N} (A.18)
t. : ' :

Cb Ab 0 Abml Ab b NL

onde

As equagdes A.16 e A.17 permitem a obtengdo de N! em fungdo dos pardmetros

macroscopicos, para tanto reescreve-se as equagdes na forma:

0 -b, /b, N,
> PV . o , :t_A- ! (A.19)
(Xﬁc m : m : C :
1 N,

onde b, refere-se as particulas em repouso e A ¢ a matriz b, xb, mostrada em A.18.
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Devido a conservacdo da massa e da quantidade de movimento, a matriz A tem

1,..,1)e(c,,...,c,, ) como vetores caracteristicos associados ao valor caracteristico 0.

Considerando apenas uma particula em repouso, os outros vetores caracteristicos sao

0 0 0
lex ley lez (AZO)
Q2xx s Q2xy ERRRS] QZzz
_Q byxx | _Q byxy | _Q b,zz |
associados ao valor caracteristico Aq. E também
b ]
1
(A.21)
1
- 1 -

¢ um vetor caracteristico, associado ao valor caracteristico Ao. Sendo que os valores Aq € Ao

vao depender da forma do operador de coliso.
Os vetores caracteristicos da matriz /A formam uma base na qual ¢ possivel

representar o vetor N'. Chamando de ‘Pfﬁ estes vetores caracteristicos, escreve-se

N' =Y >ar'Pe (A.22)

k op

€ portanto,
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AN =YSam, P (A.23)
k ap

Substituindo /A -N'na expressdo A.19, determina-se os coeficientes a” :

Dt
al =——=—0,(pv A24
Q Aoc’b,, p(PVe) (829
t 0
capf

Retornando & expressio A.22 temos entio N' como funcdo dos pardmetros

macroscopicos:
__ blTl ] | 0 |
1 Qiap (A.26)
N1 :Zaoaﬁ 1 +Zagﬁ QZaB
ap : ap :
L 1 . _Qbmaﬁ
Reescrevendo,
t (A.27)
N, = ———0,pv
0 b, sPVg
Dt t
1 _ c c
Ni - % chzbm Qi(waﬁpva + bbm%0 6[3pVB (A28)

Usando a equacdo A.8 e retornando as varidveis originais, tem-se:
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A.29
laoﬁoN? +0,0,N/C,, +laaaBN?ciaciB + (A.29)
2 2
N! NI 1 o QF
+80T+Ciﬁ8ﬁt+Z81Ni .:F
Multiplicando-se por C; e somando sobre i, obtém-se
1 1 |
t—alpvﬁ +t—8a zNiCiuCiB +
¢ ¢ ' (A.30)

1 D 1
+56a(z Ciaciﬁ|:czb Qi + bb 8y5:|5yPV5j =0.

m

Substituindo N;' calculado anteriormente e utilizando A.1 e a defini¢do do ntimero de

Knudsen, tem-se

2 2 (A31)
k,8,pv, = GQth—szﬁypVy]+8a{th v,(6.pv, +5BpVa):|
t t
onde

(11 (A.32)

oD+2(2, 2

o2 (L n) (1 1) by

> " DMD+2)\ g 2) \bboi, bb, )DD+2) (A.33)

Adicionando os termos de primeira ordem (Equacdo de Euler) e usando a definicao

A 4, obtém-se a seguinte equagao

d,pVv; +8a[pg(p)v Va]= 60c[u(80tpvB +0,pV, )]+ 8B(K8apva)—8BP (A.34)
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2 2
h h . : L .
—v, e K= h¢v2 sdo os coeficientes de viscosidade em unidades
t t

onde P ¢ a pressdo, u =

fisicas.
Se for considerado um escoamento incompressivel, a seguinte equagado ¢ obtida

0,pvy +0,lpe(P)vyv, |=0,[n(0,pv, +,pv, )]-8,P (A35)

que ¢ equacdo de Navier-Stokes para modelos de gés em rede, a qual difere da equagdo da
mecanica dos fluidos pela presenga do fator g(p), que como foi visto anteriormente, pode ser

eliminado por uma mudancga de varidveis.





