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Sao apresentados os resultados dos estudos de simula¢do da evaporacdo de um fluido em
um meio poroso capilar. Empregando um modelo de rede correlacionado do tipo sitio-
ligacdo tridimensional para representar um meio poroso, o arenito de Clashac, diferentes
aspectos da distribuicéo de fases devido a evaporacdo foram analisados em um fluido Unico
no meio poroso.

Como uma consequiéncia direta do meio poroso utilizado foi analisada a influéncia de
meios porosos fortemente desordenados com uma ampla distribuicdo de tamanhos de poros
e gargantas no processo de evaporagao.

Dados experimentais juntamente com as distribui¢des de poros e gargantas foram usados na
construcao e ajuste do modelo de rede, permitindo a determinagdo da curva porosimétrica
para o arenito de Clashac para diferentes graus de correlagdo. Também, o comprimento de
correlacéo foi obtido da teoria da percolacao.

No caso estudado o processo de evaporacdo foi insensivel aos diferentes graus de
correlacdo que poderiam ocorrer entre poros e gargantas. Em adicéo, foi observado que o
padrdo de evaporacao foi 0 mesmo para todas as redes analisadas acima do comprimento de
correlacao.
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We present the results from simulation studies of evaporation of a single fluid in a capillary
porous medium. Employing a three-dimensional site-bond correlated network model to
represent a porous medium, namely Clashac sandstone, we analyze different aspects of the
phase distribution by evaporation of a single fluid in the porous medium.

As a direct consequence of the porous medium utilized we analyze the influence of a
strongly disordered porous media with a broad range of pore and throat size distributions in
the evaporation process.

Experimental data together with throat and pore size distributions were used to build and
match the network model, allowing determining the porosimetric curve for the Clashac
sandstone for different degrees of correlation. Also, the correlation length was obtained
from the percolation theory.

In our case study the evaporation process modeled was insensitive to the different degrees
of correlation that might occur between pores and throats. In addition, it was observed that
the evaporation pattern was the same for all analyzed networks above the correlation
length.
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SIMBOLOGIA

c € a concentracao total do sistema;
Ca» é a concentracgédo da espécie A no gés circundando a rede gerada;
Ca.i é a concentracdo da espécie A na interface liquido-gas;

d é o didametro da garganta aonde a evaporacdo acontece;

d é a dimenséo euclidiana do sistema;

Das € 0 coeficiente de difusdo entre os componentes A e B;

Ds é a dimensdo fractal do sistema;

ESP é o espacamento da rede gerada;

g é a constante gravitacional,;

h € uma altura qualquer no meio poroso no eixo de referéncia;

ka é o coeficiente de transferéncia de massa convectivo em relagdo ao componente A;
Ma é a massa molar do componente A;

Na: é o fluxo molar unidimensional na direcdo z do componente A através do
componente B;

Ng, é o fluxo molar unidimensional na direcdo z do componente B através do
componente A;

Na; € 0 fluxo massico unidimensional na direcdo z do componente A através do
componente B;

P é a presséo do sistema;

Pvap € @ pressdo de vapor corrigida do componente liquido A no sistema;

p°Vap é a pressao de vapor do componente A considerando uma superficie lisa;

Pc é a pressao capilar;

Pc(0) é a pressdo capilar tomada na origem do eixo de referéncia;

Pc(h) é a presséo capilar na altura especificada h;

Pa.i é a pressédo parcial do componente A na interface liquido-gas;

Paw € a pressdo parcial de referéncia do componente A na fase gasosa;

Pa2; Pa1 S80 as pressdes parciais do componente A no poro 1 e 2;

R é a constante universal dos gases;

r é o raio da garganta considerada;

vii



T é a temperatura do sistema;
TAMPOROS é o tamanho de cada poro analisado dentro meio poroso;
V é o0 volume do sistema;

y. é a fracdo molar do componente L na mistura binaria;

Simbolos Gregos

B e v expoentes criticos das leis de escala na teoria da percolagéo

& é o comprimento de correlagdo do sistema ¢

¢ é a tensdo superficial do liquido;

Ap ¢ a diferenca entre as massas especificas do liquido e do gas e igual a p; - pg;

pa € a massa especifica do componente A na fase liquida;

viii
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1. INTRODUCAO

Nas diferentes areas do conhecimento os meios porosos sdao objetos de estudos
intensivos visando a compreensdao dos mecanismos que regem o0S processos a eles
relacionados. Na medicina, agricultura, quimica, meio ambiente e em muitas outras
areas, os processos envolvendo a transferéncia de calor, transferéncia de massa, os
processos relacionados ao fluxo de substdncias nesses meios porosos, a propria
compreensdo da sua morfologia t€ém levado ao desenvolvimento de trabalhos que
procuram melhorar o entendimento dos fendmenos que ocorrem a nossa volta e assim
facilitar a nossa vida. Uma area de nosso especial interesse diz respeito a evaporagdo de

fluidos em meios porosos.

1.1. MOTIVACAO
A evaporacao de fluidos em meios porosos tem sido estudada como uma possivel
técnica de recuperagdo utilizada durante a explotagdo de reservatorios de petroleo
[1,2,3,4]. Por exemplo, em reservatorios fraturados distingue-se uma porosidade
associada as fissuras ¢ uma porosidade associada a matriz ou bloco. Durante a etapa de
producdo primaria, o petréleo produzido provém essencialmente das fissuras, regides
geralmente associadas a permeabilidades elevadas. Apds a producao inicial desse 6leo
das fissuras, uma grande quantidade de dleo resta ainda presa nos blocos. Uma das
técnicas de recuperacdo consiste na drenagem gravitacional, onde o 6leo contido nos
blocos escoa por efeito gravitacional para as fissuras, produzindo-se uma outra parte
desse Oleo restante. Existem casos onde o 6leo retido nos blocos ndo escoa para as
fissuras. Estes casos estdo relacionados a blocos de baixa permeabilidade e de pequenas
dimensdes, onde as forcas capilares sdo intensas o suficiente para evitar o escoamento
gravitacional. Nestes sistemas, tem-se estudado que a injecdo de um gas seco pode ser
uma opcao para se aumentar a recuperagdo de Oleo do reservatorio. Isto poderia ser
feito, por exemplo, através da vaporizacdo induzida dos componentes leves e/ou
intermediarios pela injecdo de um gas [2,3,5]. Também, na produgdo de 6leos pesados,
durante a recupera¢do por mecanismo de gis em solucdo, tem-se que a evaporagao
exerce um papel importante e ainda pouco compreendido [1]. Este ¢ o caso, por

exemplo, de 6leos pesados contendo bolhas de géas dispersas ou aprisionadas que sdo




produzidas junto com esses 0leos. Para alguns reservatérios contendo 6leos deste tipo
tém-se observado taxas de producao maiores do que as esperadas, baixas razdes gas-
6leo e altos fatores de recuperacdo. Este comportamento diferente do esperado tem
levado os pesquisadores a propor diferentes mecanismos de producdo para justificar o

observado.

A evaporacdo ¢, ainda, uma das opg¢des para remediacdo de solos contaminados devido
ao uso intensivo de pesticidas em plantagdes, ao descarte inapropriado de residuos
quimicos em terrenos baldios ou vazamento de hidrocarbonetos em tanques de
combustiveis [6-8]. Uma das técnicas de remediacao de solos emprega, por exemplo, a
extracdo de vapor do solo ou ventilacdo do solo através da inje¢do de ar ou de um gas
especifico para limpeza da regido contaminada. Basicamente, nesta técnica ocorre a
evaporag¢do dos liquidos contaminantes do meio poroso em uma corrente de ar forcada,
induzida por um sistema de bombas de vacuo posicionadas estrategicamente de forma a

otimizar a recuperacao.

A evaporagdo ¢ ainda uma etapa de processo bastante util na area farmacéutica para a
preparagao de medicamentos, na silagem de graos na area de alimentos e nos processos

de preparacdo de catalisadores utilizados na industria quimica.

1.2. OBJETIVOS

O objetivo deste trabalho ¢ avaliar de forma adequada os coeficientes de transporte e as
propriedades morfoldgicas, topoldgicas e dindmicas desses meios porosos visando
melhorar o projeto, operacdo e controle dos processos industriais onde ocorre
evaporacdo. Para este fim serd feita a simulagdo da evaporacdo de fluidos em meios
porosos por métodos microscopicos, utilizando os conceitos de modelos de redes para
uma representacdo idealizada do meio poroso, bem como os conceitos advindos da
teoria da percolacdo. Dados experimentais reportados na literatura sobre a evaporacao
de fluidos em meios porosos serdo utilizados no presente estudo para verificacdo do

modelo.




Em um aspecto mais bésico, sabe-se que meios porosos naturais apresentam correlagdes
espaciais em suas estruturas [9-14]. Muitas vezes, essas correlagdes ndo sao levadas em
consideracdo nas formulacdes dos modelos apresentados na literatura. Este fato, por
exemplo, ¢ considerado como uma das principais limitagdes apresentadas pelos criticos
na utilizagdo de modelos de rede para representacdo de meios porosos. Eles observam
que o excesso de aleatoriedade na construcao das redes da resultados que nao podem ser

comparados com testes em meios porosos reais.

Um outro objetivo deste trabalho ¢ o de simular o meio poroso tridimensionalmente, ao
invés da modelagem bidimensional mais utilizada na literatura. Embora os modelos
bidimensionais possam ser comparados mais prontamente com medidas experimentais,
sabe-se que algumas limitagdes existentes nos modelos bidimensionais ndo estdo
presentes ou sdo despreziveis em modelos tridimensionais. E o caso, por exemplo, da
formacgdo de ilhas isoladas de um liquido que evapora em um meio poroso. Na
nomenclatura usual da teoria da percolacdo essas ilhas sio comumente denominadas de
“clusters”. Ao longo deste trabalho as palavras “cluster” e “ilha” serdo usadas como
sindnimos, sem prejuizo do seu significado fisico. Nos modelos bidimensionais os
parametros de escala sdo diferentes se forem levados em conta a existéncia dessas ilhas
isoladas. No caso tridimensional, por exemplo, a fracdo do fluido invasor presente no
meio poroso, no ponto de percolacdo, ¢ o mesmo independente da existéncia das ilhas
de liquido formadas. Hoje, sabe-se que as diferencas apresentadas t€m menos a ver com
a dimensionalidade da rede gerada do que com a estrutura formada ser plana ou nao
planar [15]. De qualquer forma, modelos tridimensionais sdo mais genéricos e mais

representativos de meios porosos reais e serdo utilizados nesta tese.

Também, um objetivo ¢ estudar a influéncia dos conceitos de modelos de redes e teoria
da percolagdo para representar meios porosos. Sabe-se que uma grande limitagdo dos
modelos apresentados na literatura ¢ ndo considerar aspectos cruciais das redes geradas.
E sabido, por exemplo, que uma propriedade existente em sistemas de percolagio, o
comprimento de correlagdo (§) [12,16] esta relacionado com a escala de comprimento
(L) acima da qual uma rede de percolagdo ¢ macroscopicamente homogénea. Para que

as propriedades macroscopicas do sistema analisado sejam independentes desta escala, ¢




necessaria a determinacao do comprimento de correlagdo do sistema, possibilitando-se

entdo uma analise adequada do mesmo.

Um outro objetivo ¢ analisar a secagem de um meio poroso quando da evaporagdo de
um liquido puro. No caso da evaporagdo de um fluido em um meio poroso, Freitas e
Prat [5] informam que o aparecimento de ilhas de liquido isoladas ocorre muito mais
cedo em sistemas bidimensionais do que em trés dimensdes. Isto teria uma influéncia
direta no processo de evaporacdo, uma vez que quando j& ndo existe mais uma ilha
isolada de liquido atravessando toda a rede, o processo de difusdo na fase liquida seria

limitado pelas ilhas de liquido localizadas proximas a interface do meio poroso.

Por fim, serd verificada a influéncia da desordem no processo de evaporacdo de um
fluido em meio poroso apresentando uma distribui¢cdo natural de poros e gargantas. Em
um trabalho anterior [5], usou-se um meio poroso fracamente desordenado, com uma
distribuicao de tamanho de poros e gargantas na faixa de 0,1 um a 1,0 um para estudar
os gradientes de tensdo superficial em uma mistura liquida bindria em um meio poroso.
Em outro estudo [17], usou-se um modelo de rede tridimensional para levar em
consideracdo aspectos especificos da secagem, com o comprimento das gargantas
escolhidos na faixa de 100 um a 700 um para representar o meio poroso simulado. No
presente estudo, foi utilizado um meio poroso real, especificamente o arenito de
Clashac, que possui uma distribuicdo de tamanho de gargantas na faixa de 1 um to 100
um. Espera-se que com o uso de tais dados se possam obter resultados mais

representativos do processo de evaporagdo em um meio poroso.

1.3. ORGANIZACAO DA TESE
Uma revisdo bibliografica ¢ feita no capitulo 2, tratando dos diferentes estudos na
literatura sobre a evaporagao em meios porosos. Tratando o meio poroso sob a teoria do
continuo, tém-se tentado verificar o comportamento de plumas de contaminacdo em
solos. As plumas de contaminagdo referem-se a regides do solo contendo bolsdes de
contaminantes. Estes contaminantes, por exemplo, podem ser pesticidas utilizados em
plantagdes ou mesmo vazamento de tanques de combustiveis em uma industria. As

plumas podem se situar acima do lencol freatico, quando os componentes que a




compdem sao mais leves do que a dgua. Quando os componentes sao mais pesados que
a agua, essa regido do solo contendo os contaminantes situa-se abaixo do lengol
freatico. Com uma abordagem mais voltada aos pardmetros da teoria da percolagdo, a
nucleagdo de bolhas dentro de um meio poroso saturado com um fluido tem sido
analisada. Também, tém-se utilizado modelos de rede para representar um meio poroso
contendo um fluido que evapora. Estes estudos procuram determinar quais os fatores
governantes na evaporacao de um fluido em um meio poroso e quais os parametros que
devem ser levados em consideragdo com o objetivo de melhor entendermos os
processos onde a evaporagdo ocorre. Da analise destes estudos na literatura, observa-se
que nem sempre os resultados obtidos da simulagdo foram concordantes com o
observado experimentalmente. Por exemplo, podem-se citar as diferencas observadas
nas taxas de evaporacdo experimental e simulada. Usualmente esta ultima subestima os

resultados obtidos experimentalmente.

O modelo de rede a ser construido ¢ discutido no capitulo 3. Sdo apresentadas as
premissas para a representacdo do meio poroso, juntamente com uma breve descricdo
dos parametros a serem determinados utilizando-se para isso a teoria da percolacdo e a
teoria dos fractais. Em adi¢do, sdo apresentadas as equagdes governantes do processo de
evaporacdo adotadas no presente trabalho, bem como as hipdteses assumidas e as

limitacdes existentes na abordagem utilizada.

Os resultados da simulagdo efetuada para a construgdo do meio poroso sdo apresentados
no capitulo 4, sendo feita uma comparagdo entre os resultados obtidos das propriedades
da rede gerada e os dados experimentais disponiveis na literatura. Também, os
resultados obtidos da simulagdo do processo de evaporagdo sdo apresentados neste
capitulo, onde ¢ analisado o efeito das correlagdes existentes entre gargantas e poros do
meio poroso simulado, assim como a influéncia do tamanho da rede no processo de
evaporagdo e o abaixamento da pressdo de vapor causado pela variacdo dos tamanhos

de poros e gargantas no meio poroso.




Os resultados obtidos da simulagdo sao mostrados no capitulo 5, tanto no que se refere a
constru¢do do meio poroso quanto ao processo de evaporacao que ocorre dentro do

mesmo.

As conclusdes do presente trabalho sdo apresentadas no capitulo 6 e sdo feitas

recomendacdes para trabalhos futuros.

No Anexo I é apresentado o programa fonte em linguagem FORTRAN englobando
tanto a constru¢ao do meio poroso quanto o processo de evaporagdo de um fluido dentro

do mesmo.

No Anexo II, também em linguagem FORTRAN, ¢ apresentado um arquivo que gera
um outro arquivo de entrada para visualizacdo tridimensional do meio poroso gerado.

Esse arquivo de entrada ¢ escrito em VRML (Virtual Reality Modeling Language).




2. ESTUDO DA EVAPORACAO EM MEIOS POROSOS

r

Neste capitulo ¢ apresentada a revisdo bibliografica sobre o assunto, tratando-se das
diferentes abordagens utilizadas na literatura para representar a evaporagao de fluidos
em meios porosos. Em maior detalhe, as abordagens e hipdteses assumidas direta ou
indiretamente associadas a constru¢do numérica e/ou fisica de modelos de rede serdo
realcadas, serd feita a analise microscopica do meio poroso ¢ o uso da teoria de
percolacdo para estimar parametros associados as propriedades das redes geradas e a

analise dos resultados obtidos dos experimentos realizados.

Uma das abordagens utilizadas para o estudo da evaporacdo de fluidos em meios
porosos, que serd aqui apenas lembrada, consiste no uso de métodos que empregam a
teoria cinética para a modelagem em meios porosos, tal como lattice-gas cellular
automata ou métodos relacionados, tal como o método lattice-Boltzmann. De forma
simplificada, os lattice-gas cellular automata sdo modelos discretos de fluidos, onde
particulas idénticas saltam de um sitio a outro em uma rede regular, obedecendo regras
de espalhamento simples quando essas particulas colidem. Esses modelos tem sido
empregados ndo s6 no estudo da evaporagdo de fluidos em meios porosos, mas também
para determinacdo de propriedades de meios porosos, tais como permeabilidade,

molhabilidade e fluxo bifasico dentro desses meios [18-21].

Uma outra abordagem ¢ utilizada no presente estudo, onde modelos de redes de
percolagdo sdo usados para a construgdo de meios porosos e analise de um fendomeno
fisico de particular interesse, no caso a evaporacao de fluidos em meios porosos onde

forcas capilares dominam o processo.

A utilizagdo de modelos de redes de percolagdo para estudo da evaporagdo de fluidos
em meios porosos ¢ relativamente recente. Tradicionalmente a evaporacao de fluidos
em meios porosos tem sido tratada sob o enfoque do meio poroso como um continuo
[22]. Neste aspecto, ¢ feita uma abordagem fenomenolédgica do meio poroso, aplicando-
se as equacdes de transporte a um meio poroso continuo ficticio. As equagdes

descrevendo o transporte de calor e massa sdo formuladas considerando-se um volume




elementar médio representativo do meio poroso em questdo. As relagdes dos fluxos com
seus gradientes sdo feitas através de coeficientes empiricos. Por exemplo, os
coeficientes de transporte efetivos tém que ser determinados através de experimentos,
uma vez que ndo existe um método geral para prever seus valores. Também, na
abordagem do meio poroso como um continuo, essencialmente ndo se levam em
consideragao os efeitos da sua micro-estrutura, perdendo-se com isso informacgao

valiosa sobre aspectos quantitativos do processo.

Os primeiros trabalhos de simulagdo em modelos de redes em meios porosos, citados na
literatura, que abordam aspectos relacionados a evaporagao sao os trabalhos de Daian &

Saliba [23] e Nowicki et al [24].

Na tentativa de modelar a condensacdo de umidade em concreto, Daian & Saliba [23]
propuseram representar a estrutura porosa de um corpo de prova por meio de uma rede
cubica simples utilizando os principios da teoria de percolacdo. Em seu artigo, citam
que os fendmenos fundamentais que interferem no comportamento da umidade dentro
de um material poroso em condi¢des moderadas, relacionadas a condensagdo de vapor
dentro do meio, sdo a adsor¢do e a capilaridade, como um processo estatico e a difusao
do vapor e a migracdo viscosa da dgua, que estdo relacionadas a dindmica de migracao.
Realcaram a importincia de se levar em consideracdo a estrutura do meio poroso
microscopico como forma de se modelar adequadamente o fendmeno em estudo.
Utilizando dados experimentais de porosimetria de mercurio e isotermas de adsorcao
modelaram a migragado isotérmica de umidade por difusdo de vapor e movimentacdo de
liquido dentro de condi¢cdes de equilibrio local. Relatam que obtiveram uma
concordancia excelente entre os coeficientes de transferéncia medidos e simulados

relacionados a secagem do meio.

Em Nowicki et al [24] procurou-se estudar o comportamento de fluxo e distribui¢ao de
fases liquido-vapor em um meio poroso sujeito a secagem. O meio poroso sendo
representado por uma rede regular tendo um niimero de coordenagdo equivalente ao
meio poroso original. A rede utilizada sendo composta por uma distribui¢do de poros

conectados por segmentos bicOnicos representando as gargantas. Através de uma




aproximacao local unidimensional descreveram a evaporagdo, a curvatura do menisco
na interface liquido-vapor (efeito Kelvin), o movimento do vapor por difusdo numa
regido distante da interface e o fluxo viscoso no meio poroso. Determinaram o
comportamento dos pardmetros de transporte efetivos como fun¢do da saturagdo do

liquido e do histdrico da secagem.

A partir destes trabalhos, observa-se na literatura que o estudo da evaporacao de fluidos
em meios porosos vem sendo conduzido por grupos especificos, além de trabalhos

pontuais vinculados a um determinado grupo [3,25,26].

Nos trabalhos realizados por Prat e colaboradores [2,5,17,27-35] a evaporagdo ¢
analisada com o objetivo de se entender os mecanismos basicos e os principais padrdes
de fluxo observados durante a secagem de meios porosos. Basicamente, o estudo ¢
voltado para a secagem lenta, onde os efeitos capilares sao dominantes sobre os efeitos
viscosos € a secagem apresenta um padrao de escoamento do tipo percolagdo de invasdo

[36,37] semelhante ao observado na drenagem lenta.

Em um dos trabalhos apresentados, Prat [33] fez uso da teoria da percolagdo para
modelar a secagem de um fluido sob condicdes isotérmicas em um meio poroso.
Criticando a utilizagdo de modelos continuos na simulacdo da secagem em meios
porosos, afirma que um dos apelos para a utilizacdo da modelagem discreta na area de
secagem ¢ a falta de um método geral para prever os coeficientes de transferéncia de
massa interfacial na secagem convectiva. Considerou a secagem isotérmica de um meio
poroso capilar inicialmente completamente saturado com liquido. Meio poroso capilar
significando que os efeitos capilares sdo 0s principais mecanismos que governam o
processo. Ainda, contraria aos materiais higroscopicos, a sor¢cdo do fluido foi
desprezada. O modelo de rede foi compreendido como uma rede bidimensional de poros
conectados a gargantas estreitas, de forma semelhante ao utilizado por Lenormand et al
[38]. Afirma que o modelo proposto difere dos modelos de deslocamento padrdo de dois
fluidos porque leva em consideragdo a evaporagdo e a difusdo do vapor na fase gasosa
em adicdo aos mecanismos capilares. Afirma ainda que os efeitos gravitacionais ndo

podem ser negligenciados por causa da grande diferenga de densidade entre a fase
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liquida e vapor. Esses efeitos podendo ser incorporados conforme o sugerido por
Wilkinson [15]. Discorre sobre a percolagdo de invasdao e compara com o processo de
evaporagdo proposto. Cita como principal diferenca o fato de que enquanto na
percolagdo de invasdo ocorre a formagdo de ilhas do fluido deslocado que nao
desaparecem com o tempo, na evaporagdo que ocorre durante o processo de secagem,
embora ocorra a formagao de ilhas de liquido, as mesmas desaparecem com o decorrer

do processo.

Nos experimentos efetuados, o autor observou que as regides de ilhas de liquido
temporarias parecem nao estar isoladas e sim conectadas através de uma fina camada de
filme que est4 sobre a fase solida. Em sua opinido, a fun¢do que o filme liquido exerce
sobre o transporte ndo € clara, menosprezando, desta forma, o efeito do filme de liquido
no processo. Também, observou que ocorre estabilidade da frente de invasdo, citando
que a estabilidade da frente ¢ importante do ponto de vista da abordagem continua ou
macroscopica. Nas conclusdes, o autor reforca que o modelo serve para simular a
secagem em numeros capilares muitos baixos e repousa em uma forma modificada da
percolagdo de invasdo. Cita que, contrario ao deslocamento imiscivel convencional, em
baixos numeros capilares, a secagem resulta na ndo ocorréncia de ilhas isoladas
permanentes do liquido. Observou que os efeitos gravitacionais limitaram o
comprimento da frente de invasdo na regido contendo as ilhas de liquido
temporariamente isoladas. A gravidade resultou na redu¢do do numero e tamanho das
ilhas de liquido temporarias. Nas simulagdes o autor nao considerou os efeitos térmicos,

o fenomeno de adsor¢ado e o efeito Kelvin.

Em trabalho subseqiiente, Prat [32] procurou estudar mais precisamente as principais
similaridades e diferencas entra drenagem em baixos nimeros capilares e secagem.
Ainda uma vez mais, o processo foi restrito a um simulador bidimensional. Assinala que
o fato do processo assumido ser isotérmico ¢ uma aproximagdo, uma vez que a secagem
nao pode ocorrer sem transferéncia de energia. Fez algumas consideragdes sobre o
modelo onde o processo de difusdo ¢ quase permanente. O equilibrio termodinamico
local foi assumido para cada interface elementar gas-liquido. O efeito Kelvin foi

desprezado. O filme de liquido através dos poros e gargantas ocupados pelo gas ndo foi
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levado em consideracdo. O transporte unidimensional de difusdo foi considerado em
cada garganta ocupada pela fase gasosa. Estudou a influéncia da gravidade sobre o
processo, observando que a forga gravitacional tem um efeito estabilizante sobre a
frente de secagem. Efeitos viscosos e gradientes de temperatura ndo foram levados em

considera¢dao no modelo.

No trabalho de Laurindo e Prat [28], o objetivo foi confirmar através de experimentos
os achados anteriores em termos de distribuicdo de fase dos fluidos em meios porosos
relacionada a evaporagdo. Utilizando um modelo bidimensional de rede quadrada, onde
o comprimento de cada garganta foi escolhido randomicamente de acordo com uma
dada lei de distribui¢do, assumiu-se que a rede estava inicialmente completamente
saturada com liquido e o fluxo de massa ocorrendo somente por um lado da rede
quadrada, os demais sendo impermeaveis ao fluxo. O liquido sendo a fase molhante e
composto por um componente unico. A fase gasosa sendo composta do vapor do liquido
e de um inerte que serve como fluido de arraste. A transferéncia de calor ndo foi levada
em consideracdo e a concentracdo de equilibrio do liquido na interface foi assumida

constante. O efeito Kelvin ndo foi considerado.

Sabe-se que sob circunstancias normais o coeficiente de transferéncia de massa nao ¢
uma constante e varia espacialmente. Como os autores estavam interessados no
fenomeno dentro do meio poroso e ndo na taxa de evaporagdo, foi assumido um
coeficiente de transferéncia de massa constante. Sendo a evaporacao um processo lento,
assumiu-se que as forcas viscosas sdo muito menores do que as forcas capilares. O
transporte difusivo do liquido na fase gasosa foi computado e o transporte convectivo

foi desprezado. O transporte difusivo foi assumido como sendo unidimensional.

Também ndo se considerou o fluxo de filme. O liquido utilizado foi o n-Hexano. Os
efeitos gravitacionais foram observados tomando-se diferentes dngulos para o meio
poroso experimental e comparado com os resultados simulados. Pela primeira vez,
considerou que para meios porosos, mesmo no caso de da evaporagdo se dar de forma
lenta, os efeitos viscosos ndo devem ser despreziveis. Para o estudo efetuado, fizeram

uma comparagdo e afirmaram que para diametros do leito maiores que 10 microns os
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efeitos viscosos seriam despreziveis, enquanto que para didmetros iguais ou menores
que 1 micron ndo o seriam. Porém, afirmaram que os efeitos viscosos tornar-se-iam

importantes na medida em que a fragdo de poros ocupados pelo liquido diminuisse.

Freitas e Prat [2], adotando o modelo numérico desenvolvido anteriormente por Prat e
colaboradores [3,28,32,33], apresentaram um equacionamento matematico do problema
existente na producao de petrdleo em reservatorios fraturados através da injecdo de um
gas seco. Procurando explicar os resultados experimentais obtidos por Le Romancer et
al [25] assumiram que os principais fendmenos a serem tratados seriam o transporte
difusivo na fase gasosa, o transporte difusivo na fase liquida e o equilibrio
termodindmico na interface liquido-vapor. Como principais hipdteses assumiram que a
transferéncia de massa ocorria isotermicamente; os fenomenos de adsor¢do ndo foram
levados em consideracdo nem os mecanismos de transferéncia que ocorrem em filmes
de liquido. Os efeitos viscosos nas fases liquidas e gasosas ndo foram considerados; a
evaporag¢do foi assumida como um processo lento de forma a se empregar os conceitos
da percolacdo de invasdo; o efeito Kelvin ndo foi considerado, ou seja, os meniscos
estdo sempre planos; o coeficiente global de transferéncia de massa foi assumido como
constante na fronteira aberta da rede porosa. Nao foram apresentados resultados obtidos

da simulacao.

Apresentando um resumo dos trabalhos desenvolvidos, Prat [31] listou os diversos
fendmenos relacionados a evaporacdo de um fluido no meio poroso. Discorreu
genericamente sobre a simulagdo bidimensional e tracou alguns comentarios sobre a
utilizagdo de um modelo tridimensional. Discorreu sobre trabalhos desenvolvidos na
tentativa de se levar em consideracdo a transferéncia de calor nos processos associados
a evaporagao de fluidos em meios porosos. Citou a utilizagdo de um evaporador capilar
para realizagdo de experimentos como forma de compreender melhor os mecanismos

envolvidos no processo de evaporagao.

Dando continuidade ao trabalho anterior, Laurindo e Prat [29] procuraram estudar a
evolucdo da distribuicdo de fases durante a evaporacdo, ou seja, as taxas de secagem.

Observaram a influéncia da gravidade no processo empregando-se trés inclinagdes
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diferentes ao meio poroso, com representagao da gravidade nula, gravidade estabilizante
e desestabilizante. Foi feita a comparacdo entre os resultados experimentais e
numéricos. O modelo numérico foi o0 mesmo daquele utilizado em Laurindo e Prat [28].
Diferente do caso da distribuicao de fases, as taxas de secagens nao foram concordantes
ao serem comparados os resultados experimentais com os numéricos. Os resultados
mostraram que as simulagdes subestimaram as taxas de evaporacao. A explicagao para
esta diferenca foi dada pelos autores como sendo devido a influéncia do filme de liquido
que se forma durante a etapa de secagem. As hipdteses assumidas levaram em
consideracdo uma taxa de evaporagdo lenta, sem transferéncia de calor e um processo
controlado pela transferéncia de massa. Além disso, o processo foi assumido como
isotérmico. O liquido utilizado foi o n-Hexano como um liquido tnico. Uma vez mais, a
fase vapor constituiu-se de vapor do liquido e de um componente inerte. Ao invés de
utilizar um coeficiente de transferéncia de massa constante, assumiu-se um dominio
formado pelos poros da rede e uma camada adjacente na qual a difusdo do vapor ocorre
e ¢ o Unico mecanismo de transporte. Nao forneceram detalhes do desenvolvimento

matematico.

Prat e Bouleux [35] utilizaram um modelo de rede bidimensional para estudar aspectos
relacionados as leis de escala aplicadas em secagem em meios porosos. De maneira
bastante resumida, o trabalho desenvolvido analisou a influéncia da gravidade e

viscosidade nas frentes de avanco da secagem.

Em um dos trabalhos mais relevantes para o presente estudo, Le Bray e Prat [17]
apresentaram estudos relacionados a secagem de meios porosos em trés dimensdes.
Citam que o trabalho desenvolvido foi o primeiro trabalho descrito na literatura em trés
dimensdes sobre secagem de fluidos em meios porosos. Assinalaram que existem
diferengas essenciais entre a secagem em duas dimensdes e em trés dimensdes, que
impedem a ocorréncia de uma fase observada na secagem conhecida como periodo de
taxa constante (“CRP - Constant Rate Period”). Em adicdo, observaram que a existéncia
de ilhas de liquido aprisionadas no meio poroso ¢ importante em duas dimensdes, mas
desprezivel em trés dimensdes. O objetivo do trabalho foi a simulag¢do da evaporagao de

um liquido Unico inicialmente em um estado saturado. O vapor do liquido escapa por
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uma face, sendo as demais impermedveis. Assumiram baixos valores de nimero capilar,
de forma que somente os efeitos capilares fossem importantes. A fase gasosa sendo
composta de um géas inerte € o vapor do liquido saturado. O efeito Kelvin foi
desprezado. O efeito da gravidade ndo foi considerado. Devido ao esforco necessario
apenas uma realizagdo da rede (51x51x51) foi efetuada. Nao foi explorado o efeito do
tamanho da rede nas simulagdes. No trabalho desenvolvido a rede gerada nao

apresentou correlacdo na distribui¢do de gargantas e poros.

Em outro trabalho, Freitas e Prat [5] trataram da evaporagdo de um liquido
multicomponente em um meio poroso. Um dos objetivos do trabalho foi modelar o
observado experimentalmente, com o auxilio de um modelo de rede bidimensional,
onde se observou o acumulo de liquido proximo a superficie de saida do meio poroso
[25]. Este acimulo de liquido seria gerado por um gradiente de tensdo superficial
devido a evolugao espacial da composicao do liquido. Assim, listaram como o primeiro
objetivo do trabalho desenvolver um modelo de rede bidimensional (2-D) de
evaporac¢do de um liquido bindrio. O segundo objetivo listado foi simular a variacao da
tensdo interfacial com a composi¢do. Como terceiro objetivo, analisar os resultados
dentro da teoria da percolacao, especialmente percolacdo de invasao sob um gradiente.
Uma das hipoteses assumidas foi a de que a evaporagdo ocorre de forma lenta, onde os
efeitos capilares dominam. Para um liquido puro, os autores informaram que trabalhos
anteriores mostraram que o processo de evaporacdo leva a um padrdo de percolacdo de
invasao similar aqueles observados na drenagem em nimeros capilares muito baixos de

um fluido em meio poroso.

Para uma mistura bindria evaporando em um gas como componente adicional, o limiar
da pressao capilar de um dado canal depende nao apenas do didmetro do tubo, mas,
também, do valor da tensdo superficial local, j4 que a tensdo superficial depende da
composicdo da fase liquida. Dessa forma, o limiar da pressdo capilar associada com
cada canal depende da posi¢do do canal dentro da rede através da composicdo local e

também do tempo devido ao fato da composigao ser tempo-dependente.
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Observaram que, como um dos componentes da fase liquida ¢ muito mais volatil do que
0 outro, a tensdo superficial proximo a saida do meio poroso deve ser maior do que no
meio dele. Com a evaporacdo preferencial de um dos fluidos do liquido préximo a
interface, o processo de avango da frente aconteceria mais no interior do meio poroso,

devido ao gradiente na tensdo interfacial.

Os principais mecanismos levados em consideracdo foram os efeitos capilares, usando o
conceito de percolagdo de invasdo; a difusdo bindria na fase liquida; a difusdo terndria
na fase gasosa ¢ variacdo das condigdes termodinamicas no menisco. Em adi¢ao, uma
vez que ilhas de liquido sdao formadas durante o processo, essas ilhas tém que ser
identificadas juntamente com os poros e gargantas pertencendo a cada ilha. A
identificagdo das ilhas de liquido foi feita utilizando o algoritmo de Hoshen e Kopelman
[39]. Na formulacdo do modelo, onde sdo descritas as etapas de simulagdo, foi
observado que o filme de liquido ao longo das paredes dos poros deve ser um
mecanismo de transporte significante na secagem e deve ser levado em consideragdo na
avaliacdo das taxas de secagem. Todavia, de acordo com os autores, os resultados
mostraram que o filme de liquido pode ser ignorado, se o que se quer levar em
consideragdo ¢ apenas a estrutura da distribuicao de fases. Observaram, no entanto, que
o fluxo de liquido no filme ¢ um mecanismo de transporte importante na fase liquida
existente nas ilhas de liquido. Observaram que, negligenciar o filme de liquido pode
levar a uma sub-estimativa da extensdao da zona onde uma variagdo significante da

concentragado no liquido pode ocorrer.

Os efeitos gravitacionais foram desprezados no trabalho. A influéncia da tensdo
superficial foi levada em consideracdo utilizando-se uma abordagem utilizada por
Wilkinson [15] e pode-se observar que variagdes de pressdo ocorrem na fase liquida
devido aos efeitos viscosos. Este efeito ndo foi levado em consideracao na derivacao da
equacao utilizada. Os autores consideraram que o numero capilar ¢ muito pequeno, isto
¢, as variagdes de pressdo devido aos efeitos viscosos foram assumidas completamente
despreziveis comparadas com as variagdes de pressao devido aos efeitos capilares e
gravitacionais. Assim, na abordagem utilizada por eles, isto ndo afetaria o procedimento

de selecao da garganta de menor potencial.
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Foi simulada uma rede 50 X 50, com um comprimento de garganta obedecendo a uma
distribuicdo uniforme, usando-se a diferenca entre o comprimento maximo e minimo
como um indicador da desordem da rede. Apenas uma realizacao da rede foi efetuada. A
simulagdo, para estudo do gradiente da tensdo superficial, compreendeu inicialmente o
estudo de um liquido puro para servir de comparagdo com a mistura estudada. Os
padroes de invasdo observados ndo foram considerados como particularmente
caracteristicos de percolagdo de invasdo. Este ¢ um fato a ser analisado uma vez que a
premissa basica assumida foi a de que os efeitos capilares sdo dominantes, o que
invariavelmente levaria a um padrao do tipo percolacdo de invasdo. Os resultados da
simulacdo, de acordo com os autores, foram consistentes, observando-se o efeito

esperado dos gradientes da tensdo superficial.

Como nos experimentos efetuados por Le Romancer et al [25], eles observaram que as
gargantas localizadas perto da saida da rede sdo menos invadidas do que aquelas
situadas mais no interior, formando um actimulo de liquido na regido perto da borda. A
evaporagdo preferencial do componente mais volatil induziu significantemente maior
tensao superficial na regido proxima a borda aberta da rede. De acordo com eles, os
resultados foram consistentes com a percolagdo de invasdo em um gradiente. Citam que
podem ser distinguidos dois padrdes globais diferentes de escoamento, dependendo se a
invasdo se d4 em um gradiente estabilizante ou ndo. Para a situacdo estudada eles
afirmaram que a variagao da tensdo superficial com a altura do meio poroso € positiva,
indicando que a variacdo da pressdo com a altura também o ¢, sinalizando que o

processo ¢ do tipo percolagdo de invasdo em um campo gravitacional desestabilizante.

Observaram que em 2-D o aparecimento de ilhas de liquido deva ocorrer muito mais
cedo do que em sistemas 3-D. Como resultado, a fase liquida tornar-se-ia fragmentada
em ilhas desconectadas muito mais cedo nos sistemas 2-D do que em sistemas 3-D.
Naturalmente, quando ndo existe mais uma rede de liquido atravessando toda a rede, o
processo de difusdo da fase liquida, que induz variagdes da fragdo molar dentro do
sistema, seria limitado as ilhas de liquido isoladas localizadas préximas a interface. De

acordo com os autores, isto limitaria seriamente a extensao da camada na qual variagdes
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composicionais significantes poderiam ocorrer. Ainda, que o efeito ocorreria mais

rapidamente com redes de tamanho pequeno.

Quanto a influéncia da desordem na rede, eles observaram que o gradiente a ser
formado depende ndo so das variagdes da tensdo superficial, mas também da desordem
da rede. Afirmam que os efeitos do gradiente da tensdo superficial sao significantes
apenas quando a desordem ndo ¢ muito grande. Citam dois artigos onde o meio poroso
foi caracterizado por ter uma distribuicdo de tamanhos de poros estreita (tamanhos de
poros na faixa de 0,1 a lum, com a maioria dos poros na faixa de 0,1 a 0,6um). Assim,
inferiram que materiais porosos caracterizados por uma distribui¢do ampla de tamanho
de poros os efeitos dos gradientes de tensao superficial podem ser despreziveis. Com
relacdo a influéncia dos efeitos viscosos, os autores citaram que o transporte por
convecgdo ¢ levado em consideragdo no liquido, enquanto que a influéncia dos
gradientes de pressdo no liquido, no procedimento de selegdo da garganta, foi ignorada.
Citaram que isto pode ser questionavel. Ainda, que os efeitos viscosos sdo esperados

mitigar o efeito composicional tratado no artigo. O mesmo esperando-se para os efeitos

gravitacionais quando eles sdo estabilizantes.

Em trabalho recente, Prat [34] fez uma revisao dos avancos obtidos na area de secagem,
utilizando modelos de rede. Atém-se exclusivamente aos trabalhos desenvolvidos por
ele e por colaboradores. Fez um breve resumo sobre a secagem analisada como um
sistema continuo utilizando-se do conceito de volume elementar representativo. Prat
[34] também fez um apanhado geral sobre os diferentes aspectos levados em
consideragao em seus estudos relacionados a secagem utilizando modelos de redes, tais
como, taxa de secagem, diagrama de fase, evaporacdo de uma mistura no meio poroso,
algoritmo de secagem, dentre outros. De importante, neste trabalho, foram as
observagdes feitas quanto a aspectos nao considerados na simulagdo. De acordo com
ele, a influéncia do filme de liquido, o efeito Kelvin, a regido de validade do padrao do
tipo percolacdo de invasdo na representacdo do fluxo de fluido, a estrutura de rede

porosa formada sdo aspectos que devem ser analisados.
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Mais recentemente, Plourde e Prat [30], realizaram um estudo em um modelo de rede
bidimensional aplicado ao estudo da variacao da tensdo superficial induzida por um
gradiente térmico na distribui¢do de fase dentro de um meio poroso capilar. Como em
estudos anteriores, os efeitos gravitacionais e viscosos ndo foram considerados. O
mesmo sendo feito para o filme de liquido existente no meio poroso e o efeito Kelvin.
Ainda, o meio poroso simulado consistiu de um meio poroso fracamente desordenado.
O processo simulado consistiu em um meio poroso saturado contendo um liquido unico

e uma fase gasosa consistindo do vapor do liquido e ar.

Os resultados obtidos na utilizagdo do modelo, de acordo com os autores, foram
consistentes com o esperado. Dependendo do sinal do gradiente térmico, um padrdo do
tipo percolacdo de invasdo em gradiente estabilizante (IPSG) ou desestabilizante
(IPDG) pode ser esperado. Citam que um aumento na desordem do meio poroso tem um
efeito que ¢ equivalente ao aumento na capilaridade. Para meios porosos fracamente
desordenados estes dois padrdes puderam ser observados. Apresentaram um diagrama
de fases relacionado aos padrdes de fluxo na presenca de gradientes térmicos e na

auséncia de efeitos gravitacionais € viSCOSOS.

Dentro da mesma linha de estudo, Yortsos e colaboradores [26,37,40-47] realizaram
estudos visando compreender os principais mecanismos da nucleagdo e crescimento de
bolhas observados quando do abaixamento da pressdao em meios porosos durante a
producdo de petrdleo utilizando-se o mecanismo de gas em solugdo. Eles observaram
que o crescimento das bolhas dentro de meios porosos experimentais se d4 como ilhas
ramificadas isoladas de gas, apresentando aspectos que sdo similares a um processo de
percolagdo. No caso especifico, ao processo de drenagem de fluidos em meios porosos.
Em adicdo, realizaram estudos utilizando-se da teoria de escala empregada nos
processos de percolagdo, tanto na area de drenagem quanto na drea de secagem, na
tentativa de obter pardmetros universais que pudessem representar 0S Processos

estudados.

Em um dos primeiros trabalhos Yortsos et al [47] estudaram a mudanga de fase liquido-

vapor em um meio poroso causada pelo abaixamento de pressdo. Os processos de
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nucleacao e crescimento de bolha foram analisados, onde a nucleacao heterogénea foi
assumida como mecanismo de formagao da bolha. Foram estudadas as condi¢des nas
quais a estabilidade do equilibrio mecanico da bolha formada ¢ alcancada. A ocupacdo
de um poro ocorreria a uma supersaturagao especifica, sendo correlacionada ao tamanho
desse poro. Supersaturacao significando a diferenga entre a pressdo de bolha do sistema
(Pb) e uma pressdo abaixo desta (Px). No processo de crescimento de bolha, foi
assumido que o crescimento se d4 em um sistema composto de uma bolha apenas.
Citam que o processo de crescimento ¢ controlado por forgas inerciais, viscosas, de
superficie e pressdo. De acordo com eles, a supersaturagdo do meio controla o processo
crescimento, enquanto a geometria do meio poroso controla o padrao de crescimento
obtido. No trabalho, foram analisados os regimes de crescimento de bolha, onde eles
definem um regime de baixa (AP << Pw), média e alta supersaturagdo. Limitaram o
estudo ao regime de baixa supersaturagdo. Esse regime ¢ observado, por exemplo,
quando da ocorréncia de taxas de declinio baixas em reservatorios de petroleo. Afirmam
que nestas condi¢des a ocupacdo do gas ¢ controlada pelas propriedades capilares do
meio poroso, recorrendo a teoria da percolagdo para simular o processo. Utilizaram a
rede de Bethe como modelo de rede para representacdo do meio poroso. Citam que ao
invés da abordagem utilizada por eles, uma modificacdo da teoria da percolagdo comum
aplicada a processos de desor¢do capilar, a percolagdo de invasdo seria mais apropriada,
uma vez que ela leva em consideracdo a compressibilidade finita das ilhas de liquido

formadas.

Terminaram concluindo que para processos que possam ser descritos pela abordagem
utilizada os eventos de nucleagdo provavelmente devam primeiro ocorrer nos poros
maiores € que a supersaturagdo necessaria para o aparecimento da primeira bolha de gas
deve ser fortemente independente de aspectos ndo relacionados a natureza do meio

poroso, tal como a taxa de declinio da pressao.

Dando continuidade ao estudo dos processos de nucleagdo e crescimento de bolhas em
meios porosos, Li e Yortsos [41] ampliaram o modelo utilizado para descrever o

processo utilizando uma abordagem semelhante a utilizada por Lenormand et al [38].
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Utilizando um modelo de rede bidimensional, atribuiram uma distribui¢do de poros e
gargantas ao meio poroso simulado. Assumiram como premissa condi¢des isotérmicas
do processo, desprezando efeitos inerciais e gravitacionais. A fase vapor foi assumida
isotérmica e inviscida, obedecendo a lei dos gases ideais. O processo de crescimento da
fase vapor ocorrendo de acordo com a regra de “uma ligacdo invadida em cada etapa
simulada”, o que foi estabelecido no trabalho de Wilkinson ¢ Willemsen [36], perfil
caracteristico da percolacdo de invasdo. Conforme citado anteriormente, uma condi¢do
necessaria para isso ¢ que no processo em questao a taxa de declinio da pressdo tem que

ser baixa o suficiente para que os efeitos capilares sejam dominantes.

Dos experimentos eles novamente observaram que o inicio do crescimento se d4 em
varios sitios de nucleacdo ativados em diferentes etapas do processo e que a fase gasosa
crescia de maneira ramificada e ndo compacta. Observaram ainda que a nucleagdo
ocorria nas paredes dos poros, com o subseqiiente deslocamento da bolha formada em

dire¢do ao centro do poro.

No modelo proposto ndo foram utilizados pardmetros de regressdo, embora dados de
posi¢do e tempo dos eventos de nucleagdo tenham sido usados como dados de entrada
para o modelo. Dos resultados experimentais e simulados concluiram que a
concordancia foi excelente na faixa de valores observados. Porém, em estagios
avancados de crescimento foram observadas discrepancias entre o resultado
experimental e o simulado. Creditaram o fato ao conhecimento incompleto da estrutura

geométrica do modelo experimental, resultante das etapas de fabricagdo do mesmo.

Numa série subseqiiente de artigos [40,42,43], Yortsos e colaboradores realizaram
novos experimentos em um meio poroso efetivo, célula Hele-Shaw, e em micro-modelo
como forma de compreender melhor o fendmeno do crescimento de bolha em um meio
poroso. Trataram da quantidade S, (saturagdo critica de gas) que ¢ relacionada ao inicio
no qual a fase gasosa comeca a fluir pelo meio poroso. O modelo numérico utilizado € o
mesmo do trabalho anterior [41]. O modelo incluiu nucleagdo, equilibrio de fase,

transferéncia de massa, efeitos capilares e viscosos. Do mesmo modo, o estudo foi




21

limitado a baixas supersaturagdes onde os efeitos de difusdo sdo dominantes no

processo de crescimento da bolha e os efeitos convectivos sao despreziveis.

Ambos, crescimento simples e multiplo de bolhas foram considerados em termos do
padrdo de crescimento e taxas de crescimento. Para uma bolha unica observou-se que o
padrao ¢ do tipo percolacdo de invasdo a partir de uma fonte Unica para tamanhos
suficientemente pequenos da bolha, baixos nimeros capilares e baixas supersaturagoes,
mas torna-se um padrdo de “fingering” viscoso para tamanhos maiores. O termo
“fingering” refere-se ao fendmeno que descreve caminhos preferenciais de um fluido

dentro de meios porosos, seja devido as forgas viscosas ou devido as forgas capilares.

Realizaram estudos para determinar o momento no qual o regime deixa de ser do tipo
percolagdo de invasdo e passa a ser do tipo “fingering” viscoso, regime representado
matematicamente por um padrao do tipo agregacdao limitada pela difusao (DLA).
Utilizaram argumentos de escala na realizag¢ao deste estudo. Observaram que, desde que
a razdo de densidade entre as fases liquida e gasosa seja suficientemente alta, ocorre a

formacao de ilhas de liquido isoladas no meio poroso.

Satik e Yortsos [44] consideraram pela primeira vez a influéncia da transferéncia de
calor no processo de crescimento de bolha em meios porosos utilizando modelos de
redes. No caso particular, o crescimento de um bolha tinica no meio poroso. No modelo
utilizado os autores simularam uma rede para o fluido e outra para a matriz sélida para
levar em consideracdo as transferéncias de calor. Apresentaram limitagcdes do modelo e
consideraram dois casos na simulacdo. No primeiro, a bolha nasce no meio de uma rede
bidimensional contendo um liquido superaquecido. No outro, um fluxo de calor ¢
imposto em um lado da rede. Verificou-se a influéncia da variacdo do nimero capilar,
que relaciona os efeitos capilares aos efeitos viscosos, € do nimero de Jacob, que ¢ uma
medida do superaquecimento imposto. Nos resultados obtidos da simulacdo observaram
a mudanga do padrdo de percolagdo de invasdo para outro ndo definido. No segundo
caso, observaram que ocorreu o crescimento rapido da bolha e diversos poros
mostraram-se parcialmente ocupados, indicando um padrao diferente da percolagdo de

invasdo. Dos resultados, concluiram que inicialmente o crescimento da bolha segue o
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padrao de percolagdo de invasao com um poro a cada tempo sendo invadido, mudando
para multiplas penetracdes de gargantas em um mesmo tempo, diferente da percolacao
de invasdo. Os resultados foram numéricos e ndo experimentais. De acordo com os
autores o comportamento observado durante a transferéncia de calor foi o mesmo

observado quando do processo limitado pela transferéncia de massa.

Utilizando os conceitos da teoria da percolagdo, através das leis de escala, Yortsos et al
[46] procuraram detalhar o diagrama de fase obtido por Lenormand et al [38]. No
estudo, procuraram determinar a transicdo que ocorre no padrao de fluxo analisando a
mudanca de sinal do gradiente da probabilidade de percolagdo, de um gradiente

estabilizante para um gradiente desestabilizante.

Tsimpanogiannis et al [45] observaram que, em experimentos realizados em secagem,
as forcas viscosas atuantes no sistema nao sao despreziveis, sendo necessarias para
explicar a formagdo de um comprimento de frente (separando a fase liquida continua da
fase gas) de tamanho finito. Em outras palavras, o objetivo especifico dos autores foi
compreender a estrutura dos padrdes de secagem, particularmente na regido frontal.
Procuraram mostrar, usando argumentos de escala, que a secagem ¢ descrita como um
processo de percolagdo de invasdo em gradiente estabilizante (IPSG). Inferiram que o
comprimento da frente apresenta uma lei de escala como fungdo dos parametros de
secagem. Tentaram mostrar que as equacdes desenvolvidas sdo consistentes com o0s
experimentos de Shaw [48]. Mostraram que o efeito de bombeamento capilar ¢ uma
conseqiiéncia dos termos capilares e viscosos no processo. Concluiram que os
resultados obtidos ndo sdo conclusivos ao se levar em consideragdo os experimentos

realizados por Shaw [48].

Numa abordagem experimental, embora utilizando um modelo matematico tratando o
meio poroso como um continuo, os estudos efetuados por Ho e Udell [6-8] sdo
fundamentais para a compreensdo dos mecanismos de evaporagdo voltados para a
remediacdo de solos contaminados. Os resultados obtidos trazem informacoes
importantes tais como o desenvolvimento do perfil da pluma de contaminacdo, a

evaporacao durante a remediacdo do solo em um processo limitado pela transferéncia de
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massa e as condi¢des que levam a seletividade ou ndo em termos da volatilidade de um
componente. Embora nao utilizando modelos de rede para representagdo do meio
poroso, mas um modelo suportado pela teoria do continuo, os trabalhos de Ho e Udell
[6-8] merecem aten¢do uma vez fornecem informacdes experimentais valiosas sobre a

evaporagao de fluidos em meios porosos.

Os autores investigaram um processo de remediag¢ao do solo conhecido como ventilagdo
do solo, que consiste na extragdo de uma fragdo liquida de um meio poroso através da
inje¢do de um gas nesse meio. Desenvolveram um modelo matematico, sem levar em
consideragao aspectos morfologicos do meio poroso estudado. Realizaram testes
experimentais para comparar com os resultados obtidos pelo simulador. Utilizaram
como mistura bindria o tolueno/o-xileno; benzeno/o-xileno e tolueno/octano. Foram
determinadas as concentragdes dos componentes na fase de arraste gasosa; a posicao da
frente de evaporagdo; a razao entre as massas dos componentes no efluente gasoso e a
fragdo molar do liquido com relacdo a profundidade do meio poroso. Os autores
concluiram que o modo de transporte dominante na regido molhada para os compostos
usados no estudo parece ser a difusdo na fase gasosa. Concluiram, também que a
evaporacao limitada pela difusdo ¢ nao-seletiva em termos de remog¢ao do componente
de mais alta volatilidade durante a secagem convectiva externa do meio poroso
contendo uma mistura bindria. Por seletividade deve-se entender a remogao preferencial
de um componente do meio poroso, sendo definida como a diferenga entre o fluxo de
evaporacao relativo do componente mais volatil e a fragdo molar desse componente na

fase liquida [49,50].

Em outra série de experimentos realizada, foram analisados dois casos distintos. No
primeiro caso, a regido contaminada foi assumida homogénea com ar fluindo através da
mesma. Foram simuladas situagdes onde o meio poroso continha um componente
simples e também uma mistura bindria. Foi assumida uma condi¢@o de equilibrio entre o
ar sendo soprado através da zona de contaminagdo, tornando-se saturado. No segundo
tipo, a regido foi assumida heterogénea, consistindo de duas camadas de
permeabilidades diferentes. O contaminante estando na zona de mais baixa

permeabilidade enquanto o ar circula preferencialmente pela regido de mais alta
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permeabilidade. Os mesmos componentes do teste anterior foram considerados. Foram
analisados a frente de avanco ¢ o comportamento da pluma de contaminagdo com o
tempo, bem como foi analisada a composi¢do do efluente gasoso. Foi observado que
para razdes de permeabilidade entre as camadas do meio poroso de 10:1 a evaporacdo
foi dominada pelo fluxo volumétrico de ar através da pluma. Para razdes da ordem de
100:1 as taxas de remocao foram limitadas pela difusdo na fase vapor da regido
contaminada de baixa permeabilidade para a regido de alta permeabilidade onde ocorria
o fluxo de ar. Contudo, a difusdo ocorria ndo somente na direg@o vertical da pluma, mas
também na direcdo lateral. Nas razdoes de permeabilidade de 100:1 o processo de

ventilagdo do solo foi limitado pela difusao.

Foi analisada a formagdo da camada limite de concentragdo acima da interface entre as
duas camadas nos sistemas heterogéneos. Eles observaram que para os experimentos
considerados a altura da camada limite foi da ordem de diversos milimetros, a qual ¢
muito menor que as demais dimensdes, tanto da pluma quanto do experimento. Assim,
observaram que para uma modelagem acurada ¢ necessaria uma simulac¢do na escala da
pluma e menor. Observaram ainda, que diversos modelos numéricos e analiticos tém
sido empregados para prever os niveis de concentragdo durante a ventilagdo de um
componente simples e multicomponente baseado na particdo de equilibrio de fase em
sistema homogéneos. Os estudos mostraram que, se a regido contaminada for
suficientemente comprida na dire¢do do fluxo de ar paras as condigdes de equilibrio
serem alcancgadas, entdo esses modelos seriam apropriados. Todavia, como a ventilagao
causa um retrocesso na pluma de contaminagdo a partir da borda de entrada,
eventualmente o comprimento horizontal da pluma tornar-se-ia muito curta, nao
permitindo as condigdes de equilibrio de ocorrerem. Notaram, todavia, que o
comprimento da regido contaminada para ocorrer o equilibrio é pequena. Assim, muito

do contaminante teria evaporado antes das condi¢des de equilibrio terem sido violadas.

Em muitos experimentos com o meio heterogéneo observaram que a agdo capilar
empurrou o liquido através da interface das regioes de alta e baixa permeabilidades no
inicio do processo. O ar passando sobre a zona de baixa permeabilidade causou a

evapora¢do dos contaminantes, aumentando a pressao capilar. Qualquer liquido livre se
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moveria entdo das regides interiores devido ao gradiente de pressdo formado. Esse
fendmeno foi chamado succdo capilar, sendo caracterizado como um mecanismo

potencial adicional no processo de ventilagdao do solo.

Por fim, como uma das conclusdes do trabalho, observou-se que para mistura binarias
no sistema heterogéneo com razoes de permeabilidade maiores do que 100:1, existe um
periodo onde a razdo das taxas de remocdo de massa dos dois componentes foi
constante. Esse valor foi aproximadamente o mesmo do que a razdo inicial do liquido

colocado na pluma.

Em mais uma série de experimentos, estudou-se o caso onde a pluma de contaminagdo
ocupava apenas uma fracdo do meio poroso total, ou seja, uma saturagdo menor do que
1. A geometria do meio poroso ndo sendo importante no modelo matematico. Foram
realizados seis experimentos com tomadas de tempo crescentes e foram determinadas as
concentragdes de liquido ao longo da coluna de teste nos varios tempos estipulados.
Uma vez mais, a mistura utilizada consistiu de Tolueno, Benzeno ¢ o0-Xileno.
Observaram que a velocidade da frente de evaporacdo de cada composto na mistura
liquida foi aparentemente dependente da volatilidade do composto, mas a composi¢ao
da mistura liquida parece também afetar a velocidade dessas frentes de evaporacdo. Foi
observada, também, a condensacdo de compostos menos volateis. Nas frentes de
evaporagdo do componente mais volatil (benzeno), observou-se um aumento das
concentragdes dos outros dois compostos (tolueno e o-xileno). Postularam um
mecanismo relacionado ao abaixamento da pressdo de vapor entre aquela do
componente puro ¢ a pressdo parcial de equilibrio observada quando o componente
vaporizado encontra a mistura completa em seu caminho. Na medida em que o tempo
avangou observou-se que os componentes menos volateis foram evaporados e entdo
condensados a jusante do fluxo, continuamente, até que todos os componentes de mais
alta volatilidade fossem completamente removidos. Afirmaram que em situagdes reais
de extracdo por vapor de uma regido contaminada, a condi¢ao de fluxo através da pluma
produziria concentragdes de efluente constante, com as fragdes massicas no gas extraido
correspondendo as razdes de equilibrio saturado para a mistura contaminante liquida

inicial. Eles concluiram afirmando que durante o processo de ventilagdo, a evaporacao
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seletiva dos compostos com volatilidades mais altas conduz a propagagao de multiplas
frentes de evaporacao, que correspondem ao local de volatilizacao de cada componente.
A velocidade da frente de evaporagdo depende da volatilidade efetiva do composto na
mistura. Em cada frente de evaporacdo, ocorre a condensagdo de componentes de baixa
volatilidade, ocorrendo o acimulo continuo dos compostos de baixa volatilidade nas
posigdes a jusante da frente. Durante o processo de ventilagdo, no qual o equilibrio
quimico local existe, a concentracdo do efluente gasoso exibe razdes constantes de

massa.

Realizando experimentos unidimensionais em um meio poroso saturado com metano e
pentano tendo como fluido de arraste metano ou nitrogénio, Le Romancer et al [25]
estudaram o mecanismo de recuperacao de o6leo por difusdo de gas em reservatorios
fraturados em presenca de agua. De nosso interesse, observaram, quando o fluido
injetado foi o nitrogénio, um perfil de saturagdo apresentando um forte efeito de
extremidade, levando ao acimulo de liquido préximo a regido fraturada. Apontaram que
0 mecanismo de recuperacdo por difusdo pode ser visto como um problema de fluxo
bifasico com mudanga de fase no meio poroso, onde célculos da difusdo na fase liquida
e fase vapor sdo efetuados, em combinagdo com a transferéncia de massa que ocorre
entre o meio poroso e a regido fraturada. Nas suas conclusdes relataram que o processo
de recuperacdo de 6leo por injecdo de um gas seco € um processo envolvendo efeitos
difusivos e capilares. O liquido ¢ transportado da extremidade dos poros pequenos
enquanto evapora, mantendo a pressdo capilar no seu menor valor possivel. Observaram
que durante os processos de difusdo, a fase deslocada pode formar ilhas isoladas no
meio poroso, isto ocorrendo quando o gés fragmenta a fase liquida continua. De acordo
com eles, quando o liquido ¢ desconectado o mecanismo de transporte para as fraturas
se da por difusdo gasosa dos componentes. No caso da inje¢ao de nitrogénio, relataram
que foi formado um gradiente de tensdo interfacial a partir da regido fraturada em
dire¢do a face isolada do meio poroso, contribuindo para manter a taxa de producdo

constante por um periodo maior de tempo.

Jaffrennou [3] estudou a evaporagdo de uma mistura liquida em um meio poroso

bidimensional, numa tentativa de representar numericamente o observado nos casos de
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producdo de petroleo pela injecdo de um gas seco. O estudo consistiu na realiza¢ao de
experimentos ¢ modelagem numérica do processo. Utilizando dois modelos fisicos para
representar meios porosos, um de alta e outro de mais baixa porosidade, verificou-se o
processo de evaporagdo dois fluidos no meio poroso. Na modelagem do processo
assumiu-se que essencialmente dois mecanismos elementares dominam o fluxo. O
primeiro sendo o processo de evaporacdo em uma interface liquido-gas e o segundo
sendo o bombeamento capilar existente em um conjunto capilar consistindo de um canal
maior conectado a um canal menor. O processo foi simulado desprezando-se efeitos
gravitacionais. Também, a interface liquido-gas foi assumida plana, de forma que o
efeito Kelvin foi nulo. A transferéncia de massa ocorrendo por difusdo do liquido
vaporizado na fase gasosa e pela evaporacdo que tem lugar na interface liquido/vapor.
Observou que os resultados apresentados pelas duas redes simuladas, uma de alta e
outra de mais baixa porosidade mostraram um comportamento bem diferente em termos
da estabilidade da frente de invasdo. O meio poroso de menor porosidade apresentou
uma frente estavel, contrario ao observado para o meio poroso de porosidade maior. De
acordo com ele, a presenca de uma fracdo que ndo vaporiza da mistura liquida utilizada

pareceu ndo influenciar a estabilidade da frente de invasao.

Iniciando um estudo previamente delineado em Prat [31], Figus et al [27] realizaram um
estudo de transferéncia de calor e massa em um meio poroso parcialmente aquecido. O
estudo foi realizado na andlise de um evaporador de bombeamento capilar. Os autores
fizeram uma comparagao entre os resultados obtidos utilizando-se um modelo continuo,
isto €, empregando-se a lei de Darcy, e um modelo discreto de rede de poros. Obtiveram
resultados onde, na medida em que se aumenta a distribui¢do de poros e gargantas, o
modelo continuo ndo prevé adequadamente o que seria esperado, o0 mesmo nao
acontecendo com o modelo de rede empregado. Em determinado ponto, conforme
assinalado por Yortsos [40,42,43], observaram que o padrio de fluxo segue o de
percolagdo de invasdo e que em dado momento as forcas viscosas tornam-se
importantes, afetando o regime de fluxo levando a um padrio ndo mais do tipo
percolacao de invasdao e sim do tipo DLA. Levantaram um questionamento onde
explicam ser interessante a utilizacdo de um modelo tridimensional de rede, uma vez

que a partir de estudos de deslocamentos imisciveis sabe-se que as distribui¢des de fase
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em trés dimensoes sdo diferentes daquelas observadas em duas dimensdes. Também,
com relacdo ao estudo efetuado, os autores citam que nas simulagdes tridimensionais
seria esperado um superaquecimento significantemente menor da aleta do que aquele

observado em duas dimensoes.

Recentemente, Yiotis et al [26] propuseram um modelo de rede bidimensional para
simular o processo de secagem de um componente liquido em um meio poroso. O
processo se desenvolve através da passagem de um fluxo gasoso sobre o meio poroso
contendo um liquido. Considerando um processo isotérmico, desprezando os efeitos
gravitacionais, os autores propuseram um modelo que leva em consideracdo a
transferéncia de massa por difusdo e adveccdo na fase gasosa, fluxo viscoso nas fases
liquida e gasosa e os efeitos capilares na interface liquido-vapor presente nos meniscos
nas gargantas dos poros. A temperatura do sistema sendo bastante distinta do ponto de
ebulicao do liquido, de forma que as taxas de evaporacao sao controladas pela difusdo e
a mistura binaria na fase gasosa pode ser assumida diluida. Observaram que durante o
processo de evaporacdo quatro regides distintas podem ser identificadas. A primeira
delas consistindo do liquido inicial, formando uma fase continua. A segunda, onde o
liquido e o gas estdo conectados macroscopicamente. A terceira, consistindo de ilhas
isoladas de liquido de tamanhos varidveis envolvidas pela fase gasosa. A quarta, e
ultima, uma regido conectada da fase gasosa, com a fase liquida na forma de anéis
pendulares, filme nos cantos ou filmes finos nas paredes da superficie sélida. Citam
Tsimpanogiannis et al [45], para mostrar que os efeitos viscosos fazem da secagem um
processo equivalente a percolacdo de invasdo em um gradiente estabilizante. Ainda, que
o fluxo de liquido no meio poroso ¢ governado por gradientes de pressdo capilar,
processo conhecido como bombeamento capilar. Especularam que a presenca do fluxo
de filme de liquido pode ser um elemento essencial na teoria desenvolvida, todavia nao
levaram em consideracdo este efeito. Também, citaram como importante a utilizacdo de
apenas um componente liquido no meio poroso. Informaram que a presenca de uma
mistura contendo um componente nao volatil causaria um efeito no qual as ilhas de
liquido ndo desapareciam do meio, afetando negativamente as taxas de transferéncia de
massa. A utilizacdo de uma mistura liquida devendo também ser analisada.

Consideraram, na analise efetuada, padrdes de fluxo em condigdes diferentes,
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dependentes do nimero capilar (Ca), que leva em consideracao o balango entre as forcas
capilares e viscosas, € do nimero de Peclet (Pe), expressando a razao entre a advecgao e
a difusdo na fase gasosa. A razdo M das viscosidades entre os fluidos, que seria um

outro parametro a ser considerado na analise, foi considerada constante.

Para as situagdes analisadas, os autores afirmaram que para valores fixos dos
parametros, a frente de secagem ndo obedece em geral as regras de percolacdo de
invasdo. Todavia, & medida que o processo de secagem progride, e dependendo da
magnitude relativa dos numeros capilar e de Peclet, pode ocorrer uma transi¢ao para um

regime controlado pela percolacao.

Da revisdo bibliografica pode-se observar que, embora os estudos efetuados na area de
evaporag¢do de fluidos em meios porosos tenham sido abrangentes sobre varios aspectos,
diferentes hipdteses foram assumidas nos diferentes estudos como forma de se analisar
um comportamento particular de interesse. Em maior ou menor grau, essas hipoteses
levaram a simplificagdes que inevitavelmente limitaram as informagdes que puderam

ser obtidas desses estudos.

Assim, regra geral assumiu-se que a secagem ¢ lenta, de modo que as taxas de secagem
sdo baixas. Apenas os efeitos capilares foram importantes. Também, a transferéncia de
massa dentro do meio poroso ocorreu apenas por difusdo, representada pela lei de Fick.
Nao se teve gradientes de temperatura dentro dos materiais analisados. Os efeitos
viscosos foram considerados despreziveis e com raras excecdes os efeitos gravitacionais

nao foram levados em consideracao.

Em adicao, nestes estudos, aspectos cruciais das redes geradas nao foram levados em
consideracdo. Estes aspectos estando relacionados, dentre outros pardmetros, ao
tamanho da rede gerada e as correlagdes espaciais existentes entre os elementos que a
compdem. O efeito do abaixamento da pressdo de vapor, conhecido como efeito Kelvin,
nao foi considerado. O fluxo de filme na fase liquida ndo foi simulado. As redes geradas
trataram de meios porosos fracamente desordenados. Ainda, a fase gasosa se comportou

como um gas ideal. O coeficiente de transferéncia de massa interfacial foi assumido




30

constante. Somente uma realizacao da rede foi efetuada. Por fim, apenas um fluido foi
simulado. A excecao foi o trabalho de Freitas e Prat [5], que considerou dois liquidos

dentro do meio poroso e um terceiro como fluido de arraste.

Sob um aspecto particular de interesse, procuraremos analisar situagdes nao
consideradas nos trabalhos relacionados a produgdo de petroleo de Freitas e Prat [2],
Jaffrennou [3] e Le Romancer et al [25]. Utilizaremos um modelo de rede
tridimensional, correlacionado espacialmente, apresentando distribui¢des independentes
de poros e gargantas, fortemente desordenado, onde o padrdo de evaporagdo de fluidos
em meios porosos sera analisado. Os conceitos da teoria da percolacdo serdo
empregados para avaliar os coeficientes de transporte e as propriedades do meio poroso,
bem como para determinar as condigdes nas quais o sistema estudado ¢ homogéneo,
podendo-se entdo falar em propriedades médias do sistema. Através da utilizagdo de
dados experimentais da literatura o modelo sera testado € o comportamento dos fluidos
dentro do meio poroso serd analisado. Convém observar que os resultados obtidos
podem ser facilmente incorporados aos estudos, por exemplo, da remediacdao do solo e

aguas subterraneas, sem perda da generalidade.




31

3. MODELO DE REDE UTILIZADO

3.1. DESCRICAO DO MODELO DE REDE
Para a simulacdo de um dado processo em um meio poroso € preciso primeiro definir o
tipo de abordagem a ser utilizada. Sahimi [12] classifica os modelos existentes para
descrever os fendmenos de transporte e fluxo em meios porosos como modelos

continuos € modelos discretos.

Os modelos continuos representam as aproximacdes formuladas pela engenharia
classica para descrever materiais de geometria complexa e irregular, caracterizada por
diversas escalas de comprimento. Neste caso, o meio poroso ¢ modelado
macroscopicamente como uma mistura homogénea, sendo o processo descrito pelas
equacgdes classicas de transporte. As propriedades do meio poroso sdo definidas como
médias macroscopicas num volume elementar, sendo obtido um sistema de equagdes
com coeficientes que levam em consideracao as propriedades do fluido, da rocha e das
interagdes rocha-fluido. Nessa abordagem pode-se usar a lei de Darcy para o fluxo ou a

lei de Fick para a difusdo no meio poroso.

Os modelos discretos sao utilizados para a abordagem em nivel microscopico,
descrevendo os processos de transporte ao nivel de cada poro. Também, eles tém sido
estendidos para descrever fendmenos em nivel macroscopicos € mesmo megascoOpicos.
O principal empecilho no uso destes modelos ¢ o grande esforco computacional
necessario nos calculos. Eles sdo particularmente uteis quando a interconectividade ou

correlacdes de longo alcance sdo importantes no sistema [11,13].

Na Figura 1 ¢ mostrado um esquema representando um dado processo ocorrendo em
uma rede bidimensional, em uma modelagem discreta, dado um meio poroso hipotético.
A figura no canto superior a esquerda apresenta um processo ocorrendo dentro do meio
poroso, onde cada ponto marcado representa a ocorréncia do dito processo em uma
localizagdo especifica dentro desse meio poroso. A figura superior a direita representa
uma superposi¢ao de uma malha quadrada para representacdo do processo em cada

ponto particular. Obviamente esta superposi¢ao resulta numa simplificagdo do processo
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ocorrendo no meio poroso. A figura no canto esquerdo e inferior representa um ajuste
do processo ocorrendo no meio poroso hipotético ao sistema de malha imposto. Aqui,
embora cada ponto em particular tenha sido ajustado na rede quadrada imposta, ndo
estdo sendo representadas as ligagcdes existentes no processo entre um dado ponto e o
seu vizinho. Ou seja, até este momento o processo ocorrendo em um dado ponto se
passa de forma independente dos processos ocorrendo em seus vizinhos. Na figura
inferior a direita, por fim, representa um esquema onde, além do processo estar ajustado

a malha quadrada, as interagdes existentes entre os diferentes pontos no meio poroso

4

Lels 220 s

estdo sendo levadas em consideragao.

I

Figura 1 - Representacdo de um processo em um meio poroso utilizando uma
modelagem discreta

—>

A motivagdo para o uso de modelos discretos no presente trabalho pode ser encontrada
na limitagdo que os modelos continuos apresentam quando parametros topoldgicos e

morfologicos sdo importantes no sistema.

Nos modelos continuos, as simulagdes efetuadas levam em consideragdo que as
propriedades da rocha ao longo do reservatério nao variam com o tempo € que as
interagdes rocha-fluido sdo invariantes no tempo e no espaco. Em especial, na
evaporagdo de fluidos em meios porosos, os modelos continuos sdo limitados uma vez
que ndo existe um método geral para previsao dos coeficientes de transferéncia de

massa interfacial durante o processo de secagem desses meios [28].

3.2. REPRESENTACAO DO MEIO POROSO
Definido o tipo de modelo a ser utilizado, ¢ necessario também se definir como o meio
poroso deverd ser representado. Uma representagdo adequada de um dado meio poroso

devera levar em conta uma descrigdo detalhada da sua estrutura. Esta tarefa nao ¢ facil,
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sendo mesmo inviavel se levarmos em consideragdo 0s recursos computacionais
disponiveis atualmente. Esta limitagdo leva invariavelmente a simplificagdes que, se por
um aspecto causam perda de informacdo sobre a morfologia do meio poroso,
simplificam substancialmente o problema a ser tratado. Essas simplificagdes, se bem
escolhidas, preservam os aspectos essenciais do meio poroso, enquanto permitem a

modelagem dos fendmenos de interesse com um razoavel esfor¢o computacional.

Os modelos para representacdo de meios porosos devem possibilitar a avaliagdo
adequada dos coeficientes de transporte e das propriedades morfoldgicas, topologicas e
dinamicas desses meios. Em adi¢do, devem fornecer informacgdes uteis sobre o processo
a ser estudado. Assim, qualquer modelo proposto deve ter como premissa a avaliagdo
correta das propriedades do meio poroso tais como porosidade, tortuosidade,

permeabilidade e condutividade elétrica.

Uma boa descricdo dos modelos utilizados na literatura para representar meios porosos
pode ser encontrada em Sahimi [12]. De nosso interesse, os modelos de rede sdo
apresentados como tendo um forte apelo intuitivo, uma vez que os caminhos percorridos
pelo fluido dentro do meio poroso podem se ramificar em um dado momento ou
convergir para um mesmo ponto em outro. De imediato, pode-se pensar nas ligagdes
apresentadas nos modelos de redes como sendo as gargantas dos poros e os sitios como

sendo os proprios poros do meio poroso.

3.3. CONSTRUCAO DO MODELO DE REDE
Os modelos de rede propostos sdo classificados como modelos de rede matematicos e
modelos de rede fisicos. Os primeiros sdo abstragdes geradas em programas de
computadores, os demais sdo redes construidas fisicamente para o estudo do fluxo de
fluidos, em particular em deslocamentos de um fluido por outro dentro do meio em

questdo. Neste trabalho os modelos de rede utilizados serdo modelos matematicos.

Tendo em conta esse aspecto, duas abordagens podem ser utilizadas na construgdo da
rede. A primeira delas utiliza uma aproximagdo geo-estatistica, onde imagens do meio

poroso, por exemplo, imagens obtidas por tomografia computadorizada, sdo conjugadas
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com algoritmos estocasticos para reconstrucao bi ou tridimensional do meio poroso [53-
55]. A outra abordagem, que sera empregada nas simulagdes devido a sua simplicidade,
consiste em se utilizar redes estruturadas [13,56,57]. Essas redes adotam elementos de
geometria definida para representar os meios porosos. A constru¢do da rede ¢
complementada pela associagdo com experimentos para determinagdo de algumas
propriedades especificas do meio poroso [58-62]. A Figura 2 apresenta trés exemplos de
modelos de redes estruturadas encontradas na literatura. Um aspecto relevante no uso
destes modelos de rede ¢ atribuir dados da estrutura porosa do meio onde os sitios
podem representar os poros e as ligagdes podem representar as gargantas. O modo como
0 meio poroso ¢ representado, isto €, a escolha do modelo de rede a ser empregado nas
simulagdes, ¢ importante, por exemplo, na determinacdo da forma como os poros e
gargantas do meio estdo conectados entre si, dentre outros fatores. Na Figura 2, as redes
de Bethe e a rede triangular representam estruturas bidimensionais, enquanto a rede

cubica representa uma rede tridimensional.

Sitio ou poro

Ligacdo ou garganta

A ¢ Sitio ou poro
v 11
1
Sitio ou poro ’ P o
@@%{ < Ligagdo ou garganta
Triangnlar Cubica

Figura 2 - Modelos de redes estruturadas

3.4. MODELO DE REDE ESTRUTURADA E CORRELACIONADA
Dentre os modelos de redes estruturadas apresentados na literatura, sera empregado no
presente estudo o modelo de rede cubica simples. Assim como o modelo de rede cubica
simples, qualquer outro modelo tridimensional poderia ter sido utilizado no presente
estudo, sem perda da generalidade. O aspecto fundamental ndo reside no tipo de modelo

utilizado, mas em se representar o meio poroso tridimensionalmente.
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No modelo de rede cubica simples cada sitio ou poro esta localizado no centro de cada
cubo elementar que compde a rede. Cada poro individualmente possui um volume
associado, e para cada um deles poderdo estar ligadas no maximo até seis ligagdes ou
gargantas que se conectardo a outros sitios ou poros vizinhos. A Figura 3 apresenta o
modelo de rede utilizado, onde cada cubo representa um poro especifico e de cada poro
saem gargantas que estao representadas por cilindros. O numero de gargantas que sai de
cada poro esta relacionado com a conectividade do meio poroso, podendo ser

determinada experimentalmente.

1 -se qu 1 urai u 0 1ai u
Por fim, sabe-se que meios porosos naturais possuem correlagdes espaciais em suas
propriedades e usualmente estas correlagdes estdo presentes em todas as escalas de

comprimento [10,11,13,14].

Figura 3 - Modelo de rede utilizado

A idéia de que as heterogeneidades de uma regido do sistema sdao aleatorias e nao
correlacionadas ¢ uma forma de simplificar o problema. Essas heterogeneidades estdo
associadas, por exemplo, a estratificagdo diferenciada do meio poroso ou as regides no
meio poroso com alargamento de canais devido a fatores quaisquer. A hipotese usual de
que as heterogeneidades ocorrem em escalas de comprimento muito menores do que o
sistema ¢ também uma simplificagdo do problema. Assim, com o objetivo de
representar diferentes estruturas porosas € modelar adequadamente o processo a ser

estudado, correlagdes espaciais tém que ser levadas em consideragao.

De maneira bastante resumida, utilizando-se como modelo a rede estruturada

apresentada na Figura 3, sdo assumidas duas fun¢des de distribui¢do de tamanho,
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distintas para poros e gargantas, e atribuida uma fun¢do de correlagdo que correlaciona

espacialmente poros e gargantas do modelo de rede gerado [14,51,63-70].

Dois principios de construg@o para a rede gerada devem ser satisfeitos de forma a que se
possa obter um resultado consistente no modelo gerado, isto ¢, para garantir que o
diametro de qualquer garganta ligada a um poro qualquer dentro da rede tenha sempre o
diametro menor ou no maximo igual a esse poro ao qual ela estd conectada. Dois
principios de auto-consisténcia garantem essa condi¢do. O primeiro principio estabelece
que a funcdo de distribui¢do cumulativa, ou melhor, a probabilidade cumulativa da
distribuicao de tamanhos das gargantas ¢ sempre maior do que aquela dos poros. Isto
garante que as gargantas sejam pequenas o suficiente de forma a que possam ser
acomodadas junto com os poros pertencendo a uma dada distribuigdo. O segundo
principio ¢ de natureza local e expressa o fato de que o didmetro de qualquer garganta
nao pode ser maior do que os diametros dois poros aos quais ela esta conectada. A

forma como poros e gargantas estdo conectados ¢ dada por uma funcao de densidade de

probabilidade conjunta.

Neste tipo de aproximagdo, o modelo de rede gerado passa a apresentar uma correlagao
espacial entre os elementos da rede. De inicio, a correlacdo apresentada ¢ de curto
alcance, mas de acordo com Kornhauser et al [63] correlagdes de longo alcance podem
ocorrer como conseqliéncia do processo de auto-organizagdo critica forcada pelo

ordenamento de curto alcance.

Apds uma distribui¢do inicial de poros e gargantas determinadas por uma funcio de
distribuicdo de tamanhos independentes entre si, existem poros onde o principio de
construgdo da rede nao ¢ obedecido, ou seja, existem poros cujos diametros sao menores
que pelo menos um dos didmetros das gargantas conectadas a ele. Incorporando
transformadas Markovianas ao modelo de rede, conforme mostrado em Riccardo et al
[71], o algoritmo foi implementado de tal forma que a partir da distribuicao inicial
obtida, chega-se apds diversas etapas de trocas aleatorias entre poros ou gargantas da
rede, a uma condi¢cdo de equilibrio. Nessa condicdo de equilibrio as duas condigdes

iniciais impostas sdo satisfeitas. Como ¢ de se esperar, na medida em que aumenta a
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interacdo entre os elementos da rede, maior o tempo para se alcancar a condi¢do de

equilibrio.

Neste trabalho, diferentes distribui¢des de tamanho para poros e gargantas foram
assumidas na tentativa de se ajustar os dados obtidos da modelagem com os dados
experimentais existentes. Esses dados experimentais referem-se a distribuicao de
gargantas e poros, a conectividade, porosidade, tortuosidade, diametro caracteristico e
curva porosimétrica. Estes resultados estdo mostrados no capitulo Resultados da

Simulacio.

Essas diferentes distribui¢des foram escolhidas dentre as distribui¢oes uniformes, linear
crescente, linear decrescente, exponencial crescente e decrescente. O par escolhido
referente as distribui¢des dos tamanhos de garganta e tamanhos de poros é aquele que
fornecer o melhor ajuste com relagdo a curva porosimétrica experimental para um dado

meio poroso.

A principio, qualquer fun¢do de distribuicdo pode ser utilizada sem maiores problemas.
Estas funcgdes estdo correlacionadas por um uUnico parametro que representa a
interseccdo existente entre as duas fungdes. O parametro em questdo pode apresentar

diferentes valores entre O e 1.

No extremo inferior, quando o parametro ¢ nulo, t€m-se redes completamente aleatorias,
ou seja, redes nao correlacionadas. No extremo superior, quando o pardmetro ¢ unitario
formam-se redes altamente correlacionadas, de estruturas segregadas, apresentando
regides onde poros grandes estdo associados com gargantas grandes € poros pequenos
com gargantas pequenas. A Figura 4 apresenta um exemplo representativo de um meio
poroso hipotético. E mostrada uma vista de topo, mostrando as gargantas do meio
poroso com interface com o fluxo de ar que passa pela fronteira aberta da rede conforme
esquema que esta apresentado na Figura 6. Na Figura 4, os dois modelos de rede foram
gerados com as mesmas varidveis de entrada no programa, com a exce¢ao de que no
exemplo (4.1) ndo existe correlagdo espacial entre poros e gargantas, isto ¢, a rede

gerada ¢ completamente aleatdria, enquanto que no exemplo (4.2) o pardmetro de
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correlacdo que representa o grau de correlacdo do sistema ¢ de 60%. Como pode ser
visto nas figuras, poros (cubos) grandes estao conectados a gargantas (cilindros) grandes

€ poros pequenos a gargantas pequenas.

4.1) 4.2)
Figura 4 — Redes 10 x 10 x 10. (4.1) rede ndo correlacionada,
(4.2) parametro de correlagio de 60%.

3.5. FRACTAIS E AS PROPRIEDADES DO MEIO POROSO
Os conceitos de fractais [72] tém uma importancia fundamental na caracterizagdo da

morfologia de meios porosos bem como fluxo e transporte dentro deles.

Um objeto fractal é aquele que é construido de forma recursiva ou que apresenta auto-
similaridade. Isto significa que a forma do referido objeto aparece similar em todas as
escalas de comprimento. Assim, qualquer parte de um objeto fractal ¢ semelhante ao
todo. Muitos objetos que possuem uma estrutura desordenada possuem uma simetria de

escala, de tal forma que eles parecem similares em diferentes escalas de comprimento.

Um objeto fractal ¢ aquele que apresenta alguns dos seguintes aspectos: € uma estrutura
muito irregular para ser representada pela geometria Euclidiana; ¢ uma estrutura auto-
similar; tem a dimensdo fractal ou dimensdao de Hausdorff maior do que sua dimensdo
topologica. A dimensdo fractal ou dimensdo de Hausdorff ¢ um numero real ndo
negativo que nos informa o quido densamente o conjunto ocupa o espaco métrico onde

ele se encontra.

As estruturas fractais podem ser classificadas de acordo com a auto-similaridade.
Assim, podemos falar de fractais auto-similares exatos ou fractais geométricos. Nos

fractais geométricos uma parte do sistema ¢ remanescente do todo. Desta forma, uma
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parte do sistema parece similar ao sistema como um todo qualquer que seja a escala de

comprimento.

Um outro tipo de fractal geométrico ¢ conhecido como auto-similar estatisticamente.
Esses sistemas sdo auto-similares e fractais apenas em um senso de média. Sistemas
auto-similares estatisticamente significam que uma fotografia tirada do sistema nao
mostra auto-similaridade em vérias escalas de comprimento. Todavia, levando em
consideracdo muitas realizagcdes e através da superposicdo, através da média das

realizacdes, o sistema entdo parecera auto-similar.

Também, muitas propriedades dindmicas de sistemas desordenados e a suas médias sdo
relacionadas aos processos por leis de poténcia com expoentes fracionarios. Tais

sistemas sdo conhecidos como fractais dindmicos.

3.6. ESTRUTURA DO MEIO POROSO E A TEORIA DA PERCOLACAO

Outra importante ferramenta na caracterizacdo do fluxo e do transporte em sistemas

porosos ¢ dada pela teoria da percolagdo.

A teoria da percolagdo foi desenvolvida para matematicamente tratar meios
desordenados, na qual a desordem ¢ definida em fun¢do de uma variagdo aleatdria no
grau de conectividade do sistema. Assim, a teoria da percolacdo tem muito a ver com
estatistica, levando em consideracio a morfologia e a condutividade de estruturas

aleatorias.

De maneira ampla, a teoria da percolacao estd relacionada com a probabilidade de
determinado evento ocorrer em um sistema e das propriedades do sistema a partir deste
estudo. A teoria da percolagdo possibilita o estudo da interconectividade de varias
regides de um sistema ou meio poroso. A percolagdo nos diz como a interconectividade
de varias regides de um sistema afeta suas propriedades globais. Diz-nos também que se
a fragdo volumétrica de regides permedveis de um sistema estd abaixo de certo valor
critico (pc), chamado de limiar de percolacdo, o espago poroso ndo ¢ permeavel e a

permeabilidade global do sistema ¢ zero.
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Dependendo do estado de percolacao do sistema e de quao longe ele esta do seu ponto
critico, um processo de percolacdo pode levar a objetos fractais. A Figura 5 apresenta

um sistema de percolagdo em rede quadrada.

Cada sitio no sistema ¢ ocupado de forma aleatoria, com uma probabilidade de
ocupacao (p), independente da ocupagdo dos sitios vizinhos. A teoria da percolacdo trata
dos grupos de sitios vizinhos que estdo ocupados, as ilhas ou “clusters”. Na Figura 5, p
representa a probabilidade de ocupacdo e S o tamanho do “cluster” formado. Para a
percolacdo em rede quadrada o limiar de percolagdo foi determinado como sendo de
aproximadamente 0,59. Acima desse valor, existe pelo menos um “cluster” formado que

atravessa, ou percola, a rede em todas as direcdes.

Os conceitos relacionados a teoria da percolacdo sdo muitos € o nosso objetivo neste
estudo consiste na utilizacdo de alguns desses conceitos para simular a evaporagdo de
fluidos em meios porosos. Para maiores informacdes sobre a teoria da percolagdo

existem livros que tratam do assunto [12,73].

()
p=025

(c)
p=0.75

5=0x)

Figura 5 — Percolacdo em rede quadrada
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Cinco quantidades obtidas da teoria da percolagdo sdo particularmente interessantes ao
nosso estudo. Na caracterizacao de sistemas ou redes de percolacao essas quantidades
servem para definir as propriedades de transporte do sistema. Sdo elas:
O nimero de coordenacdo (z) — que ¢ o numero de elementos conectados a cada
elemento da rede.
O comprimento de correlagdo (§) — que € o raio tipico de um “cluster” de percolacao
quando p < pc, ¢ a escala de comprimento acima da qual uma rede de percolagdo ¢
macroscopicamente homogénea (p > pc). Em qualquer simulagdo de Monte Carlo
dos processos de percolacdo o comprimento linear L da rede deve ser maior do que
o comprimento de correlagdo & para que os resultados sejam independentes de L.
A condutividade efetiva (G) — que ¢ a condutividade da rede na qual as ligacdes
ocupadas sdo condutoras e as vazias sao isolantes.
A difusividade efetiva (D) e a permeabilidade hidrodinamica (K) — se as ligacdes
ocupadas representam poros através dos quais o fluxo ou difusdo pode ocorrer, e as
ligagdes vazias estdo fechadas ao fluxo ou difusdo, entdo uma difusividade efetiva e

uma permeabilidade efetiva podem ser definidas.

O entendimento de um dado fendmeno em um meio poroso depende das diversas
escalas de comprimento nas quais o sistema pode ser ou ndo homogéneo. Por
homogéneo entende-se um sistema cujas propriedades sdo independentes do seu
comprimento linear. Quando ocorrem heterogeneidades que persistem em diferentes
escalas de comprimento, o comportamento global do sistema ¢ dependente das
propriedades de transporte, tais como difusdo, convec¢ao e condugdo, a forma como os

fluidos se distribuem no meio poroso ¢ a morfologia do sistema.

Conforme dito anteriormente, o comprimento de correlagdo tem o significado fisico de
que para escalas de comprimento L maiores do que & o sistema ¢ macroscopicamente
homogéneo. Todavia, para escalas de comprimento L menores do que o sistema nao ¢
homogéneo, e as propriedades macroscopicas do sistema dependem de L. Neste caso, o
“cluster” formado ¢ estatisticamente auto-similar em todas as escalas de comprimento
menores do que &. As propriedades que sdo dependentes da escala sdo uma assinatura

de sistemas fractais. Uma vez estabelecido que um sistema ¢ fractal, muito das leis da
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fisica classica tem que ser modificadas para representar corretamente o sistema. Por
exemplo, a lei de Fick da difusdo, com uma difusividade constante, ndo descreve
apropriadamente os processos de difusdo em sistemas fractais. O coeficiente de difusdo
¢ chamado de anomalo ou fractal uma vez que ¢ dependente do tempo e do

comprimento do sistema.

3.7. EQUACOES GOVERNANTES DA EVAPORACAO NO MEIO POROSO

Uma vez definido como o meio poroso sera representado, a etapa seguinte consiste em

se determinar como equacionar a evapora¢ao do fluido no meio poroso.

No inicio do processo, 0 meio poroso esta completamente saturado com o fluido a ser
evaporado. No presente estudo, o fluido evaporado foi limitado ao n-Hexano. Todas as
faces do cubo representando o meio poroso sdo impermeaveis ao fluxo, com excecao da
face superior, por onde ocorre a evaporagdo do fluido. Uma corrente de gas, no presente
estudo, o ar, passa continuamente pela fronteira aberta do meio poroso, conforme

apresentado na Figura 6.

EVAPORACAO

Figura 6 — Evaporacdo no modelo de rede.

3.7.1 A Evaporacao Devido aos Efeitos Capilares
A evaporagdo ¢ assumida como um processo lento, de tal forma que os efeitos capilares
dominam o processo. Também, ndo se tem gradientes de temperatura significativos

dentro do meio poroso, ou seja, o processo se desenvolve isotermicamente. A adsor¢ao
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que pode ocorrer entre alguns liquidos e a matriz s6lida do meio poroso nao ¢ levada em
consideragdo. O fluido presente no meio poroso inicialmente evapora devido a
transferéncia de massa entre a interface elementar liquido-gés na fronteira aberta da rede
€ 0 gas que passa através do topo do meio poroso. Isto causa um retrocesso no menisco

liquido-gas em uma das gargantas dos poros localizados na superficie do meio poroso.

A principio, a dindmica do processo se d4 de acordo com a dindmica da percolagdo de
invasdo, ou seja, apenas um par garganta/poro ¢ invadido em cada tempo simulado. O
fluido que estava contido no par garganta/poro escolhido perde massa devido a
evaporacao sendo subseqiientemente invadido pelo gas. O processo ¢ repetido inimeras
vezes € assim o gas progressivamente invade o meio poroso anteriormente saturado com
o fluido. Na medida em que a fase liquida evapora no meio poroso, ocorre a formagao

das ilhas de liquido isoladas, que sdo subseqlientemente invadidas.

Assim, os principais mecanismos que devem ser incorporados no modelo de rede sdo: o
processo de transferéncia de massa entre a fronteira aberta da rede e o gas circundante;
o processo de difusdo que ocorre na fase gasosa; as variagdes do equilibrio
termodindmico local na interface liquido-gas; os efeitos capilares, modelados de acordo
com a percolag@o de invasdo e; o processo de formacao, identificacdo e evaporagdo das

ilhas de liquido formadas.

Inicialmente o processo ocorre com a transferéncia de massa convectiva na fronteira
aberta da rede. O fluxo molar de liquido que evapora na fronteira aberta da rede ¢é
modelado por meio de um mecanismo de transferéncia de massa em estado estacionario
entre fases, de acordo com a teoria das duas resisténcias. A transferéncia de massa, por
unidade de area, para um componente A liquido, ¢ definida como uma funcao da
diferenca de concentracdo entre a superficie liquida e o gés circundante, ¢ um
coeficiente de transferéncia de massa convectivo, ka, de acordo com a Equagéo (1).

NA,z = kA(CA,i _CA,oo) (1)

Na Equagao (1), Na, ¢ o fluxo molar unidimensional na direcdo z do componente A

através do componente B; ka € o coeficiente de transferéncia de massa convectiva em
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relacdo ao componente A; Ca ;i € a concentragdo da espécie A na interface liquido-gas e

Ca € a concentracdo da espécie A no gas circundando a rede gerada.

A expressdo (1) pode ser re-escrita levando-se em conta o fluxo de massa do
componente A que atravessa a area de um cilindro ou garganta do meio poroso, area
essa dada por md*/4. Também, quando se trata da fase gasosa, as concentracdes sio
freqlientemente expressas em termos de pressdes parciais. Sob condi¢des nas quais a lei

do gas perfeito se aplica, p,vV =n,RT, a concentragdo do componente A ¢ dada por:

a=r=la @)

V. RT
Ainda, se a resisténcia a transferéncia de massa na interface for nula, a pressao parcial
do componente A na interface i, paj, ¢ a pressdo parcial no equilibrio. No presente
trabalho a pressdo parcial no equilibrio é assumida ser a pressao de vapor do liquido no

equilibrio na interface, py, .

Ainda, sabendo-se que o fluxo molar, N4, se relaciona com o fluxo massico, na_,
através da massa molar, M, do componente A do sistema analisado, tem-se, para uma

area transversal cilindrica, incorporada pelas gargantas do meio poroso:

2
e =K A (P = P G)
Na Equagéo (3) a variavel d é o didmetro de uma garganta qualquer no modelo de rede
gerado, enquanto pa . € a pressdo parcial do componente A no gas circundando a rede.
O valor dessa pressdo parcial ¢ desconhecido, j4 que ndo se conhece o padrio de
escoamento do gas na fronteira aberta da rede. Neste trabalho, a pressdo parcial do
componente A no gés circundando a rede sera definida como uma pressao parcial de

referéncia do liquido A na fase gasosa.

Sob circunstancias normais o coeficiente de transferéncia de massa convectiva nao ¢
constante e varia espacialmente. Em geral, este coeficiente ¢ uma fungdo da geometria
do sistema, das propriedades do fluido e do fluxo e da diferenca de concentragdo. Como
a geometria na fronteira aberta da rede ¢ variavel, isto causard também uma variacdo no

fluxo da corrente de ar que passa pelo topo da rede, modificando espacialmente o valor
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do coeficiente de transferéncia de massa. No presente trabalho um valor constante para
esta varidvel sera assumido, de acordo com a abordagem utilizada por Laurindo e Prat
[28]. Uma vez que ndo estamos interessados na cinética do processo, mas na
distribuicdo de fases dentro do meio poroso, esta hipotese ndo invalida o estudo

efetuado.

Finalmente, a pressdo parcial de referéncia foi assumida como tendo um valor de tal
forma que o fluxo de massa difusivo que ocorre dentro do meio poroso da rede gerada é
aproximadamente 10 vezes menor do que o fluxo de massa convectivo que ocorre na
fronteira aberta da rede. Esta ¢ uma aproximacao que tem como objetivo facilitar os
calculos efetuados. Isto porque se deseja evitar variagdes muito grandes entre o fluxo de
massa convectivo que ocorre na fronteira aberta da rede e o fluxo de massa difusivo que
ocorre no interior da mesma, causando problemas de capacidade de memoria na
utilizagdo do programa. E sabido que a transferéncia de massa, devido a convecgdo
entre dois fluidos relativamente imisciveis em movimento relativo, depende tanto das
propriedades de transporte como das caracteristicas dinamicas do fluido que estd em

movimento.

Também, o valor assumido para o coeficiente de transferéncia de massa convectivo foi

tal que essa relag@o entre o fluxo de massa difusivo e convectivo fosse mantida. Isto foi
feito assumindo que k, = DA% sendo 6 = ESP/10, onde ESP ¢ o espagcamento da rede

gerada. Este espacamento refere-se a distancia entre o centro de dois poros quaisquer

dentro do meio poroso gerado.

Esta relacdo entre o coeficiente de massa convectivo e o coeficiente de massa difusivo ¢
obtida a partir da utilizagdo da teoria de filme. Esta teoria é baseada na presenca de um
filme de fluido ficticio que estaria em fluxo laminar proximo a fronteira do sistema.
Este filme por defini¢do ofereceria a mesma resisténcia a transferéncia de massa que
efetivamente existe no fluido escoando como um todo. A relacdo entre os dois
coeficientes ¢ feita, de acordo com a teoria, através do pardmetro J, que ¢ a espessura do
filme de liquido ficticio. Uma vez que tal filme de liquido em fluxo laminar

efetivamente ndo existe, o parametro 6 ndo pode ser calculado.
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Como ja dito, uma vez que estamos interessados no padrao de evaporagdo do fluido
dentro do meio poroso e ndo na cinética de evaporagdo, estas aproximacgdes nao
invalidam o presente estudo. Assim:

" M, 10D, md*
A RT ESP 4

(Pap = Pa) 4

Para saber qual garganta localizada na fronteira aberta da rede e/ou dentro do meio
poroso sera invadida, em cada passo da simulagdo, cada “cluster” existente na rede ¢
identificado. Cada “cluster” presente tera uma garganta especifica que eventualmente
sera drenada naquele passo. Para cada “cluster”, a escolha dessa garganta serad feita
levando-se em conta a determinagdo da garganta de menor potencial de invasao, ou seja,
de maior didmetro, de acordo com a equacdo de Young-Laplace, Equacdo (5). A
garganta que apresentar o menor potencial de invasdo ¢ aquela que sera
preferencialmente invadida. Quanto maior for o didmetro de uma dada garganta, menor

serd o potencial de invasdo associado aquela garganta.

Pc= 4d—o-cos 0 (%)

Na Equacao (5) Pc ¢ a pressao capilar de uma dada garganta; d ¢ o didmetro da referida
garganta ¢ 6 ¢ a tensdo interfacial entre o liquido preenchendo a rede e o gas que a
circunda. Desta forma, cada uma das gargantas pertencentes a cada um dos diferentes

“clusters” existentes no meio poroso tera a pressao capilar calculada.

Assim, determina-se o numero de “clusters” presentes na rede e quais as gargantas de
cada um dos “clusters” que poderdo ser drenadas. A escolha da garganta que perdera
massa por evaporacao serd feita através do computo do fluxo méssico de liquido que
evapora para cada “cluster” existente. Este fluxo massico totalizado de cada garganta de
um “cluster” especifico sera atribuido a garganta de menor potencial daquele “cluster”.
Assim, o “cluster” que perderd massa devido a evaporagdo sera aquele que levar menor
tempo. A escolha da garganta que perderd massa por evaporagdo ocorre, como foi dito,
de acordo com a teoria da invasdo de percolacdo, com somente um par garganta/poro

sendo invadido a cada tempo simulado.
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No calculo da pressao capilar em cada garganta do meio poroso ¢ assumido que a fase

liquida ¢ perfeitamente molhante, ou seja, tem-se cos 6 = 1.

Uma vez definidas as etapas iniciais do processo de evaporagdo, restam ainda a
determinagdo dos processos de difusdo na fase gasosa e a condicdo de equilibrio

existente na interface dentro do meio poroso.

Considerando-se a transferéncia de massa unidimensional, independente de reagdo
quimica, em regime estacionario para um sistema binario, pode-se mostrar que o fluxo
molar do componente A, Na ;, com relagdo a um sistema de coordenadas espaciais fixas,
definido em termos da concentracao total do sistema, C, e da sua fracdo molar ya, ¢ dado

por [74]:
d
N Az = _CDAB %"’ YA(N Az T N B,z) (6)

Na Equagdo (6) Dap € o coeficiente de difusdo entre os componentes A e B; Ng; € o
fluxo molar do componente B. Nessa equagdo pode-se observar que o primeiro termo
no lado direito da Equacdo (6) refere-se ao fluxo molar resultante do gradiente de
concentragdo. Este termo ¢ referido como a contribuicdo do gradiente de concentragao.
O segundo termo refere-se ao fluxo molar resultante quando o componente A ¢
carregado no fluxo que ocorre no seio do fluido. Este termo ¢ referido como a

contribui¢cdo devida ao movimento médio.

No esquema de evaporagdo proposto conforme apresentado na Figura 6, assumiu-se que
cada garganta preenchida com liquido em contato com o ar circundante na superficie
aberta da rede e que cada garganta preenchida com liquido em contato com o ar dentro
do meio poroso pode ser aproximado por um sistema como aquele proposto para uma
célula de difusdo de Arnold. Neste sistema a difusdo de um componente ocorre através
de um filme de gés estagnado [74]. Um esquema da célula de difusdo de Arnold esta

mostrado na Figura 7.
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Fluxodo gds B

v

_______________ Az

L Liquido puro A

Figura 7 — Célula de difusédo de Arnold

No sistema proposto, o tubo estreito que estd parcialmente preenchido com o liquido
puro L, composto por um componente Unico A, ¢ mantido a temperatura e pressao
constantes. O gas B que flui através da extremidade aberta do tubo tem uma
solubilidade desprezivel no componente liquido A. Também o gas B ¢ quimicamente

inerte em relacdo ao componente A.

A Equagdo (6) pode ser reduzida a Equacao (7) ao se considerar apenas o plano z; ¢ a
restricdo de que o gas B ¢ insoltvel no componente A na fase liquida. Entdo, N, € zero
na posi¢do z;, levando a conclusdo de que o fluxo liquido de B ¢ zero através de todo o
caminho de difusdo, ou seja, B é um gas estagnado. Assim:

N,, = _CDyg dyy (7)

’ -y, dz

A Equacgdo (7) pode ser integrada entre as duas condi¢des de contorno: em Z = 23 = ya
= ya1 € em Z = Z = Ya = Ya2. Assumindo-se que o coeficiente de difusdo ¢
independente da concentragdo e sendo Na; constante ao longo do caminho de difusao, o
componente A evapora e se difunde na fase gasosa a uma taxa de evaporagdo que pode

ser matematicamente expressa em termos do fluxo molar, dado pela Equagao (8).

NAZ _ CDAB ln (l_yA,Z)
’ (22_21) (l_yA,l)

(8)
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Na derivagao da Equagdo (8) foi assumido um sistema bindrio A+B, em regime
estacionario, sem reacdo quimica, em um processo de difusdo unimolecular e

unidimensional na dire¢do z apenas.

A Equagao (8) pode ser empregada no calculo do fluxo difusivo entre dois poros de gas
existentes dentro da rede. Assume-se que a fase gasosa se comporta como um gas ideal.
A distancia (z; - z;1) €, em nosso sistema, o espagamento ESP do meio poroso, sendo a
distancia entre o centro de dois poros quaisquer. Expressando a taxa de difusdo do
componente A em termos massicos e levando-se em conta o fluxo massico que

atravessa a area de um cilindro ou garganta do meio poroso, chega-se a:

2 P—
nAZ:pMAﬂd Dae ln( pA,Z) )
’ RT 4 ESP (P-p,,)

A Equagdo (8) pode também ser aplicada para um poro de liquido conectado a um poro
de gas adjacente. Neste caso, como foi assumido que cada cilindro do meio poroso
encontra-se sempre cheio ou completamente drenado, a distancia (z, — z;) ndo € mais o
espagamento do meio poroso, sendo na verdade a distancia entre o centro de um poro e
a sua extremidade, incorporada na Equacdo (10) através da variavel TAMPOROS.
Assim:

n :PPMA7Zdz D ln(P_PA’z)
*7" RT 4 TAMPOROS/2 (P-P.)

(10)

Em cada etapa do processo, na medida em que o fluido evapora e o ar comega a invadir
0 meio poroso, ¢ necessario o conhecimento do campo de pressao parcial dentro de cada
poro da rede que ja estd ocupado pela fase gas para ser possivel o calculo dos fluxos
evaporativos. Isto ¢ conseguido efetuando-se o balango de massa em cada n6 da rede.
Utilizando a lei das malhas de Kirchoff, obtém-se um sistema linear de equagdes com
tantas equagdes quantos forem os poros evaporados da rede. Em cada etapa do processo
o campo de pressdo parcial ¢ atualizado e a evaporagao do meio poroso prossegue até
que todo liquido presente tenha evaporado. Na presente simulagdo, o processo de

evaporagao tem lugar até que o ar atinja a base do meio poroso.

No equacionamento global do processo, resta ainda modelar o aparecimento das ilhas de

liquido no meio poroso. Conforme dito anteriormente, a identifica¢do destes “clusters”
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serd efetuada de acordo com um algoritmo especifico. O algoritmo gerado ¢ uma
modifica¢dao efetuada em relagdo ao algoritmo original de Hoshen e Kopelman [39].
Essa modificagdo leva em consideracdo o fato de que ndo basta somente o poro (ou
garganta) vizinho ao poro analisado estar ocupado por uma dada particula, mas que
também exista pela menos uma garganta ligando o referido poro a um outro poro

vizinho que esteja ocupado.

As condi¢des de contorno para a fase gas sdo dadas pela concentragdo conhecida do gas
passando pela fronteira aberta da rede, o equilibrio termodinamico na interface com o

liquido e as fronteiras impermeaveis nas laterais do meio poroso.

Para a fase liquida tem-se que inicialmente ela ¢ limitada pelas fronteiras impermeéveis
das laterais ¢ do fundo do meio poroso, onde na medida em que a evaporagdo vai
ocorrendo ocorre a formacao das ilhas de liquido. Assim, para a fase liquida continua
existente no meio poroso, o que exclui as ilhas de liquido formadas durante a evolugdo
do processo, as condigdes de contorno sdo as fronteiras impermeaveis nas laterais e no
fundo do meio poroso e o equilibrio termodindmico na interface com o vapor. Para as
ilhas formadas pelo processo de evaporacdo assume-se apenas o equilibrio

termodinamico com o vapor em todas as ligacdes.

O diagrama de fluxo de todo o processo estd mostrado na Figura 8. Ele mostra o uso da
teoria da percolacao na representagao do meio poroso e das equagdes acima para calculo

do processo de evaporacao no modelo de rede gerado.

3.7.2 O Efeito Kelvin-Thomson e Sua Influéncia no Padréo de
Evaporacao
Além dos efeitos capilares, foi analisado também o efeito Kelvin-Thomson e sua

influéncia no perfil da distribui¢do de fases dentro do meio poroso.

Em seu trabalho relacionado com a evaporagdo de um liquido em um meio poroso,
Laurindo e Prat [28,29] mostraram que o processo de evaporagdo pode ser diretamente

relacionado com um processo de drenagem na percolagdo de invasdo. A drenagem ¢
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definida como um processo onde um fluido molhante preenchendo o meio poroso ¢

deslocado por um fluido nao molhante.

A molhabilidade descreve a preferéncia relativa da rocha de ser coberta por certa fase.
Uma rocha ¢ definida ser molhavel a 4gua se ela tem mais afinidade pela agua do que
pelo 6leo. De maneira oposta, a rocha ¢ dita ser molhavel ao 6leo. Usualmente, arenitos
encontrados em rochas reservatorios de petrdleo apresentam um cardter intermedidrio de
molhabilidade. Molhabilidade intermediéria significa um comportamento hibrido, com
alguns poros sendo molhaveis pela agua e outros sendo molhéaveis pelo 6leo. Para
sistemas liquido-gas ¢ possivel seguramente se assumir que a fase gas ¢ sempre a fase

ndo molhante.
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Figura 8 — Fluxograma do processo de evaporacao
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No presente trabalho, a fase liquida, isto €, n-Hexano, ¢ assumida ser a fase molhante,
enquanto o vapor de n-Hexano mais o ar constituem a fase nao molhante. Desta
maneira, a forma de cada interface liquido-gés em cada garganta do meio poroso pode

ser dada conforme o esquema apresentado na Figura 9.

e
|

AP=0

Figura 9 — Forma capilar da interface liquido-géas

A diferenca de pressdo através da interface ¢ dada, como descrito anteriormente, pela
equacdo de Young-Laplace. O seu sinal ¢ tal que a pressdo na fase liquida é menor do
que a pressao na fase gasosa. Extrapolando este fato para o célculo da pressao de vapor
de um liquido em uma superficie curva, como mostrado na Figura 9, observa-se que a
pressdo de vapor sobre uma superficie curva ¢ menor que a pressao de vapor para uma
superficie lisa equivalente. O comportamento oposto se mantém para um fluido ndo
molhante. Para 4gua, com raio r menor do que aproximadamente 0,05 um, a pressdo de
vapor de saturagdo dividida pela pressdo de vapor de saturacao sobre uma superficie lisa
¢ significantemente menor do que 1. Para um raio maior do que 0,05 pum, o efeito
Kelvin-Thomson ndo ¢ importante. Todavia, se o sistema tratado compreende um
material de alta massa molar, isto ¢, compostos organicos, o efeito Kelvin-Thomson ¢
importante mesmo para gargantas maiores. O efeito Kelvin-Thomson ¢
matematicamente expresso pelo uso da Equagdo (11) [34].

0 40PM ,
= LY 11
pvap pvap exp( RTpAd j ( )
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4. RESULTADOS E DISCUSSAO

4.1. LINGUAGEM UTILIZADA
A linguagem utilizada no presente trabalho para a construg@o do cédigo do programa ¢ a
FORTRAN 90. Nos diversos textos sobre linguagens de programacao existentes, pode-
se encontrar uma série de razdes que justificam o uso de um ou outro tipo de linguagem,
como, por exemplo, a linguagem de programagdo FORTRAN ou C"". Nio nos interessa
este tipo de abordagem no presente trabalho. Estamos interessados apenas em construir
um cédigo computacional que possa ser empregado nas nossas simulagdes. O emprego
da linguagem de programacao FORTRAN ¢ justificado apenas pela familiaridade que
temos no seu emprego em simulagdes matematicas. No anexo I ¢ mostrado o programa
fonte do processo de evaporagdo de acordo com o apresentado no presente trabalho. No
anexo II é mostrado um outro programa em FORTRAN cuja fungdo € criar um arquivo
de entrada para gerar as figuras tridimensionais do meio poroso estudado. Esta
linguagem utilizada para a exibi¢cdo do meio poroso chama-se VRML (Virtual Reality

Modelling Language).

4.2. Os DADOS EXPERIMENTAIS E O AJUSTE DO MODELO
Na constru¢do do meio poroso foram utilizados os dados experimentais para o arenito
de Clashac [58-61] disponiveis na literatura. Estes dados foram utilizados para ajuste do
modelo e previsdo de algumas de suas propriedades. A Tabela 1 apresenta uma

comparagdo entre alguns dos resultados experimentais e simulados.

Tabela 1 — Propriedades do Arenito de Clashac

Diametro de Espagamento

Porosidade Garganta entre
Conectividade ) Tortuosidade
(%) Caracteristico camadas da
(nm) rede (pm)
Experimental 3.0-3.5 11.3 22.0 144 — 250* 24-28
Simulado 2.8 11.3 20.0 310 3.2

*Resultado obtido de simulagao [59]
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Alguns dos dados experimentais, tais como a porosidade, distribui¢do de tamanhos de
gargantas e area superficial foram determinados utilizando-se o método da intrusdo de
mercurio. Nesse método o mercurio ¢ forcado a invadir as gargantas de um meio
poroso qualquer quando um gradiente de pressdo ¢ aplicado. O mercurio ¢ um fluido
nao molhante, isto ¢, um fluido que apresenta um angulo de contato com a rocha do
meio poroso menor que 90°. Sendo nao molhante, ¢ necessaria a aplicagdo de uma forga
crescente para que o mercurio penetre o espago poroso do material na medida em que o
tamanho das gargantas do meio poroso diminui. Inicialmente, como esperado, as
gargantas maiores vao sendo inicialmente invadidas. O volume de mercurio injetado ¢é
registrado como uma fun¢do da pressao e entdo, usando a porosidade e o volume da
amostra, o volume de mercurio pode ser convertido em porcentagem de espaco poroso

ocupado.

Na comparagao entre os resultados experimentais e simulados para o arenito de Clashac,
a porosidade de 11,3% do meio poroso, determinada experimentalmente, foi utilizada
como parametro de ajuste do modelo numérico. O espagamento da rede foi estabelecido
em funcdo da distdncia minima necessaria para fornecer a porosidade desejada. A
conectividade do sistema, bem como o didmetro caracteristico e sua tortuosidade foram

obtidos através da previsao fornecida pelo modelo.

O espacamento da rede ¢ a distdncia entre o centro de dois poros quaisquer dentro da
rede gerada. De forma inversa a modelagem efetuada por Matthews et al [58-61] na
determinag¢do das propriedades de arenitos e outros meios porosos, 0 aumento no
espacamento do meio poroso no presente modelo causa um aumento da porosidade

devido ao aumento no comprimento das gargantas.

O valor do espagamento da rede foi comparado com outros resultados obtidos de
simulagdo para o mesmo arenito de Clashac [59,61]. O valor simulado foi da ordem de
trés vezes maior que o obtido pelo outro modelo. Isto ndo é de se estranhar, uma vez
que o modelo da literatura representa um caso especifico do presente modelo. Naquele
caso o tamanho de cada poro do sistema € igual ao tamanho da maior garganta a ele

conectado. Esta particularidade pode ser representada pelo presente modelo ao se
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admitir uma interagdo entre poros e gargantas de 100%. Além disso, ter-se-ia que
arbitrar, o que ndo ¢ possivel de ser feito no modelo atual, que cada poro tivesse o
mesmo didmetro que a maior garganta a ele conectada. Isto obviamente leva a um
menor espagamento na rede gerada uma vez que a porosidade do sistema serd em

grande parte fornecida pelo aumento forgado no tamanho dos poros.

Convém observar que a conectividade do sistema, como mostrada na tabela 1, ¢ dada
pela média aritmética do nimero de coordenagdo de cada poro. O nimero de
coordenacdo refere-se ao nimero de gargantas ligadas a cada poro individualmente
dentro do meio poroso. Esse niumero pode variar, no presente modelo, de 0 a 6
gargantas ou cilindros ligados a cada poro ou cubo em particular. A conectividade para
o arenito de Clashac, para uso na simulagdo, foi estabelecida como tendo um valor

inicial igual a 3, sendo este um valor tipico para arenitos [59].

Na determinacdo da conectividade do sistema o valor simulado final obtido como
resultado das diferentes realizagdes do modelo situou-se um pouco abaixo em relacdo
aos valores experimentais sugeridos para o arenito de Clashac. O erro relativo maximo
obtido foi 20%. Uma explica¢do para isso pode ser dada porque o modelo utilizado leva
em consideracdo o fato de que existe uma relagdo direta entre a conectividade do
sistema ¢ a curva de intrusdo de mercurio. A diminui¢do da conectividade do meio
poroso causa um deslocamento do ponto de inflexdo da curva de intrusdo de mercurio
na direcao dos didmetros de gargantas menores. Isto ocorre devido ao fato de que poros
maiores estdo mais inacessiveis dentro do meio poroso, sendo necessario que uma
garganta de didmetro menor seja preenchida antes destes poros serem alcangados.
Intuitivamente, pode-se esperar que quanto maior a conectividade entre os elementos do
meio poroso mais rapidamente este meio poroso seja saturado com mercurio. De fato,
ao se aumentar o valor inicial da conectividade a ser usada pelo modelo observa-se um
aumento direto na inclinagdo da curva de intrusdo de mercurio. Também, deve ser
levado em consideracdo que quanto maior a conectividade do sistema analisado, maior
deve ser o valor de tortuosidade obtido. Este comportamento ja foi analisado

anteriormente por Spearing e Matthews [61].
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Com relagdo ao diametro caracteristico do meio poroso, como mostrado na Tabela 1,
observa-se uma boa concordancia entre o valor simulado ¢ o valor experimental. O
diametro caracteristico, refere-se ao ponto de inflexdo na curva de intrusdo de mercurio.
Este valor est4 relacionado ao momento em que o mercurio percorre 0 meio poroso do
topo até a base da amostra no teste de intrusdo, correspondendo ao menor tamanho de
poro que se encontra preenchido pelo mercurio no momento citado. Também, o
diametro caracteristico ¢ associado ao tamanho mais freqiiente de garganta ou tamanho

caracteristico que ocorre dentro do meio poroso analisado.

A tortuosidade ¢ uma das caracteristicas mais importantes do fluxo de fluidos dentro de
meios porosos. As defini¢des atuais da tortuosidade sdo empiricas e ndo existe uma
forma direta e independente de sua medida. A tortuosidade ¢ fisicamente definida como
o quadrado da razdo do comprimento efetivo das gargantas de um meio poroso, através
dos quais o fluxo de fluidos e a corrente elétrica ocorrem, € o comprimento linear
paralelo a dire¢do global das gargantas desse meio porosos. Ela reflete variagdes no
fluxo de fluidos e corrente elétrica devido a variagcdes no seu valor quando da variagao

da litologia, pressdo e propriedades petrofisicas do meio poroso.

De acordo com a abordagem utilizada em Spearing e Matthews [61], a determinacdo
numérica da tortuosidade ¢ baseada na hipdtese de que o meio poroso estd sob
influéncia de um campo potencial, seja ele elétrico ou devido a um gradiente de
concentragdo. A tortuosidade ¢ simulada entdo através do uso de um passeador aleatorio
ponderado. O caminho seguido pelo passeador aleatorio ¢ ponderado usando-se valores
determinados de medidas de condutividade do meio fornecida pelos ions que o

atravessam. Desta forma, a tortuosidade do meio poroso pode ser determinada.

E vélido se observar que os calculos da tortuosidade do sistema nao foram usados como
um parametro de ajuste no presente modelo. O objetivo inicial era se utilizar essa
propriedade na determinagdo do comprimento de correlacdo do sistema analisado.
Todavia, os resultados obtidos mostraram que o valor da tortuosidade foi observado ser
uma fun¢do do tamanho da rede. Aumentando-se o tamanho da rede observou-se um

aumento no valor de tortuosidade. Era esperado que o valor da tortuosidade atingisse
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um patamar definido apés um tamanho especifico de rede gerada, representando a
homogeneidade do sistema analisado, permitindo entdo o calculo do comprimento de
correlagdo do sistema. Este fato sugere que o método proposto na literatura por Spearing
e Matthews [61] pode ndo ser apropriado. Além disso, o seu célculo foi também
utilizado para verificar se o modelo era capaz de prever com boa aproximagao alguns

valores experimentais.

Os dados da Tabela 1 foram decorrentes de um ajuste especifico efetuado no modelo de
rede gerado. Diferentes distribuicdes de poros e gargantas foram utilizadas para
representar o meio poroso escolhido. O melhor ajuste foi obtido quando foi arbitrada
uma distribuicdo exponencial decrescente com um fator de 0,5 para o didmetro das
gargantas do meio poroso e uma distribuicdo uniforme para os poros. Em adi¢do,
utilizou-se uma superposi¢ao de tamanhos entre gargantas e poros de 20%. A Figura 10
apresenta a distribuicdo de poros e gargantas de acordo com distribuicdes arbitradas

para tamanho de garganta e tamanho de poro.
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Figura 10 — Distribuicao de Gargantas e Poros.

Ja a Figura 11 apresenta a fun¢do de distribuicdo cumulativa de poros e gargantas, onde

se mostra que a distribuicdo cumulativa de poros ¢ maior do que a fun¢ao cumulativa de
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gargantas na rede gerada de acordo com o principio de construgdo estabelecido para o

modelo de rede.
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Figura 11 — Funcéo de Distribuicdo Cumulativa de Gargantas e Poros.

A Figura 12 serve para mostrar as diferencas nas distribuicdes de poros e gargantas no
meio poroso entre o presente modelo e o modelo de Matthews et al [59]. Na Figura 12
estdo mostradas as estatisticas de distribuicdo de tamanhos de gargantas e poros para o
arenito de Clashac, onde o modelo da literatura apresenta uma variagdo muito maior na

estatistica de distribui¢cdo do que o presente modelo.

As comparacdes dos resultados apresentados na Figura 12 mostram que o presente
modelo apresenta uma variagdo muito menor de valores na distribuicdo de tamanhos de
poros e gargantas. Este comportamento poderia ser o esperado uma vez que o arenito de

Clashac ¢ um arenito limpo, bem distribuido e com inclusdes minimas de argila [59,60].

Do ajuste efetuado com o presente modelo obteve-se a curva porosimétrica para o
arenito de Clashac conforme apresentado na Figura 13. A porosimetria de mercurio ¢
provavelmente um dos métodos mais usados para a determinagao de tamanho de poros,

ou mais precisamente gargantas, de meios porosos.
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Figura 12 — Estatistica de Distribuicdo de Tamanhos.

Matthews et al [59,60] descrevem diferentes modelos utilizados na literatura para
representar a curva de intrusdo e extrusdo de mercurio utilizando modelos de redes.
Analisando os diferentes aspectos concluem que o modelo proposto por eles pode
representar precisamente a curva de intrusdo de merctrio utilizando somente a
distribuicdo de tamanho de gargantas, a correlagdo existente entre gargantas e poros € a
conectividade. Convém lembrar que o modelo proposto pelos autores representa um
aspecto particular do presente modelo utilizado. Para o presente modelo, observa-se
uma boa concordancia entre o resultado experimental e o simulado para a curva de
intrusdo de mercurio, conforme Figura 13. A razdo para simular a curva porosimétrica ¢
garantir que o modelo tenha uma distribui¢do correta de tamanhos de poros e gargantas

com a devida interconectividade.
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Figura 13 — Curva Porosimétrica para o Arenito de Clashac.

O efeito da correlagdo existente entre poros e gargantas apresentado pelo presente
modelo ¢ mostrado na Figura 14. A curva de intrusdo de mercurio experimental ¢

comparada com graus de correlagdo crescentes entre esses elementos.

O resultado mostrado na Figura 14 para a curva de intrusdo de mercurio devido ao
aumento da correlagdo existente entre os elementos da rede esta em concordancia com
os estudos apresentados na literatura. De acordo com Tsakiroglou et al [55,62] uma
correlacdo do tipo poro/garganta sem correlacdo do tipo poro/poro no sentido de
formacao de ilhas de poros de tamanhos similares tem pouco efeito na curva de intrusao
de mercurio. Eles afirmam que a existéncia daquele tipo de correlagdo torna a curva de
intrusao de mercurio de alguma forma mais larga, estendendo-se em ambas as diregoes
de alta e baixa pressdo. Ainda, a saturacdo residual de mercurio ¢ levemente menor do

que aquela saturagdo residual para redes ndo correlacionadas.

Também, com o aumento da correlagdo existente entre poros e gargantas ndo se
observou um aumento significativo da tortuosidade do sistema. Para cada interacdo

estabelecida foram efetuadas 100 realizagdes da rede ¢ o resultado da tortuosidade
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média para cada sistema isolado e da média obtida dos sistemas situou-se em torno do
valor de 3,4. O mesmo comportamento nao foi observado quando o tamanho da rede foi
aumentado de 10 para 50. Para a rede correlacionada com 20% de interagdo entre poros
e gargantas a tortuosidade aumenta de 3,2 para a rede de tamanho 10, aumentando para
um valor de 5,0 para uma rede de tamanho 50, sendo mantida a interacdo entre poros e
gargantas. O aumento no valor da tortuosidade quando se aumenta o tamanho da rede
significa que o valor da tortuosidade calculado utilizando a rotina proposta na literatura
[61] € observado ser uma fun¢do do tamanho da rede. Este comportamento ndo era
esperado, uma vez que os modelos gerados se encontram acima do comprimento de
correlagdao do sistema e sabe-se que a tortuosidade ¢ uma propriedade macroscopica do
sistema. Este fato sugere que a rotina de calculo proposta para a determinacdo numérica

da tortuosidade pode nao ser adequada.

X
90 -
g
o 60 -
e
o
o
()
©
()
S
=l
o
> 30
X X
0 :
1 10 100
Diametro das Gargantas (microns)
X Experimental —— Correlagao de 20% — 40% 60% — 80%
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4.3. DETERMINACAO DO COMPRIMENTO DE CORRELACAO
O primeiro passo na simulag¢do, apds a construcdo, ajuste e determinacdo de algumas
das propriedades da rede, foi a determinacdo do comprimento de correlagdo (&) do
sistema. Conforme explicado, o comprimento de correlacdo estd relacionado com a
escala de comprimento L acima da qual uma rede de percolacdo ¢ macroscopicamente
homogénea. Para valores abaixo de & os sistemas analisados sdo essencialmente
sistemas fractais, levando a modificagdes importantes nas formulagdes das equacdes

que representam o fendmeno.

A Figura 15 apresenta a determinagdo do comprimento de correlagdo para o arenito de
Clashac. Observa-se que para tamanho de rede acima de 5 o sistema ¢
macroscopicamente homogéneo. A curva na Figura 15 foi construida usando o método
de contagem por caixas (“box-counting method”). Do grafico gerado determinou-se a

inclinagdo da linha reta mais a esquerda, cujo valor é de — 0,4629.

A dimensao fractal esta presente em regides abaixo do comprimento de correlagdo e seu

calculo se efetua de acordo com o considerado por Kapitulnik et al [16]. Isto ¢ feito de

acordo com a relagdo dada por D, = H—% .

Na relacdo mostrada D; ¢ a dimensdo fractal do sistema analisado, d é a dimensdo
euclidiana desse sistema e —'% ¢ dado pela inclinag@o da reta mostrada na Figura 15.

Assim, o valor determinado na literatura para a dimensao fractal para sistemas em trés
dimensdes (Ds = 2,523) ¢ confirmado no presente estudo. Usando o valor de —0.4629
pode-se determinar a dimensdo fractal do sistema, apresentando um valor de Ds = 3 —

0,4629, ou seja, Dy =2,5271, valor muito préoximo daquele apresentado.

Na determinac¢do do comprimento de correlacdo foram utilizados tamanhos de rede de
60x60x60. Contudo, por economia de tempo e esforco computacional, no estudo da
evaporagdo do fluido dentro do meio poroso, foram analisadas redes com tamanhos

menores que 60. Mais apropriadamente, redes de tamanho 10x10x10, uma vez que para
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este tamanho a rede ja se apresenta macroscopicamente homogénea para o sistema

estudado.
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Figura 15— Comprimento de correlacédo para o sistema analisado.

Duas observagdes podem ser feitas com relacdo a determinacdo do comprimento de
correlacdo. A primeira delas ¢ que no modelo utilizado, na medida em que se aumenta o
tamanho da rede analisada, mais proximo do valor reportado na literatura para a
dimensdo fractal de sistemas tridimensionais ¢ o resultado encontrado. Isto se deve ao
fato de que se aumentando o tamanho da rede, os efeitos de borda tornam-se menos
importantes, permitindo-se a determinacdo de um valor mais proximo do esperado.
Outra observagdo importante ¢ a de que a medida em o sistema de percolagdo se afasta
do ponto critico (pc) menor sera o valor do comprimento de correlagdo do sistema. No
presente estudo o “cluster” infinito ocupa praticamente toda a rede gerada, levando-nos
a esperar um valor pequeno para o comprimento de correlacdo. Nos estudos efetuados
por Kapitulnik et al [16] em redes quadradas de tamanho 180x180, para (p — pc) = 0,022
o valor de § ¢ de aproximadamente 22, enquanto que ao se aumentar essa diferenca para

0,035 esse valor diminui para um valor aproximado de 10.
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4.4. EVAPORACAO NA REDE
No inicio do processo de evaporagdo a rede encontra-se completamente saturada com
um fluido Unico. Para o sistema estudado o n-Hexano foi escolhido, uma vez que
permite uma comparagdo com os estudos efetuados na literatura [17,26,29,31,33,34]. A

temperatura arbitrada foi de 20°C e a pressdo de 1bar.

Durante todo o processo de evaporagdo existem “clusters” na rede que podem ser
identificados como “clusters” permanentes ou temporarios ¢ o “cluster” principal. Os
“clusters” permanentes estdo associados a grupos de poros conectados entre si, mas que
estdo isolados do restante do sistema. Estes “clusters” usualmente permanecem no meio
poroso durante todas as etapas da evaporacdo. Os “clusters” temporarios aparecerdo na
medida em que o ar invade o meio poroso e desaparecerdo na medida em que o sistema
perde massa de n-Hexano para o ambiente. O “cluster” principal refere-se ao maior
“cluster” presente na rede, também chamado de “cluster” infinito e ¢ por onde o
processo de evaporacdo principalmente ird ocorrer. A tabela 2 apresenta a distribuicao

inicial de “clusters” dentro da rede no inicio do processo.

Tabela 2 — Distribuicao dos “Clusters” no Inicio do Processo de Evaporacao

N° Rotulo | Tamanho N° Rotulo | Tamanho N° Rotulo | Tamanho
“cluster”* do do “cluster” do do “cluster” do do
“cluster” | “cluster” “cluster” | “cluster” “cluster” | “cluster”
1 1 959 12 54 1 23 114 1
2 4 1 13 58 1 24 116 1
3 13 1 14 60 1 25 125 1
4 18 1 15 69 1 26 132 8
5 25 1 16 70 | 27 136 1
6 29 1 17 83 | 28 143 2
7 31 1 18 85 | 29 151 1
8 32 1 19 86 | 30 152 1
9 43 1 20 102 | 31 153 2
10 45 1 21 107 | 32 154 1
11 47 1 22 113 1 33 155 1
*Numero de “clusters” na rede = 33
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Conforme explicado anteriormente as gargantas do meio poroso estao representadas por
cilindros no modelo de rede gerado. Estes cilindros possuem um didmetro variavel entre
l um e 100 um e um comprimento que dependerd dos tamanhos dos poros a eles
conectados. Ainda, os poros estdo representados por cubos. Uma vez que a superposicao
da distribui¢ao de tamanhos das gargantas e da distribuicdo de tamanhos de poros foi
determinada ser de 20%, os poros possuem uma variacdo de didmetro que vai de 80 pm

e 180 um.

Na Tabela 2 observa-se que o “cluster” principal, denominado de “cluster” nimero 1,
ocupa praticamente toda a rede do meio poroso gerado. Vé-se que aproximadamente
96% dos poros ocupados pertencem a esse “cluster” e que o numero de “clusters”
presente no inicio do processo de evaporagdo ¢ de 33. Na medida em que a evaporacao
do fluido no meio poroso vai acontecendo o numero de “cluster” inicial aumenta
gradativamente devido ao aparecimento das ilhas isoladas de liquido, estabilizando em
um valor de 67. Este ¢ o numero de “clusters” presente na rede quando o ar atinge a
base do meio poroso. Na medida em que o meio poroso continua a perder massa de
liquido devido a evaporagdo, o nimero de “clusters” presentes diminui, até que ao final
do processo restem apenas os ‘“‘clusters” permanentes existentes inicialmente na rede

gerada.

A figura 16 apresenta uma realizagdo da rede quando o modelo empregado utiliza os

parametros ajustados e previstos para o arenito de Clashac.

Figura 16— Arenito de Clashac Simulado.
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Nas figuras subseqiientes o poro isolado localizado no canto inferior, numa cor mais

clara, representa o poro localizado na origem do sistema do eixo de coordenadas.

A Figura 17(a.1) até 17(a.6) apresenta diferentes momentos da evaporacdo do meio
poroso mostrado na Figura 16. Para facilitar a visualizacdo, os cubos e gargantas
mostrados representam os poros e gargantas que perderam liquido devido ao processo

de evaporagao.

O processo se inicia com a evaporacao da primeira garganta e do poro a ela associado e
termina quando o ar penetra em todo o meio poroso. Na Figura 17(a.1) estdo mostrados
cerca de 33% do total de poros que perderam massa por evaporagao até o0 momento em
que o ar atinge a base do meio poroso. Na Figura 17(a.2) este nimero ¢ de 66%,
enquanto a Figura 17(a.3) mostra o momento em que o ar atinge a base do meio poroso.
As demais figuras representam instantes posteriores nos quais o ar penetra no sistema de

uma maneira uniforme até a completa evaporagdo do liquido.
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Figura 17 — (a.1) Inicio; (a.2) 66% dos poros evaporados antes do ar alcangar a
base do meio poroso; (a.3) ar atinge a base do meio poroso; (a.4), (a.5) momentos
posteriores; (a.6) final do processo.
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Os resultados apresentados na Figura 17 sdao consistentes com os resultados
apresentados na literatura para redes tridimensionais [17,36]. O comportamento
observado na evaporacdo do liquido obedece a um padrdo no qual em um primeiro
estdgio o géas invade a regido do meio poroso proximo a sua superficie aberta. Sdo
observadas estruturas ramificadas de um padrao semelhante a estruturas fractais tipicas
da percolagdo por invasao [36]. Para todos os casos analisados, onde o tamanho da rede
foi maior do que o comprimento de correlagdo, apds a invasdo inicial dos poros
superficiais, ocorre a formagdo de canais preferenciais de invasdo do gas no meio
poroso, que pode ser associado a formagdo de um “fingering” capilar principal, que se
perpetua pela rede até o momento em que o fluido invasor atinge a base do meio poroso.
Este resultado foi confirmado nas simulagoes efetuadas com tamanhos de rede maiores
e mostradas na Figura 20. A partir deste momento, um segundo bloco de evaporagdo
cresce a partir da base do meio poroso até o momento em que o bloco evaporado
proximo a superficie aberta do meio poroso se liga a este bloco formando um bloco
unico de evaporagdo. A partir deste ponto até o final, o processo de evaporagdo parece
acontecer de forma essencialmente homogénea, com o meio poroso sendo

progressivamente seco.

Em um dado momento no processo de evaporacdo simulado o “cluster” inicial de
liquido que atravessava toda a rede ¢ fragmentado em duas porg¢des principais. Isto
ocorre quando o poro de numero 144 perde massa por evaporacdo. Este ponto ¢
correspondente ao poro (5,2,8), quando o nimero de “clusters” presentes na rede ¢ de
61. A partir deste ponto o “cluster” principal que inicialmente preenchia toda a rede se
divide em duas porg¢des principais. Este parece ser o inicio da fragmentacdo do “cluster”
de liquido que preenche o meio poroso. O processo de secagem continua, passando pelo
“breakthrough”, momento em que o ar atinge a base do meio poroso. Apds este
momento, ocorre a desconexdo do “cluster” de liquido principal (DCP), conforme
explicado parcialmente por Le Bray e Prat [17], terminando com a evaporacao total do
meio poroso. Ainda, na figura 17(a.5) o processo de evaporagdo parece estar
completamente homogéneo dentro do meio poroso. Este ponto pode ser associado ao
periodo de evaporacdo constante, denominado CRP — “Constant Rate Period”, citado

por aqueles autores.
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Por sua vez, a Figura 18 apresenta trés etapas caracteristicas observadas durante o
processo de evaporagdo. Estas etapas servem para mostrar a evolucao da estrutura da
fase liquida dentro do meio poroso simulado durante a etapa de secagem, ou
evaporagdo. Também, serve para a analise da fragmentacdo da fase liquida em
“clusters” isolados dentro do meio poroso. Estas etapas tém uma importancia
fundamental nos estudos relacionados a compreensdo dos varios periodos de secagem

observados em meios porosos na literatura [17].

O primeiro momento refere-se ao instante no qual o “cluster” de liquido comeca a se
fragmentar (FCL); o segundo momento refere-se ao instante no qual o ar atinge a base
do meio poroso, chamado de “breakthrough” (BT), e finalmente o terceiro momento
refere-se ao instante onde ndo existe mais um “cluster” de liquido atravessando toda a
rede em todas as diregdes, conhecido como desconexao do “cluster” principal de liquido

(DCP).

NlUmero de "Clusters" na Rede

BT - "Breakthrough”
FCL - Fragmentacédo do "Cluster" de Liquido
DCP - Desconexdao do "Cluster" Principal

20

BT

0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

NUumero de Poros Vazios

Figura 18 — Trés Etapas Principais na Evaporacéo.

A desconexao do “cluster” de liquido principal ¢ mais bem mostrada através da analise

das imagens apresentadas nas Figuras 19(b.1), 19(b.2) e 19(b.3).
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Figura 19 — (b.1) Poros evaporados no DCP; (b.2) Poros restantes (ndo
evaporados) no DCP; (b.3) Poros pertencendo ao “cluster” de liquido principal no
DCP.

O padrao global apresentado pelo presente modelo ¢ o mesmo daquele observado na
literatura [17], com os resultados obtidos para a evolugdo do “cluster” de liquido
essencialmente idénticos. No nosso sistema, primeiro ocorre a fragmentacao do
“cluster” de liquido (FCL), apds isso ocorre o “breakthrough” (BT) e finalmente ocorre
a desconexdo do “cluster” principal de liquido (DCP). No trabalho de Le Bray e Prat
[17], nenhuma referéncia é feita ao inicio da fragmentacdo do “cluster” principal de
liquido. Ainda, de acordo com os mesmos autores, a 0 periodo de evaporagao constante
(CRP) estaria situado, de acordo com os resultados da simulagdo, entre o

“breakthrough” e a desconexao do “cluster” de liquido principal, o DCP.

Estudos adicionais devem ser realizados com o objetivo de se verificar onde, de acordo
com o presente modelo, ocorre o periodo de evaporacao constante. Seria esperado que
ele ocorresse em algum ponto apoés o DCP, se estendendo até um ponto localizado
pouco apds a ocorréncia do nimero maximo de “clusters” presente no sistema. Ainda,
estudos com outros meios porosos devem ser também realizados para verificar a
influéncia da fragmentagdo do “cluster” de liquido no processo de secagem de meios
porosos. Pode-se supor, por exemplo, que quanto mais cedo ocorrer a fragmentagdo do
“cluster” de liquido maior deva ser o nimero maximo de “clusters” presente no sistema.
Isto poderia afetar o periodo de evaporagao constante, fazendo com o que o mesmo se
estenda por mais tempo em um meio poroso onde a fragmentacdo do “cluster” de
liquido principal ocorra em um estagio mais cedo do processo. Uma outra andlise que
poderia ser feita ¢ que ao antecipar a fragmentagao do “cluster” de liquido principal no
meio poroso, o processo possa ser acelerado, diminuindo assim o tempo necessario para

secagem do meio.
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Aqui, € necessaria uma explicacdo com relagdo a um dos termos adotados por Le Bray e
Prat [17] em seus resultados. Os autores definem que uma etapa critica no processo de
secagem, a desconexdo do “cluster” de liquido principal, ¢ o momento onde pela
primeira vez ndo existe um “cluster” de liquido atravessando toda a rede. Isto, de acordo
com eles, seria relacionado ao ponto onde ndo existiria mais um “cluster” de liquido
conectando a fronteira aberta do meio poroso e sua base. Ainda de acordo com os
mesmos autores, no DCP, o maior “cluster” de liquido, denominado “cluster” principal,
ndo estaria mais conectado a face aberta da rede. Esta etapa sendo correspondente a

uma transi¢ao na percolacao do sistema.

Na verdade, os autores estdo certos em afirmar que a etapa critica na teoria da
percolagdo ¢ associada ao ponto no qual pela primeira vez nao existe um “cluster” de
liquido atravessando toda a rede. Todavia nos estudos efetuados com modelos de rede
3-D, este momento ndo ¢ diretamente relacionado ao ponto no qual ndo existe um
“cluster” de liquido ligado o topo e a base do meio poroso. Este momento esta
relacionado ao momento no qual o “cluster” de liquido principal ndo conecta qualquer
um dos lados do sistema analisado. Em nossos estudos, foi verificado que a desconexao
do “cluster” de liquido principal ocorre antes do momento no qual este mesmo cluster
ndo conecta o topo e a base do meio poroso analisado. Esta inferéncia por parte dos
autores pode ser na maioria das vezes validas para sistemas bidimensionais, mas nao

para sistemas tridimensionais como o aqui apresentado neste estudo.

Uma outra observacdo a ser feita ¢ que o padrdo de evaporacdo no estudo efetuado na
literatura ¢ mais homogéneo que no nosso caso. Uma possivel explicacdo pode ser
atribuida ao fato de que no sistema proposto pelos autores [17] as gargantas sdo dutos
retangulares tendo comprimentos fixos de 1 mm. Este comprimento sendo também o
espagamento da rede gerada. Como no presente trabalho, o fluxo molar também foi
modelado como sendo um processo de difusdo ocorrendo em uma célula de difusdo de
Arnold. De acordo com a Equacdo (10), este fluxo é inversamente proporcional ao
caminho a ser percorrido pelo vapor do liquido no processo de difusdo. Como o
caminho ¢ fixado em 1 mm, ocorre uma competicdo maior pela evaporagdo entre as

gargantas do meio poroso, tornando a evaporagdo um processo mais homogéneo.
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Também, nenhuma informagao sobre a constru¢do do meio poroso ¢ dada pelos autores,
além da afirmativa de que as larguras das gargantas sdo limitadas a sete classes de
tamanho apenas (de 100 a 700 pum). Nada ¢ dito sobre a distribuicdo de poros. Pode-se
inferir que a simulagdo efetuada trata da percolagdo de ligagdo. Como a pressao capilar
dita o processo de percolagdo de invasdo calculado através do fluxo molar em cada
garganta, o qual esta diretamente relacionado ao didmetro desta garganta, ¢ obtido um
perfil de invasdao sem caminho preferencial a ser seguido na evaporagao do liquido. O
unico diferencial sendo as larguras das gargantas, as quais sd@o, como mostrado,
distribuidas uniformemente dentro do meio poroso. Nao existe qualquer relagdo
restritiva com relagdo a morfologia do meio poroso, onde 0 mesmo apresenta uma maior
aleatoriedade do que no presente modelo. Isto poderia causar uma evaporagdo mais

uniforme, relacionada a um avango mais homogéneo da frente de secagem.

Para suportar esta afirmativa, observa-se que de acordo com Laurindo e Prat [28] o
processo de evaporagdao pode ser diretamente correlacionado com um processo de
drenagem na percolacdo de invasdo. A drenagem sendo definida como um processo no
qual um fluido molhante preenchendo o meio poroso ¢ deslocado por um fluido ndo
molhante. Eles realizaram experimentos e simulagdes em uma rede bidimensional e
acharam boa concordancia entre os resultados experimentais e os simulados. Nas suas
conclusdes eles inferem que a frente de evaporacao e a frente de drenagem sdo os
mesmos objetos fractais, mesmo em trés dimensdes. Kornhauser et al [63] e Vidales et
al [75] efetuaram algumas simulagdes em uma rede quadrada de tamanho 150 e
obtiveram o resultado de que o “cluster” do fluido invasor no “breakthrough” apresenta
uma maior direcionalidade para correlacdes intermediarias do que para correlagdes

fortes ou fracas.

O efeito da correlagdo que pode existir em um dado meio poroso e sua influéncia no
processo de evaporagao foi analisado ao se aumentar gradativamente a interagao entre
poros e gargantas. Inicialmente, a interagdo entre gargantas e poros foi estabelecida em
20%, visto na Figura 20(c.1). A interacdo aumenta gradativamente passando a 40%, na
Figura 20(c.2), depois 60%, na Figura 20(c.3) e por fim 80%, conforme mostrado na

Figura 20(c.4). As imagens mostradas nas Figuras 20(c.1) a 20(c.4) representam o
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mesmo momento da evaporacdo, qual seja, o0 momento em que o ar atinge a base do

meio poroso.

(c.3) (c.4)

Figura 20 — Diferentes graus de correlacéo entre poros e gargantas e sua influéncia
na evaporagao. (c.1) - 20%; (c.2) - 40%; (c.3) - 60% e (c.4) - 80% de interacao.

Um resultado interessante encontrado pode ser observado nas Figuras 20(c.1) a 20(c.4).
Para diferentes graus de correlagdo existentes entre a distribuicdo de tamanho de
poro:distribuicdo de tamanho de garganta, ndo se observou influéncia no padrio de
evaporagdo do liquido dentro meio poroso. Embora possa se notar a existéncia de
“clusters” preferenciais dentro do meio poroso, onde poros grandes se ligam a gargantas
grandes e poros pequenos a gargantas pequenas, esta geometria forcada ndo foi
suficientemente importante para modificar o padrao de evaporacao. Na verdade, para os
diferentes graus de correlacdo analisados, o padrao de evaporacdo foi essencialmente o
mesmo. Isto ndo era esperado uma vez que o aumento na correlagdo entre os elementos
da rede, levando a estruturas segregadas, deveria mudar o padrio de evaporagdo. Na
medida em que o numero de “clusters” presentes na rede aumenta, seria de se esperar o
aparecimento de “clusters” diferentes com maior semelhanga estrutural entre si, o que
levaria a uma maior competicdo destes “clusters” pela evaporagdo. Das simulagdes

efetuadas parece que quanto menor o tamanho da rede maior ¢ a influéncia da
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correlagdo existente, podendo, em alguns casos, alterar a padrdo de evaporagdo do

liquido dentro do meio poroso.

Para se verificar a influéncia do tamanho da rede no processo de evaporacdo trés
tamanhos de redes foram utilizados, mantendo-se os mesmos todos os parametros
iniciais para cada rede simulada. O resultado esta apresentado nas Figuras 21(d.1) a

21(d.3).

(d.1) (d.2) (d.3)
Figura 21 —Tamanho da rede no processo de evaporacao. (d.1) — rede 10x10x10;
(d.2) — rede 15x15x15; (d.3) — rede 20x20x20.

Os resultados obtidos mostrados nas Figuras 21(d.1), 21(d.2) e 21(d.3) parecem mostrar
o mesmo padrdo de evaporagdo. Isto era de se esperar uma vez que para os sistemas
analisados os tamanhos das redes geradas eram maiores que o comprimento de

correlagdo do sistema.

Na analise do efeito Kelvin-Thomson diferentes redes foram analisadas. Essas redes
referem-se a diferentes realizagdes para o arenito de Clashac. A diferenca entre a rede
gerada mostrada na Figura 16 e as demais realizagdes consiste apenas nas sementes
iniciais de nimeros aleatorios utilizados para a constru¢do de uma realizacao da rede em

particular.

Os diferentes casos simulados, considerando-se aquela distribui¢do de gargantas
experimental para o arenito de Clashac, ndo mostraram qualquer variagdo no padrio de
evapora¢do do n-Hexano dentro da rede devido ao efeito Kelvin-Thomson. Seja quando
falamos das simulagdes efetuadas com o arenito de Clashac, possuindo uma distribui¢ao

de gargantas na faixa de 1 — 100 pum, seja quando foram consideradas as situagdes
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hipotéticas nas quais 0 meio poroso apresentou uma faixa estreita de distribuicao de
tamanhos de gargantas, estando esta distribuicdo situada numa regido de poros e
gargantas muito pequenos. Poder-se-ia esperar um aumento do numero de poros
evaporados dentro do meio poroso, com o conseqiiente aumento do numero de
“clusters” presentes ao se comparar os resultados da simulagdo ao se levar em conta o
efeito Kelvin-Thomson em relagdo a mesma situacdo sem o efeito Kelvin-Thomson
presente. A presenca deste efeito tem como uma conseqiiéncia direta, para o caso
analisado, num aumento no fluxo evaporativo. Poderia ocorrer uma situa¢do dentro do
meio poroso onde seria de se esperar a ocorréncia de ‘“clusters” de tamanhos
semelhantes, mas possuindo diferentes distribuicdes de gargantas entre si, levando desta
forma a uma mudan¢a no padrdo de evaporacdo do fluido. Contudo, isto ndo foi
observado. Certamente este fato merece uma analise mais detalhada utilizando meios
porosos naturais com diferentes distribui¢des de gargantas e poros. De preferéncia
meios porosos apresentando uma distribuigdo estreita de tamanhos de poros e gargantas
e com poros e gargantas de tamanhos pequenos em alguns casos, € em outros casos com

poros e gargantas de tamanhos intermediarios.

Em adicao, duas situagdes adicionais de distribuicdo de gargantas e poros foram
analisadas para se determinar se a presenca do efeito Kelvin-Thomson poderia de

alguma forma alterar o padrao de evaporagdo de um fluido dentro do meio poroso.

O primeiro caso analisado considerou uma distribuicdo de tamanhos de gargantas na
faixa de 0,1 um a 0,6 um. Numa situacao mais extrema de distribuicdo de tamanhos de
poros, o segundo caso analisado considerou uma distribuicao de tamanhos de gargantas

de 0,01 um a 0,05um.

Os resultados obtidos mostraram que mesmo em uma condi¢do muito mais limitada de
distribuicdo de tamanhos de gargantas, e em conseqiiéncia também de poros, dentro da
rede gerada, também nao se observou qualquer altera¢ao no padrao de evaporagdo do n-
Hexano dentro do meio poroso simulado. Na verdade, o unico efeito sensivel foi a
presenga de um maior nimero de “clusters” nas simulagdes apresentando uma menor

distribuicdo de tamanhos de poros e gargantas no modelo de rede em comparagdao com a
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distribuicao natural do arenito de Clashac. A Figura 22 mostra uma pequena variagdo no
numero de “clusters” presentes quando os processos estdo proximos do “breakthrough”

do gés.

A distribui¢do de numeros de “clusters” referentes a distribuicdo de tamanhos de
gargantas de 0,01 pum a 0,05 pum ndo estd representada porque os resultados da
simulacdo mostraram que essa distribuicdo foi idéntica a distribuicdo de gargantas

assumida de 0,1 um a 0,6 um.
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Figura 22 — Numero de “Clusters” em Func¢ao da Distribui¢cdo de Tamanhos de
Gargantas no Meio Poroso.
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5. CONCLUSOES E RECOMENDACOES

O modelo de rede desenvolvido foi aplicado com sucesso no estudo da evaporagdo de
um fluido simples em um meio poroso sob a influéncia de um processo onde as forgas

capilares sdo preponderantes.

Para alcancar este objetivo um modelo de rede tridimensional apresentando uma
correlagdo entre tamanho de gargantas e de poros foi utilizado. Este modelo serviu nao
apenas para observar o padrdo de evaporag¢do dentro do meio poroso, mas também para
verificar a influéncia do parametro de correlagdo e do tamanho da rede no processo de
evaporagdo. Além disso, foi observado o efeito do abaixamento da pressdao de vapor que

ocorre em pequenos capilares.

O comprimento de correlagdo para o sistema analisado foi determinado. Isto permitiu a
utilizagdo da lei de Fick da difusdo para representar um processo aonde a evaporagao
ocorre devido a transferéncia de massa. A transferéncia de massa ocorrendo entre o gas
passando sobre a fronteira aberta da rede gerada, seguida pela intrusdo do gés nesse
meio, e um liquido tnico que inicialmente preenche completamente o modelo de rede

gerado.

5.1. CONCLUSOES
O modelo de rede foi capaz de prever com razoavel concordancia dados experimentais
de um meio poroso natural, o arenito de Clashac. Para o ajuste efetuado a curva de

intrusdo de mercurio foi simulada e os resultados obtidos sdo bastante satisfatorios.

Nos estudos relacionados ao calculo da tortuosidade os resultados mostraram que o
aumento na correlagdo entre gargantas e poros do meio poroso simulado nao afetou os
valores de tortuosidade obtidos. O valor da tortuosidade foi observado ser uma fungao
do tamanho da rede. Aumentando-se o tamanho da rede observou-se um aumento no
valor de tortuosidade. Isto ndo era de se esperar uma vez que os estudos realizados
foram efetuados para tamanhos de rede acima do comprimento de correlagdo, ou seja,

para redes macroscopicamente homogéneas, com suas propriedades sendo
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independentes do tamanho da rede gerada. Este fato sugere que o método proposto na
literatura por Spearing ¢ Matthews [61], para calcular a tortuosidade do sistema pode

ndo ser apropriado.

De acordo com os resultados obtidos das simulacdes, a fragmentacdo do “cluster” de
liquido se inicia muito mais cedo do que aquele momento no qual a desconexao do
“cluster” de liquido principal ocorre. De fato, de acordo com os resultados obtidos, ela
acontece antes mesmo do que o “breakthrough” do fluido invasor. Este resultado pode
ter conseqiiéncias nos processos de secagem de meios porosos, certamente merecendo

um estudo mais detalhado.

O padrao de evaporacdo ¢ sempre o mesmo em todos os casos simulados. Inicialmente,
os poros proximos a fronteira aberta da rede preferencialmente perdem massa devido a
evaporacao. Apds este momento, existe a formacao de um “fingering” capilar principal
que atravessa a rede do topo a base. Ao final, ap6s o ar ter alcangado a face de baixo da
rede gerada, dois “clusters” principais de poros evaporados sdo formados, estes
“clusters” sendo conectados apenas pelo “fingering” capilar formado. Apods algum
tempo ambos os “clusters” se juntam formando um bloco unico e o processo de
evaporacdo acontece de uma forma bastante homogénea, com o ‘“cluster” de ar

preenchendo a rede gerada quase que completamente.

Outra importante conclusdo obtida das simulagdes ¢ o fato de que o processo de
evaporacdo modelado se mostrou insensivel aos diferentes niveis de correlagdo que
podem ocorrer entre os elementos da rede gerada. Este resultado ¢ bastante
surpreendente uma vez que aumentando a correlagdo existente entre gargantas € poros
seria de se esperar uma distribuicdo mais homogénea do “cluster” de gas formado. Esta
suposicao estd suportada no fato de que ao se aumentar a correlagdo entre os elementos
da rede, regides de gargantas grandes sdo conectadas com regides de poros grandes e

regides de gargantas pequenas formam grupos com regides de poros pequenos.

O padrdo de evaporagao do liquido ¢ globalmente 0 mesmo para todos os tamanhos de

rede analisados. Este resultado estd de acordo com o fato de que para qualquer tamanho
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analisado o sistema encontrava-se acima do seu comprimento de correlacdo, sendo

macroscopicamente homogéneo.

Um outro resultado inesperado foi o de que com relagdo ao efeito Kelvin-Thomson nao
se observou qualquer mudanca no padrdo de evapora¢do do fluido dentro do meio
poroso analisado. Embora para o arenito de Clashac, com uma distribui¢ao de poros e
gargantas como a apresentada, este efeito pudesse ser minimizado ou mesmo
considerado desprezivel, ao considerarmos as situacdes hipotéticas nas quais o meio
poroso apresentou uma faixa estreita de distribui¢do de tamanhos de gargantas, estando
esta distribui¢cdo situada numa regido de poros e gargantas muito pequenos, este efeito
deveria ter sido mensurdvel. Poderia ocorrer uma situacdo dentro do meio poroso onde
seria de se esperar a ocorréncia de “clusters” de tamanhos semelhantes, mas possuindo
diferentes distribuicdes de gargantas entre si, levando desta forma a uma mudanga no

padrao de evaporagao do fluido.

5.2. RECOMENDACOES
Um uso do presente modelo pode ser feito no célculo do estudo da evaporacdo de uma
mistura liquida binaria em um meio poroso. O efeito da varia¢do da tensdo interfacial no
processo de evaporagdo como sugerido por Freitas and Prat [2] certamente merece uma

analise mais detalhada.

Também o modelo pode ser expandido para levar em consideragdo aspectos
relacionados a interagdo rocha-fluido, tal como a ocorréncia de adsor¢do do fluido

presente as paredes do meio poroso.

Uma vez verificado o comportamento do sistema sob efeitos capilares e sob a influéncia
do efeito Kelvin-Thomson, pode-se também analisar o comportamento do sistema sob a
influéncia da gravidade. Wilkinson [15] propds levar as forgas gravitacionais em
consideragdao assumindo que em qualquer instante o sistema esta em equilibrio vertical,
de maneira que a pressdo capilar seja linearmente dependente da altura h do meio
poroso, de acordo com a Equacao (12).

Pc(h) — Pc(0) = Apgh (12)
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Dado o campo de pressdo capilar como descrito na Equagao (9), define-se um potencial
de invasao de cada poro, dado pela Equacdo (10). Aplicado ao presente estudo o poro a
ser invadido seria aquele que possui o menor potencial de invasdo (Pinv), ao invés

daquele com menor pressdo capilar.

Pinv:%+Apgh+cte (13)

Sera interessante verificar se a escolha do poro possuindo o menor potencial de invasao
pode ser afetada pela presenca de mais de um fluido no meio poroso, uma vez que isto
acarreta alteracdes na tensdo interfacial e na massa especifica da mistura, j4 que o
processo multi-componentes ocorreria com a perda preferencial do componente mais

leve.

A incorporacdo de um coeficiente de massa variavel na fronteira aberta do meio poroso,
juntamente com a influéncia do filme de liquido no processo de evaporacdo ¢ de grande
importancia. Isto podera possibilitar a avaliagdo da taxa de evaporacdo de um fluido ou
mistura dentro do meio poroso, permitindo uma modelagem mais completa do processo

em questdo.
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ANEXO I
Programa Fonte para a Evaporacdo de Fluidos em Meios Porosos em Linguagem

FORTRAN.

|3 sk sk sk sk sk sk ik sk sk sk sk sk sk sk sk skeske sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk skl sk skl sk sk sk sk sk sk sk sk skok sk skokoskoskokoskskokok

! UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO DE JANEIRO

! ESCOLA DE QUIMICA - DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA QUIMICA.
! CURSO DE TECNOLOGIA DE PROCESSOS QUIMICOS E BIOQUIMICOS
! TESE DE DOUTORADO.

! ORIENTADOR: PROF. KRISHINASWAMY RAJAGOPAL

! ALUNO: JULIO CESAR CASTELO BRANCO REIS MOREIRA.
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! SIMULACAO DA EVAPORACAO DE FLUIDOS EM MEIOS POROSOS UTILIZANDO MODELOS DE REDE.
[ sk stk e ekt e el e e el e e el ke e e e sk e e
PROGRAM INICIAL

COMMON IX,IY,IZ

COMMON /POROS/ N,POREXP,VOLUMEVAZIO,ESPAC

REAL, DIMENSIONC(:,:,:),ALLOCATABLE:: TAMPOROS

REAL, DIMENSIONC(:,:,:,:), ALLOCATABLE::DIAMGARGANTAS
REAL, DIMENSIONC(:,:,:,:), ALLOCATABLE::COMPGARGANTAS
REAL, DIMENSIONC(:,:,:),ALLOCATABLE::GARGANTAS

REAL, DIMENSIONC(:,:,:),ALLOCATABLE::VOLPOROS

REAL, DIMENSIONC(:,:,:,:), ALLOCATABLE::VOLGARGANTAS
REAL, DIMENSIONC(:,:,:,:), ALLOCATABLE::PESO

REAL, DIMENSIONC(:,:), ALLOCATABLE::AUXPESO

REAL, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::RHO

REAL, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::GARGCLUSTER

REAL, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::COMPCLUSTER

REAL, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::VOLEVAP

REAL, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::RMASSAEVAP

REAL, DIMENSION(:),ALLOCATABLE:: TOTALNAZ

REAL, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::TEMPOEVAP

REAL, DIMENSIONC(:,:,:),ALLOCATABLE::PPARCIAL

REAL, DIMENSIONC(:,:), ALLOCATABLE::MATRIZA

REAL, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::VETORB

REAL, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::VETORX

REAL, DIMENSIONC(:,:,:),ALLOCATABLE::PVAPOR

INTEGER, DIMENSIONC(:,:,:),ALLOCATABLE::MARCADORPOROS
INTEGER, DIMENSION(:,:,:,:), ALLOCATABLE::MARCADORGARGANTAS
INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::LABEL

INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::LL

INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::MARCLABEL
INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::KONTLABEL
INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::VETORI

INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::VETORJ

INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::VETORK

INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::VG

INTEGER, DIMENSION(:,:,:), ALLOCATABLE::LINHA
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INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::POSITI

INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::POSITJ

INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::POSITK

INTEGER, DIMENSION(:),ALLOCATABLE::POSITL

REAL, DIMENSION(0:300)::ESTATGARG = 0.0 !Assumido didmetro maximo de gargantas POSSIVEL de 300pum
REAL, DIMENSION(0:300)::ESTATPOR = 0.0

REAL, DIMENSION(1:30000)::ESTATTORT = 0.0

REAL, DIMENSION(0:300)::PERCENTG = 0.0

REAL, DIMENSION(0:300)::PERCENTP = 0.0

REAL, DIMENSION(1:5)::AUX2PESO = 0.0

REAL, DIMENSION(1:30000)::ROTA = 0.0

REAL, DIMENSION(1:5000):: CAMINHO = 0.0

REAL, DIMENSION(1:5000)::STEP = 0.0

REAL, DIMENSION(1:5000)::PROB = 0.0

INTEGER, DIMENSION(1:5000)::NUMI

INTEGER, DIMENSION(1:5000)::NUMIJ1

INTEGER, DIMENSION(1:30000)::FREQ = 1

REAL CONECT,CONECTCALC,DIAMMAX,DMING,AUXDIAM,AUXPOR,ESP,ESPMIN, &
ESPMAX,POROSIDADE,MAIORDIAM,PORCALC,POREXP,A,B,X,FA,FB,DIF,FX, TOLER, &
TOLER2,VOLUMEVAZIO,AUX2POR,FUNCAO,ESPAC,OMEGA,PIP,PIG,DLPFP,PFG,DELTA,EME, &
RANDNOVO,LAMBDA,AUX1,SOMA1,SOMA2,SOMA3,NPOROS, TAM,DIFTAM,HGSIZE,POROCHEIO, &
GARGANTACHEIA,VOLUMEHG,AUX1PESO,GARGESCOLHIDA,COMPESCOLHIDO,AUX2,AUX3, &
AUX4,AUXS5,AUXPROB1,AUXPROB2,AUXPROB3,PROBELEMENTO,PASSO,TORTUOSIDADE,CONT, &
TORTSOMA,AUXROTA,STEPTOTAL,TORTMEDIA,SOMAFREQ,SOMAFREQTORT,RFLAG,P,T, &
RMASSA,VOL,DENS,R,SIGMALAR,TKE,EKLAR,DIFUSAO,DMINP,DMAXP,PVAP,NAZ,TC,PC, &
TEMPOMIN,TEMPOTOTAL,PVINF,PML,SIGMAL,TENSAO,Ek,PMLAR,VALORTORT,OMEGAL,AUXTROCA INTEGER
IX,1Y,1Z,1,J,K,Z,N,IDIST,ITER, ITEMAX ,M1,M2,M3,M4, M5 M6,IJK, NTFILL,NUFILL,I1,12,J1,J2, &
IFLAG,ISOMA,M,CMDREDE,KONT,MARCADOR,DIR,BLOCK,NC,NRW,NRWVAL,MARCTORT,MARC, &
NEWCONT,INDEX,KL,INDAUX,CLUSTERMAX,LABELMAX,KLX, KLY ,KLZ KL, ML NUMCLUSTERS, &
NPOROSVAZIOS,IPP,IEVAP,KELVIN,JFIM,NTORT,LABELPP,LABELPG,DIFFUSION

LOGICAL L1,L2,L3,L4

OPEN(1500,FILEZ"TAMANHO DE POROS.TXT'.STATUS="UNKNOWN")
OPEN(1600,FILE='POROSIMETRIA.TXT' ,STATUS="UNKNOWN")
OPEN(1700,FILE='DSBMARKOV.TXT',STATUS="UNKNOWN")

OPEN(1800,FILE='EST _GARGANTAS_E POROS.TXT',.STATUS='UNKNOWN')
OPEN(1900,FILE="TORTUOSIDADE.TXT',STATUS="UNKNOWN")
OPEN(2000,FILE='"CLUSTER.TXT',STATUS='UNKNOWN")
OPEN(2500,FILE=PIVO.TXT',STATUS="UNKNOWN")
OPEN(2600,FILE="EVAPORACAO.TXT',STATUS="UNKNOWN")
OPEN(2700,FILE='OCTAGA.TXT',STATUS='UNKNOWN")
OPEN(2800,FILE='OCTAGALIQ.TXT',STATUS="UNKNOWN")
OPEN(2900,FILE='OCTAGAPRINCIPAL.TXT',STATUS="UNKNOWN")
OPEN(3000,FILE='MATRIZ.TXT',STATUS='UNKNOWN")

OPEN(8000,FILE="TESTE.TXT',STATUS="UNKNOWN') !Somente para verificar a taxa de evaporacdo
!

' AS VARIAVEIS DO PROGRAMA ESTAO DEFINIDAS NO ARQUIVO DEFINICAO DE VARIAVEIS EM ANEXO
!

! PROGRAMA PRINCIPAL

!
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WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'ALGORITMO PARA GERACAO DE UM MODELO DE REDE'
WRITE(*,*)'A SER EMPREGADO NO CALCULO DA EVAPORACAO DE'
WRITE(*,*)'UM FLUIDO CONTIDO EM UM MEIO POROSO QUALQUER'
WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'DIGITE O VALOR DA 1a SEMENTE (1-30000):'

WRITE(*,*)

1 READ*,IX

IF (IX.LT.1.0R.IX.GT.30000) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)')ESTE VALOR NAO EH VALIDO. ENTRE COM NOVO VALOR.'
WRITE(*,*)

GOTO 1

ENDIF

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'DIGITE O VALOR DA 2a SEMENTE (1-30000):'

WRITE(*,*)

2 READ*1Y

IF (IY.LT.1.0R.IY.GT.30000) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)')ESTE VALOR NAO EH VALIDO. ENTRE COM NOVO VALOR.'
WRITE(*,*)

GOTO 2

ENDIF

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'DIGITE O VALOR DA 3a SEMENTE (1-30000):'

WRITE(*,*)

3 READ*,1Z

IF (IZ.LT.1.0R.IZ.GT.30000) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)')ESTE VALOR NAO EH VALIDO. ENTRE COM NOVO VALOR.'
WRITE(*,*)

GOTO 3

ENDIF

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'DIGITE O VALOR PARA A CONECTIVIDADE (1-6):'
WRITE(*,*)'conectividade usual para arenitos = 3.5'

WRITE(*,*)

4 READ*,CONECT

IF (CONECT.LT.1.0.OR.CONECT.GT.6.0) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'ESTE VALOR NAO EH VALIDO. ENTRE COM NOVO VALOR.'
WRITE(*,*)

GOTO 4

ENDIF

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'DIGITE O VALOR PARA O DIAMETRO DA MENOR GARGANTA DE PORO'

WRITE(*,*)'diametro minimo usual para arenitos = 1.00 micrometro.'

WRITE(*,*)'o diametro minimo tem que ser maior do que zero.'




WRITE(*,*)

READ*,DMING

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'DIGITE O VALOR PARA O DIAMETRO DA MAIOR GARGANTA DE PORO'
WRITE(*,*)'diametro maximo usual para arenitos = 100.00 micrometros.'

WRITE(*,*)

READ* DIAMMAX

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)ESCOLHA O TIPO DE DISTRIBUICAO PARA DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS'
WRITE(*¥,*)'INICTALMENTE ESCOLHA A DISTRIBUICAO UNIFORME'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'1 - DISTRIBUICAO UNIFORME'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'2 - DISTRIBUICAO LINEAR DECRESCENTE'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'3 - DISTRIBUICAO LINEAR CRESCENTE'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'4 - DISTRIBUICAO EXPONENCIAL DECRESCENTE'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'5 - DISTRIBUICAO EXPONENCIAL CRESCENTE'

WRITE(*,*)

5 READ*,IDIST

IF (IDIST.LT.1.OR.IDIST.GT.5) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'ESTE VALOR NAO EH VALIDO.'

WRITE(*,*)ENTRE COM UM NUMERO ADEQUADO'

WRITE(*,*)

GOTO 5

ENDIF

WRITE(*,*)'DIGITE O VALOR PARA A SUPERPOSICAO DE TAMANHOS ENTRE GARGANTAS E POROS'
WRITE(*,*)'esse valor varia entre 0 e 1, significando nenhuma ou total superposicao’

6 READ*,OMEGA

IF (OMEGA.LT.0.0.0R.OMEGA.GT.1.0) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'ESTE VALOR NAO EH VALIDO. ENTRE COM NOVO VALOR.'
WRITE(*,*)

GOTO 6

ENDIF

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'DIGITE O VALOR DA POROSIDADE EXPERIMENTAL DA AMOSTRA'
WRITE(*,*)'Este valor deve se situar entre um numero maior do que 0 e menor do que 100. "
WRITE(*,*)" Ele serah usado para o calculo do comprimento das gargantas.'

WRITE(*,*)

READ*,POREXP

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)ESCOLHA O TIPO DE DISTRIBUICAO PARA DETERMINACAO DOS DIAMETROS DOS POROS'
WRITE(*,*)'INICIALMENTE ESCOLHA A DISTRIBUICAO UNIFORME'

WRITE(*,*)




WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'] - DISTRIBUICAO UNIFORME'

WRITE(*,*)

WRITE(*¥,*)'2 - DISTRIBUICAO LINEAR DECRESCENTE'

WRITE(*,*)

WRITE(¥,*)'3 - DISTRIBUICAO LINEAR CRESCENTE'

WRITE(*,*)

WRITE(*¥,*)'4 - DISTRIBUICAO EXPONENCIAL DECRESCENTE'

WRITE(*,*)

WRITE(*¥,*)'5 - DISTRIBUICAO EXPONENCIAL CRESCENTE'

WRITE(*,*)

7 READ*,IDISTP

IF (IDISTP.LT.1.OR.IDISTP.GT.5) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'ESTE VALOR NAO EH VALIDO. ENTRE COM NOVO VALOR"'
WRITE(*,*)

GOTO 7

ENDIF

WRITE(*,*)'DIGITE O TAMANHO DA REDE A SER GERADA'

WRITE(*,*)'esse valor sera usado para dimensionamento da matriz do meio poroso’
WRITE(*,*)'por exemplo: uma matriz 10 x 10 x 10 tem um tamanho de rede igual a 10’
WRITE(*,*)

READ*N

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'ABAIXAMENTO NA PRESSAO DE VAPOR DEVIDO AA'
WRITE(*¥,*)'CURVATURA DO MENISCO NA INTERFACE LIQUIDO-GAS'
WRITE(*,*)’PARA CALCULO DA EVAPORACAO DO FLUIDO NO MEIO POROSO'
WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'*** EFEITO KELVIN ***'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'0 = NAO CONSIDERA O EFEITO KELVIN'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'l = CONSIDERA O EFEITO KELVIN'

8 READ*,KELVIN

IF (KELVIN.LT.0.OR.KELVIN.GT.1) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'ESTE NUMERO NAO E VALIDO. ESCOLHA ENTREOE 1.
WRITE(*,*)

GOTO8

END IF

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'DETERMINACAO DA DIFUSIVIDADE DO SISTEMA BINARIO AR + LIQUIDO'
WRITE(*,*)

WRITE(¥,*)'1 = EQUACAO DE CHAPMANN AND ENSKOG (PARA O N-HEXANO)'
WRITE(*,*)

WRITE(*¥,*)'2 = CORRELACAO EMPIRICA DE WILKE AND LEE (PARA O HEXADECANO)'
11 READ*,DIFFUSION

IF (DIFFUSION.LT.1.OR.DIFFUSION.GT.2) THEN

WRITE(*,*)




WRITE(*,*)ESTE NUMERO NAO E VALIDO. ESCOLHA ENTRE 1 E 2.'
WRITE(*,*)

GO TO 11

END IF

! VERIFICAR SEMPRE O TIPO DE LIQUIDO QUE SE QUER SIMULAR!!!
IF (DIFFUSION.EQ.1) THEN

! DADOS PARA O N-HEXANO

P=1.0

T=293.15

DENS = 659.0

PML =86.178

PC=30.1

TC = 507.50

TENSAO = 20.44

SIGMAL = 5.949

Ek =399.3

ELSE

! DADOS PARA O N-HEXADECANO

P=10

T=293.15

DENS = 773.0

PML = 226.448

PC=14.1

TC =722.0

TENSAO = 27.47

SIGMAL =8.41

Ek = 644.0

END IF
ALLOCATE(DIAMGARGANTAS(I:N,I:N, 1:N, 1:6))
ALLOCATE(COMPGARGANTAS(I:N,1:N,1:N,1:6))
ALLOCATE(VOLGARGANTAS(I:N,1:N, 1:N,1:6))
ALLOCATE(MARCADORGARGANTAS(1:N,1:N,1:N,1:6))
ALLOCATE(TAMPOROS(I:N, 1:N,1:N))
ALLOCATE(GARGANTAS(1:N,1:N, 1:N))
ALLOCATE(VOLPOROS(I:N,1:N,1:N))
ALLOCATE(MARCADORPOROS(I:N,1:N,1:N))
ALLOCATE(PESO(I:N,1:N, 1:N, 1:6))
ALLOCATE(AUXPESO(I:N,1:N))
ALLOCATE(LABEL(1:N*N*N))
ALLOCATE(LL(1:N*N*N))
ALLOCATE(MARCLABEL(1:N*N*N))
ALLOCATE(KONTLABEL(1:N*N*N))
ALLOCATE(RHO(1:N-1))
ALLOCATE(GARGCLUSTER(I1:N*N*N))
ALLOCATE(COMPCLUSTER(1:N*N*N))
ALLOCATE(VOLEVAP(1:N*N*N))
ALLOCATE(RMASSAEVAP(1:N*N*N))
ALLOCATE(TOTALNAZ(1:N*N*N))
ALLOCATE(TEMPOEVAP(1:N*N*N))




ALLOCATE(VETORI(1:N*N*N))
ALLOCATE(VETORI(1:N*N*N))
ALLOCATE(VETORK(1:N*N*N))
ALLOCATE(VG(1:N*N*N))
ALLOCATE(PPARCIAL(I:N, I:N,1:N))
ALLOCATE(MATRIZA(1:N*N*N,:N*N*N))
ALLOCATE(VETORB(1:N*N*N))
ALLOCATE(VETORX(1:N*N*N))
ALLOCATE(LINHA(I:N, :N, 1:N))
ALLOCATE(POSITI(1:N*N*N))
ALLOCATE(POSITI(1:N*N*N))
ALLOCATE(POSITK(1:N*N*N))
ALLOCATE(POSITL(1:N*N*N))

ALLOCATE(PVAPOR(1:N,1:N, 1:N))
!

I INICIALIZACAO DO PROGRAMA

!

do nr=1,1

indaux = 0.0

if (ix.It.1.or.ix.gt.30000) ix = 30000*aleat()
if (iy.It.1.or.iy.gt.30000) iy = 30000*aleat()
if (iz.1t.1.0r.iz.gt.30000) iz = 30000*aleat()

twrite(*,*)ix,1y,iz
NTORT =1

VALORTORT = 0.0

LABELPG =0

LABELPP =0

9 CONTINUE

DO 10 I=1,N

DO 10 J=1,N

DO 10 K=1,N

TAMPOROS(L,J,K) = 0.0
GARGANTAS(LJ,K) = 0.0
VOLPOROS(I,J,K) = 0.0

DO 10 L=1,6
DIAMGARGANTAS(1,J,K,L) =0.0
COMPGARGANTAS(L,J,K,L) = 0.0
VOLGARGANTAS(LJ,K,L)=0.0
10 CONTINUE

SELECT CASE(IDIST)

CASE(1)
!

! DISTRIBUICAO UNIFORME DE GARGANTAS - 1%. UTILIZA UM NUMERO PSEUDO-RANDOMICO

! RETANGULARMENTE DISTRIBUIDO ENTRE 0 E 1 PARA CALCULO DA DISTRIBUICAO.
!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO X
!

DO 20 I=1,N-1




DO 20 J=1,N

DO 20 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*ALEAT() + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(I],K,2) = AUXDIAM
DIAMGARGANTAS(I+1,],K,4) = DIAMGARGANTAS(I,J,K,2)

20 CONTINUE
!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Y
!

DO 30 J=1,N-1
DO 30 I=1,N

DO 30 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*ALEAT() + DMING

IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(LJ,K,3) = AUXDIAM
DIAMGARGANTAS(LJ+1,K,1) = DIAMGARGANTAS(LJ,K,3)
30 CONTINUE

!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Z

!

DO 40 K=1,N

DO 40 I=1,N

DO 40 J=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*ALEAT() + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(I],K,6) = AUXDIAM

IF (K+1.LE.N) THEN

DIAMGARGANTAS(IJ,K+1,5) = DIAMGARGANTAS(I],K,6)
ENDIF

40 CONTINUE
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CASE(2)
!

! DISTRIBUICAO LINEAR DECRESCENTE DE GARGANTAS.

'P(Y)=-M*Y +B PARA DM>=Y>=DL

!'A PARTIR DA DISTRIBUICAO UNIFORME EH GERADA UMA DISTRIBUICAO LINEAR DECRESCENTE, SENDO
! FORNECIDOS OS VALORES MINIMOS E MAXIMOS DA NOVA DISTRIBUICAO.

! RETIRADO DO NUMERICAL RECIPES IN FORTRAN 77, 2° ED., THE ART OF SCIENTIFIC COMPUTING,

! WH.PRESS, W.T.VETTERLING, S.A.TEUKOLSKY B.P.FLANNERY, CHAPTER 7 - RANDOM NUMBERS

!

I INICIALIZACAO DE VARIAVEIS

!

IF (LABELPG.EQ.0) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)OS VALORES A SEGUIR SAO SUGESTOES A SEREM USADAS'
WRITE(*,*)PARA A DISTRIBUICAO MINIMA E MAXIMA DE GARGANTAS'
WRITE(*,*)EM % UMA VEZ QUE NAO SE TENHA VALORES EXPERIMENTAIS'
WRITE(*,*YDA CURVA DE INTRUSAO DE MERCURIO.'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)(VALOR MAXIMO - VALOR MINIMO)%'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'(2% - 0%)'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'(1.55% - 0.45%)'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'(1.1% - 0.9%)'

WRITE(*,*)

!

! VEJA G.P.MATTHEWS, A.K.MOSS, M.C.SPEARING, F.VOLAND,
! POWDER TECHNOLOGY, 76 (1993) 95-107.

!

WRITE(*,*)ENTRE COM O VALOR MAXIMO DA DISTRIBUICAO EM %'
WRITE(*,*)

READ* PFG

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)ENTRE COM O VALOR MINIMO DA DISTRIBUICAO EM %'
WRITE(*,*)

READ*PIG

WRITE(*,*)

LABELPG = |

PIG = PIG/100.0

PFG = PFG/100.0

END IF

!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO X

!

DO 50 I=1,N-1

DO 50 I=1.N

DO 50 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN
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EME = (PFG - PIG)/(DIAMMAX - DMING)
DELTA = PIG**2.0 + 2.0EME*ALEAT()

RANDNOVO = (- PIG + SQRT(DELTA))/EME

AUXDIAM = ABS((DIAMMAX - DMING)*(RANDNOV0/100.0) + DMING - DIAMMAX)
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(LJ,K,2) = AUXDIAM

DIAMGARGANTAS(I+1,],K 4) = DIAMGARGANTAS(LJ,K.2)

50 CONTINUE
!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Y
!

DO 60 J=1,N-1
DO 60 I=1,N

DO 60 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

EME = (PFG - PIG)/(DIAMMAX - DMING)

DELTA = PIG**2.0 + 2.0"EME*ALEAT()

RANDNOVO = (- PIG + SQRT(DELTA))/EME

AUXDIAM = ABS((DIAMMAX - DMING)*(RANDNOV0/100.0) + DMING - DIAMMAX)
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(I],K,3) = AUXDIAM

DIAMGARGANTAS(I,J+1,K,1) = DIAMGARGANTAS(IJ,K.3)

60 CONTINUE
!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Z
!

DO 70 K=1,N
DO 70 I=1,N

DO 70 I=1.N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

EME = (PFG - PIG)/(DIAMMAX - DMING)

DELTA = PIG**2.0 + 2.0*EME*ALEAT()

RANDNOVO = (- PIG + SQRT(DELTA))/EME

AUXDIAM = ABS((DIAMMAX - DMING)*(RANDNOV0/100.0) + DMING - DIAMMAX)
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0
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ENDIF

DIAMGARGANTAS(LJ,K,6) = AUXDIAM

IF (K+1.LE.N) THEN

DIAMGARGANTAS(L,J,K+1,5) = DIAMGARGANTAS(IJ,K.6)
ENDIF

70 CONTINUE

CASE(3)

!

! DISTRIBUICAO LINEAR CRESCENTE DE GARGANTAS.
'P(Y)=M*Y +B PARA DM>=Y>=DIL.

! A PARTIR DA DISTRIBUICAO UNIFORME EH GERADA UMA DISTRIBUICAO LINEAR CRESCENTE, SENDO

! FORNECIDOS OS VALORES MINIMOS E MAXIMOS DA NOVA DISTRIBUICAO.

! RETIRADO DO NUMERICAL RECIPES IN FORTRAN 77, 2° ED., THE ART OF SCIENTIFIC COMPUTING, W.H.PRESS,

! W.T.VETTERLING, S.A.TEUKOLSKY, B.P.FLANNERY, CHAPTER 7 - RANDOM NUMBERS

!

I INICIALIZACAO DE VARIAVEIS
!

IF (LABELPG.EQ.0) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)OS VALORES A SEGUIR SAO SUGESTOES A SEREM USADAS'
WRITE(*,*)PARA A DISTRIBUICAO MINIMA E MAXIMA DE GARGANTAS'
WRITE(*,*)EM % UMA VEZ QUE NAO SE TENHA VALORES EXPERIMENTAIS'
WRITE(*,*)DA CURVA DE INTRUSAO DE MERCURIO.'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)(VALOR MINIMO - VALOR MAXIMO)%'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'(0% - 2%)'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'(0.45% - 1.55%)'

WRITE(*,*)

WRITE(*,%)'(0.9% - 1.1%)'

WRITE(*,*)

!

! VEJA G.P.MATTHEWS, A.K.MOSS, M.C.SPEARING, F.VOLAND,

! POWDER TECHNOLOGY, 76 (1993) 95-107.
!

WRITE(*,*)ENTRE COM O VALOR MINIMO DA DISTRIBUICAO EM %'
WRITE(*,*)

READ*PIG

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)ENTRE COM O VALOR MAXIMO DA DISTRIBUICAO EM %'
WRITE(*,*)

READ* PFG

WRITE(*,*)

PIG = PIG/100.0

PFG = PFG/100.0

LABELPG = |

END IF

!
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! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO X
!

DO 75 I=1,N-1

DO 75 J=1,N

DO 75 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

EME = (PFG - PIG)/(DIAMMAX - DMING)

DELTA = PIG**2.0 + 2.0“EME*ALEAT()

RANDNOVO = (- PIG + SQRT(DELTA))/EME

AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*(RANDNOVO0/100.0) + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(I],K,2) = AUXDIAM
DIAMGARGANTAS(I+1,],K,4) = DIAMGARGANTAS(I,J,K,2)

75 CONTINUE
!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Y

!

DO 76 J=1,N-1

DO 76 I=1,N

DO 76 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

EME = (PFG - PIG)/(DIAMMAX - DMING)

DELTA = PIG**2.0 + 2.0*EME*ALEAT()

RANDNOVO = (- PIG + SQRT(DELTA))/EME

AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*(RANDNOVO0/100.0) + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(I],K,3) = AUXDIAM
DIAMGARGANTAS(I,J+1,K,1) = DIAMGARGANTAS(IJ K.,3)

76 CONTINUE
!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Z

!

DO 77 K=1,N

DO 77 I=1.N

DO 77 =N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

EME = (PFG - PIG)/(DIAMMAX - DMING)
DELTA = PIG**2.0 + 2.0*EME*ALEAT()
RANDNOVO = (- PIG + SQRT(DELTA))/EME
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AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*(RANDNOV0/100.0) + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(I],K,6) = AUXDIAM

IF (K+1.LE.N) THEN

DIAMGARGANTAS(L,J,K+1,5) = DIAMGARGANTAS(IJ,K.6)

ENDIF

77 CONTINUE

CASE(4)

!

! DISTRIBUICAO EXPONENCIAL DECRESCENTE DE GARGANTAS.
! P(Y) = (1.0/LAMBDA)*EXP(-Y/LAMBDA)

! A PARTIR DA DISTRIBUICAO UNIFORME EH GERADA UMA DISTRIBUICAO ! EXPONENCIAL DECRESCENTE,
! SENDO FORNECIDOS OS VALORES MINIMOS E MAXIMOS DA NOVA DISTRIBUICAO.

! RETIRADO DO NUMERICAL RECIPES IN FORTRAN 77, 2° ED., THE ART OF SCIENTIFIC COMPUTING,

! WH.PRESS, W.T.VETTERLING, S.A. TEUKOLSKY, B.P.FLANNERY, CHAPTER 7 - RANDOM NUMBERS
!

I INICIALIZACAO DE VARIAVEIS

!

LAMBDA =0.5
! Assumir valor de lambda inicialmente igual a 1.0 para gerar nimeros
! pseudo-randomicos exponencialmente distribuidos de

! forma crescente entre O e 1.

!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO X
!

DO 90 I=1,N-1
DO 90 J=1,N

DO 90 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

80  AUXI = ALEAT()

IF(AUX1.EQ.1.0) GO TO 80

RANDNOVO = - (LAMBDA*LOG(1.0 - AUX1))
IF(RANDNOVO.GE.1.0.0R. RANDNOVO.LT.0.0) GO TO 80
AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*RANDNOVO + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(LJ,K,2) = AUXDIAM
DIAMGARGANTAS(I+1,],K,4) = DIAMGARGANTAS(LJ,K,2)
90 CONTINUE

!
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! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Y
!

DO 110 J=1,N-1
DO 110 I=1,N

DO 110 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

100 AUXI = ALEAT()

IF(AUX1.EQ.1.0) GO TO 100

RANDNOVO = - (LAMBDA*LOG(1.0 - AUX1))
IF(RANDNOVO.GE.1.0.0R.RANDNOVO.LT.0.0) GO TO 100
AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*RANDNOVO + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(LJ,K,3) = AUXDIAM
DIAMGARGANTAS(LJ+1,K,1) = DIAMGARGANTAS(LJ,K,3)
110 CONTINUE

!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Z

!

DO 130 K=1,N
DO 130 I=1,N
DO 130 J=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

120 AUXI = ALEAT()

IF(AUX1.EQ.1.0) GO TO 120

RANDNOVO = - (LAMBDA*LOG(1.0 - AUX1))
IF(RANDNOVO.GE.1.0.0R.RANDNOVO.LT.0.0) GO TO 120
AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*RANDNOVO + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(I],K,6) = AUXDIAM

IF (K+1.LE.N) THEN

DIAMGARGANTAS(LJ,K+1,5) = DIAMGARGANTAS(LJ,K.6)
ENDIF

130 CONTINUE

CASE(5)
!

! DISTRIBUICAO EXPONENCIAL CRESCENTE DE GARGANTAS.
1 P(Y) = (1.0/LAMBDA)*EXP(Y/LAMBDA)

! A PARTIR DA DISTRIBUICAO UNIFORME EH GERADA UMA DISTRIBUICAO EXPONENCIAL CRESCENTE, SENDO

! FORNECIDOS OS VALORES MINIMOS E MAXIMOS DA NOVA DISTRIBUICAO.
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! RETIRADO DO NUMERICAL RECIPES IN FORTRAN 77, 2° ED., THE ART OF SCIENTIFIC COMPUTING, W.H.PRESS,
! W.T.VETTERLING, S.A.TEUKOLSKY, B.P.FLANNERY, CHAPTER 7 - RANDOM NUMBERS

!

I INICIALIZACAO DE VARIAVEIS

!

LAMBDA = 1.44
! valor de lambda assumido igual a 1.44 para gerar nimeros pseudo-randomicos exponencialmente distribuidos de forma crescente

lentre O e 1.

!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO X

!

DO 140 I=1,N-1

DO 140 J=1,N

DO 140 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

RANDNOVO = LAMBDA*LOG(1.0 + ALEAT())

AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*RANDNOVO + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(I,],K,2) = AUXDIAM
DIAMGARGANTAS(I+1,],K,4) = DIAMGARGANTAS(I,],K,2)
140 CONTINUE

!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Y

!

DO 150 J=1,N-1
DO 150 I=1,N
DO 150 K=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

RANDNOVO = LAMBDA*LOG(1.0 + ALEAT())

AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*RANDNOVO + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(I,],K,3) = AUXDIAM
DIAMGARGANTAS(IJ+1,K,1) = DIAMGARGANTAS(I,],K,3)
150 CONTINUE

!

! DETERMINACAO DOS DIAMETROS DAS GARGANTAS NA DIRECAO Z

!

DO 160 K=1,N
DO 160 I=1,N
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DO 160 J=1,N

IF (ALEAT().LE.CONECT/6.0) THEN

RANDNOVO = LAMBDA*LOG(1.0 + ALEAT())

AUXDIAM = (DIAMMAX - DMING)*RANDNOVO + DMING
IF (AUXDIAM.GT.DIAMMAX) THEN

AUXDIAM = DIAMMAX

ENDIF

ELSE

AUXDIAM = 0.0

ENDIF

DIAMGARGANTAS(II,K,6) = AUXDIAM

IF (K+1.LE.N) THEN

DIAMGARGANTAS(IJ,K+1,5) = DIAMGARGANTAS(I],K,6)
ENDIF

160 CONTINUE

END SELECT
!

! DETERMINACAO DE TAMANHO DE PORO.
!

DMINP = (1.0 - OMEGA)*DIAMMAX + OMEGA*DMING
IF (OMEGA.EQ.1.0) THEN

DMINP = DMING

DMAXP = DIAMMAX

ELSE

DMAXP = DMINP + (DIAMMAX - DMING)

END IF

SELECT CASE(IDISTP)

CASE(1)
!

! DISTRIBUICAO UNIFORME DE TAMANHO DE POROS - 1%.
! UTILIZA UM NUMERO PSEUDO-RANDOMICO RETANGULARMENTE

! DISTRIBUIDO ENTRE 0 E 1 PARA CALCULO DA DISTRIBUICAO.
!

DO 170 I=1,N

DO 170 J=1,N

DO 170 K=1,N

AUX2POR = ALEAT()

AUXPOR = DMINP + (DMAXP - DMINP)*AUX2POR
TAMPOROS(1,J,K) = AUXPOR

WRITE(*,*)L,J, K, TAMPOROS(LJ,K)

170 CONTINUE

CASE(2)
!

! DISTRIBUICAO LINEAR DECRESCENTE DE POROS.
'P(Y)=-M*Y +B PARA DM>=Y>=DIL

! A PARTIR DA DISTRIBUICAO UNIFORME EH GERADA UMA DISTRIBUICAO
! LINEAR DECRESCENTE, SENDO FORNECIDOS OS VALORES MINIMOS E

! MAXIMOS DA NOVA DISTRIBUICAO.

! RETIRADO DO NUMERICAL RECIPES IN FORTRAN 77, 2° ED., THE ART




104

! OF SCIENTIFIC COMPUTING, W.H.PRESS, W.T.VETTERLING, S.A. TEUKOLSKY
! B.P.FLANNERY, CHAPTER 7 - RANDOM NUMBERS

!

I INICIALIZACAO DE VARIAVEIS

!

IF (LABELPP.EQ.0) THEN

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)OS VALORES A SEGUIR SAO SUGESTOES A SEREM USADAS'
WRITE(*,*)PARA A DISTRIBUICAO MINIMA E MAXIMA DE POROS'
WRITE(*,*)EM % UMA VEZ QUE NAO SE TENHA VALORES EXPERIMENTAIS'
WRITE(*,*Y'DA CURVA DE INTRUSAO DE MERCURIO.'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)(VALOR MAXIMO - VALOR MINIMO)%'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'(2% - 0%)'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'(1.55% - 0.45%)'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'(1.1% - 0.9%)'

WRITE(*,*)

!

! VEJA G.P.MATTHEWS, A.K.MOSS, M.C.SPEARING, F.VOLAND,
! POWDER TECHNOLOGY, 76 (1993) 95-107.

!

WRITE(*,*)ENTRE COM O VALOR MAXIMO DA DISTRIBUICAO EM %'
WRITE(*,*)

READ* PFP

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)ENTRE COM O VALOR MINIMO DA DISTRIBUICAO EM %'
WRITE(*,*)

READ* PIP

WRITE(*,*)

PIP = PIP/100.0

PFP = PFP/100.0

LABELPP = |

END IF

!

! DETERMINACAO DOS TAMANHOS DOS POROS

!

EME = (PFP - PIP)/(DMAXP - DMINP)

DO 172 =N

DO 172 J=1N

DO 172 K=1,N

DELTA = PIP*#2.0 + 2.0“EME*ALEAT()

RANDNOVO = (- PIP + SQRT(DELTA))/EME

AUXPOR = ABS((DMAXP - DMINP)*(RANDNOVO/100.0) + DMINP - DMAXP)
IF (AUXPOR.GT.DMAXP) THEN

AUXPOR = DMAXP

ENDIF
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TAMPOROS(I,J,K) = AUXPOR
WRITE(*,*)L,J, K, TAMPOROS(LJ,K)
172 CONTINUE

CASE(3)
!

! DISTRIBUICAO LINEAR CRESCENTE DE POROS.

IP(Y)=M*Y +B PARA DM>=Y>=DIL

! A PARTIR DA DISTRIBUICAO UNIFORME EH GERADA UMA DISTRIBUICAO

! LINEAR CRESCENTE, SENDO FORNECIDOS OS VALORES MINIMOS E

! MAXIMOS DA NOVA DISTRIBUICAO.

! RETIRADO DO NUMERICAL RECIPES IN FORTRAN 77, 2° ED., THE ART

! OF SCIENTIFIC COMPUTING, W.H.PRESS, W.T.VETTERLING, S.A. TEUKOLSKY

! BP.FLANNERY, CHAPTER 7 - RANDOM NUMBERS
!

I INICIALIZACAO DE VARIAVEIS
!

IF (LABELPP.EQ.0) THEN
WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'OS VALORES A SEGUIR SAO SUGESTOES A SEREM USADAS'
WRITE(*,*)PARA A DISTRIBUICAO MINIMA E MAXIMA DE GARGANTAS'
WRITE(*,*)EM % UMA VEZ QUE NAO SE TENHA VALORES EXPERIMENTAIS'
WRITE(*,*)DA CURVA DE INTRUSAO DE MERCURIO.'

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'(VALOR MINIMO - VALOR MAXIMO)%'

WRITE(*,*)

WRITE(*,%)'(0% - 2%)'

WRITE(*,*)

WRITE(*,%)'(0.45% - 1.55%)'

WRITE(*,*)

WRITE(*,%)'(0.9% - 1.1%)'

WRITE(*,*)

!

! VEJA G.P.MATTHEWS, A.K.MOSS, M.C.SPEARING, F.VOLAND,

! POWDER TECHNOLOGY, 76 (1993) 95-107.
!

WRITE(*,*)ENTRE COM O VALOR MINIMO DA DISTRIBUICAO EM %'
WRITE(*,*)

READ* PIP

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)ENTRE COM O VALOR MAXIMO DA DISTRIBUICAO EM %'
WRITE(*,*)

READ* PFP

WRITE(*,*)

PIP = PIP/100.0

PFP = PFP/100.0

LABELPP = 1

END IF

!

! DETERMINACAO DOS TAMANHOS DOS POROS
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!

EME = (PFP - PIP)/(DMAXP - DMINP)

DO 174 I=1,N
DO 174 J=1,N
DO 174 K=1,N

DELTA = PIP*+2.0 + 2.0"EME*ALEAT()
RANDNOVO = (- PIP + SQRT(DELTA))/EME

AUXPOR = (DMAXP - DMINP)*(RANDNOV0/100.0) + DMINP
IF (AUXPOR.GT.DMAXP) THEN

AUXPOR = DMAXP

ENDIF

TAMPOROS(I,J,K) = AUXPOR

174 CONTINUE

CASE(4)
!

! DISTRIBUICAO EXPONENCIAL DECRESCENTE DE POROS.

1 P(Y) = (1.0/LAMBDA)*EXP(-Y/LAMBDA)

! A PARTIR DA DISTRIBUICAO UNIFORME EH GERADA UMA DISTRIBUICAO
! EXPONENCIAL DECRESCENTE, SENDO FORNECIDOS OS VALORES MINIMOS

! E MAXIMOS DA NOVA DISTRIBUICAO.

! RETIRADO DO NUMERICAL RECIPES IN FORTRAN 77, 2° ED., THE ART
! OF SCIENTIFIC COMPUTING, W.H.PRESS, W.T.VETTERLING, S.A.TEUKOLSKY

! BP.FLANNERY, CHAPTER 7 - RANDOM NUMBERS

!

I INICIALIZACAO DE VARIAVEIS
!

LAMBDA =0.5
! Assumir valor de lambda inicialmente igual a 1.0 para gerar
! nimeros pseudo-randomicos exponencialmente distribuidos de

! forma crescente entre O e 1.

!

! DETERMINACAO DOS TAMANHOS DE POROS

!

DO 176 I=1,N

DO 176 J=IN

DO 176 K=1,N

175  AUXI = ALEAT()

IF (AUX1.EQ.1.0) GO TO 175

RANDNOVO = - (LAMBDA*LOG(1.0 - AUX1))
IF(RANDNOVO.GE.1.0.0R.RANDNOVO.LT.0.0) GO TO 175
AUXPOR = (DMAXP - DMINP)*RANDNOVO + DMINP

IF (AUXPOR.GT.DMAXP) THEN

AUXPOR = DMAXP

ENDIF

TAMPOROS(I,J,K) = AUXPOR

176 CONTINUE

CASE(5)

!

! DISTRIBUICAO EXPONENCIAL CRESCENTE DE POROS.
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I P(Y) = (1.0/LAMBDA)*EXP(Y/LAMBDA)

! A PARTIR DA DISTRIBUICAO UNIFORME EH GERADA UMA DISTRIBUICAO

! EXPONENCIAL CRESCENTE, SENDO FORNECIDOS OS VALORES MINIMOS

! E MAXIMOS DA NOVA DISTRIBUICAO.

! RETIRADO DO NUMERICAL RECIPES IN FORTRAN 77, 2° ED., THE ART

! OF SCIENTIFIC COMPUTING, W.H.PRESS, W.T.VETTERLING, S.A.TEUKOLSKY
! B..FLANNERY, CHAPTER 7 - RANDOM NUMBERS

!

I INICIALIZACAO DE VARIAVEIS

!

LAMBDA = 1.44
! valor de lambda assumido igual a 1.44 para gerar nimeros
! pseudo-randomicos exponencialmente distribuidos de forma

! crescente entre 0 e 1.

!

! DETERMINACAO DOS TAMANHOS DOS POROS

!

DO 178 I=1,N

DO 178 J=I.N

DO 178 K=1,N

RANDNOVO = LAMBDA*LOG(1.0 + ALEAT())
AUXPOR = (DMAXP - DMINP)*RANDNOVO + DMINP
IF (AUXPOR.GT.DMAXP) THEN

AUXPOR = DMAXP

ENDIF

TAMPOROS(I,J,K) = AUXPOR

178 CONTINUE

END SELECT

!

! CALCULO DO EQUILIBRIO ENTRE GARGANTAS E POROS ATRAVES DA GERACAO DE UMA CADEIA DE
! MARKOV, VALIDANDO O PRINCIPIO DA CONSTRUCAO E DA FUNCAO DE CORRELACAO.

!

180 KONT =0
DO 190 I=1,N

DO 190 J=1,N

DO 190 K=1,N

MARCADOR =0

DO 190 M=1,6

IF (MARCADOR.EQ.0) THEN

IF (TAMPOROS(I,J,K).LT.DIAMGARGANTAS(I,J,K,M)) THEN
MARCADOR = |

KONT =KONT + 1

ENDIF

ENDIF

190 CONTINUE

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)KONT

IF (KONT.GT.0) THEN

MI = ALEATO*N + 1
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IF (ML.LEQ.(N+1)) M1 =N

M2 = ALEATO*N + 1

IF (M2.EQ.(N+1)) M2 =N

M3 = ALEATO*N + 1

IF (M3.EQ.(N+1)) M3 =N

M4 = ALEATO*N + 1

IF (M4.EQ.(N+1)) M4 =N

M5 = ALEATO*N + 1

IF (M5.EQ.(N+1)) M5 =N

M6 = ALEATO*N + 1

IF (M6.EQ.(N+1)) M6 =N

IF (M1.EQ.M4.AND.M2.EQ.M5.AND.M3.EQ.M6) GO TO 180

AUXTROCA = TAMPOROS(M1,M2,M3)

TAMPOROS(M1,M2,M3) = TAMPOROS(M4,M5,M6)
TAMPOROS(M4,M5,M6) = AUXTROCA

DO 200 M=1,6

IF (TAMPOROS(M1,M2,M3).GT.DIAMGARGANTAS(M1,M2,M3,M).AND. &
TAMPOROS(M4,M5,M6).GT.DIAMGARGANTAS(M4,M5,M6,M)) GO TO 200
AUXTROCA = TAMPOROS(M4,M5,M6)

TAMPOROS(M4,M5,M6) = TAMPOROS(M1,M2,M3)
TAMPOROS(M1,M2,M3) = AUXTROCA

GO TO 180

200 CONTINUE

GO TO 180

ENDIF

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)CADEIA DE MARKOV GERADA COM SUCESSO'

!

! DETERMINACAO DA CONECTIVIDADE DA REDE GERADA
!

DO 210 [=1,N
DO 210 J=1.N

DO 210 K=1,N

DO 210 Z=1,6

IF (DIAMGARGANTAS(L,J,K,Z).NE.0.0) THEN
GARGANTAS(IJ.K) = GARGANTAS(LJ,K) + 1.0
ENDIF

210 CONTINUE

SOMA3=0.0

NPOROS = N*N*N

DO 220 I=1,N

DO 220 J=1.N

DO 220 K=1,N

SOMA3 = SOMA3 + GARGANTAS(LJ,K)

220 CONTINUE

CONECTCALC = SOMA3/NPOROS
!

! DETERMINACAO DO COMPRIMENTO DAS GARGANTAS UTILIZANDO
! A POROSIDADE DETERMINADA EXPERIMENTALMENTE E O METODO
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! PEGASO PARA AJUSTE DA POROSIDADE CALCULADA.
!

ESPMIN = DIAMMAX

ESPMAX =3000.0

ESP = ESPMIN + DMING

CALL COMPGARG(N,ESP,DIAMGARGANTAS, TAMPOROS,COMPGARGANTAS)

!

! CALCULO INICIAL DA POROSIDADE USANDO O ESPACAMENTO
! MINIMO POSSIVEL, FORNECENDO O MAIOR VALOR DE PORO-
! SIDADE POSSIVEL DA REDE.

!

CALL VOLUMEPOROS(N,DIAMGARGANTAS, TAMPOROS,VOLPOROS)
CALL VOLUMEGARGANTAS(N,DIAMGARGANTAS,COMPGARGANTAS,VOLGARGANTAS)
CALL VOLVAZIOTOTAL(N,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,VOLUMEVAZIO)

PORCALC = (100.0*VOLUMEVAZIO)/(N*(N-1)*(N-1)*ESP*ESP*ESP)

IF (PORCALC.LT.POREXP) THEN

WRITE(*,*)'O VALOR DE POROSIDADE CALCULADO PARA ESTA REDE &

EH O VALOR MAXIMO. NO ENTANTO, ELE EH MENOR QUE O VALOR EXPERIMENTAL.'
WRITE(*,*)

WRITE(*,*)ALGUM VALOR EXPERIMENTAL PODE TER SIDO DETERMINADO &
INCORRETAMENTE. OS CALCULOS CONTINUARAO UTILIZANDO O VALOR MAXIMO OBTIDO!'
GO TO 280

ENDIF

!

! AJUSTE DO VALOR DA POROSIDADE CALCULADA E EXPERIMENTAL.
! METODO PEGASO, FORNECENDO O ESPACAMENTO ENTRE AS CAMADAS DO MODELO DE REDE GERADO.

!

TOLER = 1.0D-3

ITEMAX = 100

ITER =0

TOLER2 = TOLER**2

A =ESP

ESPAC=A

FA = FUNCAO()

230 B=ESPMAX

ESPAC =B

CALL COMPGARG(N,B,DIAMGARGANTAS, TAMPOROS,COMPGARGANTAS)
CALL VOLUMEPOROS(N,DIAMGARGANTAS, TAMPOROS,VOLPOROS)
CALL VOLUMEGARGANTAS(N,DIAMGARGANTAS,COMPGARGANTAS,VOLGARGANTAS)
CALL VOLVAZIOTOTAL(N,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,VOLUMEVAZIO)
FB = FUNCAO()

IF (FA*FB.LT.0.0) THEN

X=B

240 CONTINUE

DIF = FB*(B - A)/(FB - FA)

X =X - DIF

ESPAC =X

CALL COMPGARG(N,X,DIAMGARGANTAS, TAMPOROS,COMPGARGANTAS)
CALL VOLUMEPOROS(N,DIAMGARGANTAS,TAMPOROS,VOLPOROS)
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CALL VOLUMEGARGANTAS(N,DIAMGARGANTAS,COMPGARGANTAS,VOLGARGANTAS)
CALL VOLVAZIOTOTAL(N,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,VOLUMEVAZIO)
FX = FUNCAO()

IF (FX*FB.GE.0.0) GO TO 250

A=B

FA=FB

GO TO 260

250 CONTINUE

FA = FA*FB/(FB + FX)

260 CONTINUE

B=X

FB=FX

ITER = ITER + 1

L1 = ABS(DIF).GT.TOLER

L2 = ITER LT.ITEMAX

L3 = ABS(FA).GT.TOLER2

L4 = ABS(FB).GT.TOLER2
!

! QUANDO PELO MENOS UMA DAS EXPRESSOES LOGICAS ACIMA
! FOR FALSA O CICLO TERMINARAH!

!

IF (L1.AND.L2.AND.L3.AND.L4) GO TO 240

IF (L2) GO TO 270

WRITE(*,940)ITEMAX

PORCALC = 0.0

GO TO 280

270 CONTINUE

ESP=X

PORCALC = (100.0*VOLUMEVAZIO)/(N*(N-1)*(N-1)*ESP*ESP*ESP)

ELSE

WRITE(*,*)NAO EXISTE ZEROS NO INTERVALO DE ESPACAMENTO CONSIDERADO.'
WRITE(*,*)

WRITE(*,*) AUMENTE O VALOR INICIAL DO ESPACAMENTO MAXIMO (ESPMAX = 1000.0).'
WRITE(*,*)

READ* ESPMAX

GO TO 230

ENDIF

WRITE(*,*)

WRITE(*,*)POROSIDADE CALCULADA COM SUCESSO'

IF (NTORT.NE.1) GO TO 435
!

! FAZ A SIMULACAO DA POROSIMETRIA DE MERCURIO DA REDE

! GERADA DE ACORDO COM A DISTRIBUICAO ESCOLHIDA
!

280 CONTINUE
WRITE(1600,290)

290 FORMAT(1X,'DIAMETRO DE GARGANTA',5X,'% VOLUME DE VAZIOS PREENCHIDOS',/)
HGSIZE = DIAMMAX

300 NTFILL = 0
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DO 310 1=1,N

DO 310 I=1,N

DO 310 K=1,N

MARCADORPOROS(I,J.K) = 0 IINICIALIZA MARCADOR DE POROS

DO 310 Z=1,6

MARCADORGARGANTAS(LJ,K,Z)=0  !INICALIZA MARCADOR DE GARGANTAS
310 CONTINUE

DO 320 I=1,N

DO 320 J=1,N

IF (DIAMGARGANTAS(LJ,N,6).GE.HGSIZE) THEN !FAZ VARREDURA NA CAMADA SUPERIOR
MARCADORGARGANTAS(LIN,6) = 1

NTFILL = NTFILL + 1

ENDIF

320 CONTINUE

330 IF (NTFILL.EQ.0) GO TO 380

DO 340 I=N, 1,1

DO 340 J=N, 1,-1

DO 340 K=N, 1,1

DO 340 Z=6,1,-1

IF (MARCADORGARGANTAS(I,J,K,Z).EQ.]. AND.MARCADORPOROS(I,J.K).EQ.0) THEN

IF (K.EQ.N) MARCADORPOROS(I,],K) = 1
!

! PREENCHIMENTO DOS POROS INFERIORES AA CAMADA SUPERIOR INICIAL NA DIRECAO Z, Y e X
!

IF (Z.EQ.6.AND.K.LT.N) THEN
MARCADORPOROS(LJ.K) =1
MARCADORPOROS(LJ,K+1) = MARCADORPOROS(LJ,K)
ENDIF

IF (Z.EQ.5.AND.K.GT.1) THEN

MARCADORPOROS(LJ.K) =1
MARCADORPOROS(LJ,K-1) = MARCADORPOROS(I,J,K)
ENDIF

IF (Z.EQ.3.AND.J.LT.N) THEN

MARCADORPOROS(LJ.K) =1
MARCADORPOROS(LJ+1,K) = MARCADORPOROS(LJ,K)
ENDIF

IF (Z.EQ.1.AND.J.GT.1) THEN

MARCADORPOROS(LJ.K) =1
MARCADORPOROS(LJ-1,K) = MARCADORPOROS(I,J,K)
ENDIF

IF (Z.EQ.2.AND.L.LT.N) THEN

MARCADORPOROS(LJ.K) =1
MARCADORPOROS(I+1,J,K) = MARCADORPOROS(LJ,K)
ENDIF

IF (Z.EQ.4.AND.L.GT.1) THEN

MARCADORPOROS(LJ.K) =1
MARCADORPOROS(I-1,J,K) = MARCADORPOROS(I,J,K)
ENDIF

ENDIF
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340 CONTINUE

NUFILL = NTFILL

DO 350 I=N, I -1

DO 350 J=N,1,-1

DO 350 K=N,1,-1

DO 350 Z=6,1,-1

IF (MARCADORPOROS(I,J,K).EQ.].AND.MARCADORGARGANTAS(I,],K,Z).EQ.0 &
AND.DIAMGARGANTAS(I,],K,Z).GE.HGSIZE) THEN
MARCADORGARGANTAS(I,J,K,Z) = |

IF (Z.EQ.6.AND.K.LT.N) THEN

MARCADORGARGANTAS(I,J,K+1,5) = MARCADORGARGANTAS(L,],K,Z)
ENDIF

IF (Z.EQ.5.AND.K.GT.1) THEN

MARCADORGARGANTAS(L,],K-1,6) = MARCADORGARGANTAS(I,].K,Z)
ENDIF

IF (Z.EQ.3.AND.J.LT.N) THEN

MARCADORGARGANTAS(I,J+1,K,1) = MARCADORGARGANTAS(I,].X,Z)
ENDIF

IF (Z.EQ.1.AND.I.GT.1) THEN

MARCADORGARGANTAS(LJ-1,K,3) = MARCADORGARGANTAS(I,],K,Z)
ENDIF

IF (Z.EQ.2.AND.ILLT.N) THEN

MARCADORGARGANTAS(I+1,J,K,4) = MARCADORGARGANTAS(I,],X,Z)
ENDIF

IF (Z.EQ.4.AND.I.GT.1) THEN

MARCADORGARGANTAS(I-1,],K,2) = MARCADORGARGANTAS(I,],K,Z)
ENDIF

NUFILL = NUFILL + 1

ENDIF

350 CONTINUE

IF (NUFILL.NE.NTFILL) THEN

NTFILL = NUFILL

GO TO 330

ENDIF

POROCHEIO = 0.0

GARGANTACHEIA = 0.0

DO 360 I=N, 1 -1

DO 360 J=N,1,-1

DO 360 K=N,1,-1

IF (MARCADORPOROS(1,J,K).EQ.1) POROCHEIO = (TAMPOROS(I,],K)**3) + POROCHEIO
DO 360 Z=6,1,-1

IF (Z.EQ.6.0R.Z.EQ.3.0R.Z.EQ.2) THEN

IF (MARCADORGARGANTAS(LJ,K,Z).EQ.1) GARGANTACHEIA = ((3.14159*DIAMGARGANTAS(II,K,Z)**2.0)/4.0)* &
COMPGARGANTAS(LJ,K,Z) + GARGANTACHEIA

ENDIF

360 CONTINUE

VOLUMEHG = ((POROCHEIO + GARGANTACHEIA)/VOLUMEVAZIO)*100.0
WRITE(1600,370)HGSIZE,VOLUMEHG

370 FORMAT(5X,F7.4,25X,F9.4)
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380 IF (HGSIZE.GT.DMING) THEN

HGSIZE = HGSIZE - DMING

GO TO 300

ENDIF

WRITE(*,*)

WRITE(*,*))CURVA POROSIMETRICA GERADA COM SUCESSO'
!

| FAZ A ESTATISTICA DA DISTRIBUICAO DAS GARGANTAS E DE POROS

! DA REDE GERADA DE ACORDO COM A DISTRIBUICAO ESCOLHIDA
!

DO 390 I=1,N

DO 390 JI=1,N

DO 390 K=1,N

ESTATPOR(TAMPOROS(I,J,K)) = ESTATPOR(TAMPOROS(I,J.K)) + 1
DO 390 Z=1,6

ESTATGARG(DIAMGARGANTAS(L,],K,Z)) = ESTATGARG(DIAMGARGANTAS(L,1.K,Z)) + 1
390 CONTINUE

SOMAI1 = 0.0

SOMA2 = 0.0

DO 400 I=DMING,DIAMMAX

SOMAI = SOMAI + ESTATGARG(I)

400 CONTINUE

DO 410 I=DMINP,DMAXP

SOMA2 = SOMA2 + ESTATPOR(I)

410 CONTINUE

DO 420 J=1,DIAMMAX

PERCENTG(J) = (ESTATGARG(J)/SOMA 1)*100.0

420 CONTINUE

DO 430 J=DMINP,DMAXP

PERCENTP(J) = (ESTATPOR(J)/SOMA2)*100.0

430 CONTINUE
!

! DETERMINACAO DA TORTUOSIDADE DA REDE GERADA
!

435 NRW =50 INUMERO MAXIMO DE ROTAS NRW = 30.000
DO 760 L=1,NRW INRW EH O NUMERO DE PASSEADORES ALEATORIOS

STEPTOTAL =0.0
!

! VARRENDO AS GARGANTAS SUPERIORES PARA INICIAR A ROTA DE CADA PASSEADOR ALEATORIO

!

440 TFLAG = 0

DO 450 I=1,N

DO 450 J=1,N

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,N,6).NE.0.0) THEN
AUXIPESO = ALEAT()

PESO(LJ.N,6) = AUX1PESO*((DIAMGARGANTAS(LJ,N,6)**2.0)/(4.0*COMPGARGANTAS(LJ,N,6)))

IF (IFLAG.EQ.0) THEN
GARGESCOLHIDA = PESO(I,J,N,6)
In1=I
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=1

IFLAG = 1

ENDIF

ENDIF

450 CONTINUE

DO 460 I=1,N

DO 460 J=1,N

IF (DIAMGARGANTAS(IJ,N,6).NE.0.0) THEN
IF (LEQ.II.AND.J.EQ.J1) GO TO 460

IF (GARGESCOLHIDA .LT.PESO(I,J,N,6)) THEN
GARGESCOLHIDA = PESO(I,],N,6)

=1

=1

ENDIF

ENDIF

460 CONTINUE

470 ISOMA =0

DO 480 I=1,N

DO 480 J=1,N

AUXPESO(L,J) = 0.0

480 CONTINUE

DO 490 I=1,N

DO 490 J=1,N

IF (DIAMGARGANTAS(LJ,N,6).NE.0.0) THEN
IF (LEQ.II.AND.J.EQ.J1) GO TO 490

IF (GARGESCOLHIDA .EQ.PESO(L,J,N,6)) THEN
ISOMA =ISOMA + 1

AUXPESO(L,]) = PESO(LJ,N,6)

ENDIF

ENDIF

490 CONTINUE

IF (ISOMA.EQ.0) GO TO 530

AUX2 = ALEAT()

AUXPESO(I1,]1) = AUX2

DO 500 I=1,N

DO 500 J=1,N

IF (LNE.I1.AND.J.NE.J1.AND.AUXPESO(L,J).NE.0.0) THEN

AUX3 = ALEAT()

AUXPESO(I,]) = AUX3

ENDIF

500 CONTINUE

GARGESCOLHIDA = AUXPESO(I1,]1)
DO 510 I=1,N

DO 510 I=1N

IF (AUXPESO(I,J).NE.0.0) THEN

IF (GARGESCOLHIDA.LT.AUXPESO(I,J)) THEN
GARGESCOLHIDA = AUXPESO(L,J)
=1

=1
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ENDIF
ENDIF

510 CONTINUE

DO 520 I=1,N

DO 520 J=1,N

IF (AUXPESO(I,J).NE.0.0) THEN

PESO(IJ,N,6) = AUXPESO(I,])

ELSE

PESO(LIN,6) = 0.0

ENDIF

520 CONTINUE

GO TO 470

530 CONTINUE

IUMA VEZ ESCOLHIDA A GARGANTA DE ENTRADA NA REDE, MOVER O PASSEADOR

IALEATORIO ATRAVES DO CANAL ALCANCANDO O PORO RESPECTIVO
!

! VERIFICANDO SE O PORO RESPECTIVO TEM GARGANTAS NAO NULAS
!

IFLAG=0

DO 540 M=1,5

IF (DIAMGARGANTAS(I1,J1,N,M).NE.0.0) IFLAG = 1
540 CONTINUE

IF (IFLAG.EQ.0) GO TO 440 'PASSEIO ABORTADO. NAO EXISTE SAIDA NESTE CASO.
!

! INICIA A CONSTRUCAO DA ROTA
!

CMDREDE =N ITEM QUE TER ELEMENTO, CAMINHO E ROTA
CONT=1.0

550 IFLAG =0

DIR =1

BLOCK =0

=1

n2=1

NC =10 INUMERO MAXIMO DE CAMINHOS NC = 5.000

RFLAG =N INUMERO DE CAMINHOS SEGUIDOS PELO

DO 660 I=1,NC IPASSEADOR ALEATORIO P/ ALCANCAR A CAMADA
560 IF (CONT.GT.RFLAG) THEN  IMEDIAT. INFERIOR.

CAMINHO(I) = 0.0

! WRITE(*,*)L,CAMINHO(I)  !PARA ABORTAR PASSEIO, O CONTADOR TEM QUE
CONT=0.0 ISER MAIOR DO QUE A DIMENSAO DA REDE N.

GO TO 660

ENDIF

DO 570 M=1,5

IF (DIAMGARGANTAS(I1,]1,CMDREDE,M).NE.0.0.AND.M.NE.BLOCK) THEN
AUXIPESO = ALEAT()

PESO(I1,]1,CMDREDE,M) = AUXIPESO*((DIAMGARGANTAS(11,J1,CMDREDE,M)**2.0)/
(4.0“COMPGARGANTAS(11,]1,CMDREDE,M)))

IF (IFLAG.EQ.0) THEN

GARGESCOLHIDA = PESO(I1,]1,CMDREDE,M)
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DIR =M

IFLAG =1

ENDIF

ELSE

PESO(I1,]1,CMDREDE,M) = 0.0

END IF

570 CONTINUE

IF (IFLAG.EQ.0) THEN  INAO EXISTEM GARGANTAS DE SAIDA PARA ESTE PORO.
CAMINHO(I)=0.0  !ABORTAR PASSEIO!
CONT=1.0

=0

=1

IFLAG =0

BLOCK = 0

GO TO 660

END IF

DO 580 M=1,5

IF (DIR.EQ.M) GO TO 580

IF (GARGESCOLHIDA.LT.PESO(I1,J1,CMDREDE,M)) THEN
GARGESCOLHIDA = PESO(I1,]1,CMDREDE,M)
DIR=M

ENDIF

580 CONTINUE

590 ISOMA =0

DO 600 M=1,5

IF (M.EQ.DIR) GO TO 600

IF (GARGESCOLHIDA.EQ.PESO(I1,]1,CMDREDE,M)) THEN
ISOMA =ISOMA + 1

AUX2PESO(M) = PESO(I1,]1,CMDREDE,M)
ENDIF

600 CONTINUE

IF (ISOMA.EQ.0) GO TO 650

AUX2 = ALEAT()

AUX2PESO(DIR) = AUX2

DO 610 M=1,5

IF (DIR.NE.M.AND.AUX2PESO(M).NE.0.0) THEN
AUX3 = ALEAT()

AUX2PESO(M) = AUX3

ENDIF

610 CONTINUE

GARGESCOLHIDA = AUX2PESO(DIR)

DO 620 M=1,5

IF (AUX2PESO(M).NE.0.0) THEN

IF (GARGESCOLHIDA.LT.AUX2PESO(DIR)) THEN
GARGESCOLHIDA = AUX2PESO(M)

DIR =M

ENDIF

ENDIF

620 CONTINUE
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DO 630 M=1,5

IF (AUX2PESO(M).NE.0.0) THEN
PESO(I1,]1,CMDREDE,M) = AUX2PESO(M)
ELSE

PESO(I1,]1,CMDREDE,M) = 0.0
ENDIF

630 CONTINUE

DO 640 M=1,5

AUX2PESO(M) = 0.0

640 CONTINUE

GO TO 590

650 CONTINUE

!

! CALCULO DA CONDUTANCIA DO ELEMENTO NAS DIRECOES DO ESCOAMENTO
!

IF (DIR.EQ.5) THEN ISE A DIRECAO DE FLUXO FOR 5 SIGNIFICA

AUXPROBI = 1.0/(2.0¥*TAMPOROS(I1,J1,CMDREDE))!DIZER QUE O PASSEADOR MUDOU DE CAMADA DE REDE.

AUXPROB2 = (4.0*COMPGARGANTAS(11,]1,CMDREDE,5))/(3.1416/DIAMGARGANTAS(I1,] 1, CMDREDE,5)**2.0)
AUXPERM3 = 1.0/(2.0*TAMPOROS(I1,J1,CMDREDE - 1))

ENDIF

IF (DIR.EQ.4) THEN

AUXPROBI = 1.0/(2.0*TAMPOROS(I1,] 1, CMDREDE))

AUXPROB2 = (4.0*COMPGARGANTAS(I1,J1,CMDREDE,4))/(3.1416/DIAMGARGANTAS(I1,J]1,CMDREDE, 4)**2.0)
AUXPROB3 = 1.0/(2.0*TAMPOROS(I1 - 1,J1,CMDREDE))

CONT = CONT + 1.0

I=11-1

BLOCK =2

IFLAG =0

ENDIF

IF (DIR.EQ.3) THEN

AUXPROBI = 1.0/(2.0*TAMPOROS(I1,]1,CMDREDE))

AUXPROB2 = (4.0*COMPGARGANTAS(11,]1,CMDREDE,3))/(3.1416/DIAMGARGANTAS(I1,] 1, CMDREDE,3)**2.0)
AUXPROB3 = 1.0/(2.0*TAMPOROS(I1,J1 + 1, CMDREDE))

CONT = CONT + 1.0

JI=J1+1

BLOCK =1

IFLAG =0

ENDIF

IF (DIR.EQ.2) THEN

AUXPROBI = 1.0/(2.0*TAMPOROS(I1,] 1, CMDREDE))

AUXPROB2 = (4.0*COMPGARGANTAS(I1,J1,CMDREDE,2))/(3.1416/DIAMGARGANTAS(I1,J1,CMDREDE, 2)**2.0)
AUXPROB3 = 1.0/(2.0*TAMPOROS(I1 + 1,J1,CMDREDE))

CONT = CONT + 1.0

I=11+1

BLOCK =4

IFLAG =0

ENDIF

IF (DIR.EQ.1) THEN

AUXPROBI = 1.0/(2.0*TAMPOROS(I1,]1,CMDREDE))
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AUXPROB2 = (4.0*COMPGARGANTAS(I1,]1,CMDREDE, 1))/(3.1416/DIAMGARGANTAS(11,]1,CMDREDE, 1)**2.0)
AUXPROB3 = 1.0/(2.0*TAMPOROS(I1,]1 - 1, CMDREDE))

CONT = CONT + 1.0

J=711-1

BLOCK =3

IFLAG =0

ENDIF

PROBELEMENTO = (1.0/(AUXPROB1 + AUXPROB2 + AUXPROB3))

CAMINHO(T) = CAMINHO(T) + PROBELEMENTO

STEP(I) = CONT

IF (DIR.EQ.5) THEN

CONT=1.0

NUMII(T) =11

NUMJ1(T)=1]1

=N

=1

IFLAG =0

BLOCK = 0

GO TO 660

ENDIF

GO TO 560

660 CONTINUE

IAPOS TER OS CAMINHOS DEFINIDOS, ESCOLHER O DE MATIOR CONDUTANCIA, DIMINUIR
ITUMA CAMADA NA CAMADA DE REDE E CALCULAR OS CAMINHOS PARA PROXIMAS CAMADAS.
IFAZER ATEH CAMADAREDE SER IGUAL A 1, OU SEJA, SER IGUAL AA PRIMEIRA CAMADA
ISE TODOS OS CAMINHOS FOREM DESCARTADOS A ROTA EH TAMBEM DESCARTADA.
IFLAG =0

DO 680 I=1,NC

IF (CAMINHO(I).NE.0.0) IFLAG = |

680 CONTINUE

IF IFLAG.EQ.0) THEN  !PARAR O CALCULO DA ROTA E DESCARTAR A ROTA ATUAL
ROTA(L) = 0.0

GO TO 760

ENDIF

AUX2 = ALEAT()

PROB(1) = CAMINHO(1)*AUX2

11 = NUMII(1)

J1 =NUMJ1(1)

MARC =1

PASSO = PROB(1)

DO 690 I=2,NC

AUX2 = ALEAT()

PROB(T) = CAMINHO(I)*AUX2

IF (PASSO.LT.PROB(I)) THEN

PASSO = PROB(I)

MARC =1

11 = NUMII(I)

J1 =NUMJ1(T)

ENDIF
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690 CONTINUE
700 ISOMA = 0
DO 710 I=1,NC
IF (MARC.NE.I) THEN
IF (PASSO.EQ.PROB(I)) THEN
ISOMA =ISOMA + 1
AUX2 = ALEAT()
PROB(I) = CAMINHO(I)*AUX2

ELSE
PROB(I) = 0.0
END IF
END IF
710 CONTINUE
IF (ISOMA.EQ.0) GO TO 730

AUX2 = ALEAT()
PROB(MARC) = CAMINHO(MARC)*AUX2
PASSO = PROB(MARC)

DO 720 I=1,NC

IF (MARC.NE.T) THEN

IF (PASSO.LT.PROB(I)) THEN

PASSO = PROB(I)

MARC =1

11 = NUMII(T)

J1 =NUMJ1(T)

ENDIF

END IF

720 CONTINUE

GO TO 700

730 CMDREDE = CMDREDE - |
STEPTOTAL = STEPTOTAL + STEP(MARC)
DO 750 J=1,NC

CAMINHO(®J) = 0.0

750 CONTINUE

IF (CMDREDE.EQ.1) THEN

ROTA(L) = STEPTOTAL/N

GO TO 760

ELSE

GO TO 550

END IF

760 CONTINUE

!

! CALCULO DA TORTUOSIDADE UTILIZANDO A MEDIA PONDERADA PELO HISTOGRAMA OBTIDO DAS NRW

! SIMULACOES
!

770 MARCTORT =0
IF (NRW.EQ.1) GO TO 800

DO 780 L=1,NRW-1

IF (ROTA(L).GT.ROTA(L+1)) THEN
AUXROTA =ROTA(L)
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ROTA(L) = ROTA(L+1)

ROTA(L+1)= AUXROTA

MARCTORT = |

END IF

780 CONTINUE

IF (MARCTORT.EQ.1) GO TO 770
AUXROTA = ROTA(])

KONT =1

NEWCONT = 1

FREQ(NEWCONT) = KONT
ESTATTORT(NEWCONT) = AUXROTA
DO 790 I=2,NRW

IF (AUXROTA.NE.ROTA(I)) THEN
KONT =1

AUXROTA = ROTA(])

NEWCONT = NEWCONT + 1
FREQ(NEWCONT) = KONT
ESTATTORT(NEWCONT) = AUXROTA
ELSE

KONT =KONT + 1

FREQ(NEWCONT) = KONT
ESTATTORT(NEWCONT) = AUXROTA
END IF

790 CONTINUE

800 IF (NEWCONT.EQ.1) THEN
ESTATTORT(NEWCONT) = ROTA(NEWCONT)
TORTMEDIA = ESTATTORT(NEWCONT)
IF (ROTA(NEWCONT).EQ.0.0) THEN

! COMO COMENTARIO SOMENTE PARA CALCULO PARA CALCULO DAS PROPO MEDIAS DA REDE

! WRITE(*,*)

! WRITE(*,*)TODAS AS ROTAS FORAM NULAS. AUMENTAR NUMERO DE PASSEADORES ALEATORIOS'

TORTMEDIA = 0.0

END IF

GO TO 820

END IF

IF (ESTATTORT(1).EQ.0.0) THEN

DO 810 I=I, NEWCONT-1

ESTATTORT(I) = ESTATTORT(I+1)

FREQ(I) = FREQ(I+1)

810 CONTINUE

NEWCONT = NEWCONT - 1

END IF

SOMAFREQ = 0.0

SOMAFREQTORT = 0.0

DO 815 I=], NEWCONT

SOMAFREQ = SOMAFREQ + FREQ(I)
SOMAFREQTORT = SOMAFREQTORT + FREQ(I)*ESTATTORT(I)
815 CONTINUE

TORTMEDIA = SOMAFREQTORT/SOMAFREQ
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820 TORTUOSIDADE = TORTMEDIA

IF (NTORT.LE.100) THEN

VALORTORT = TORTUOSIDADE + VALORTORT

END IF

IF (NTORT.NE.1) THEN

IF (NTORT.LT.100) THEN

NTORT = NTORT + |

GO TO 435

ELSE

TORTUOSIDADE = VALORTORT/NTORT

! WRITE(*,*)TORTUOSIDADE

GO TO 2340

END IF

END IF

! WRITE(*,*)

! WRITE(*,*) TORTUOSIDADE CALCULADA COM SUCESSO'
! WRITE(*,*)

!

! DETERMINACAO DO COMPRIMENTO DE CORRELACAO ONDE PARA VALORES ! ACIMA DO QUAL AS
! PROPRIEDADES INDEPENDEM DO TAMANHO LINEAR ! DA REDE, OU SEJA, AS PROPRIEDADES DA REDE

! SAO HOMOGENEAS
!

CALL CLUSTERPERCOL(N,DIAMGARGANTAS,INDAUX,LABEL,LL,MARCLABEL,KONTLABEL)

write(*,*)indaux-1

CLUSTERMAX = KONTLABEL(1)

LABELMAX = MARCLABEL(1)

DO 833 KLJ=2,INDAUX - 1

IF (CLUSTERMAX.LT.KONTLABEL(KLJ)) THEN
LABELMAX = MARCLABEL(KLJ)
CLUSTERMAX = KONTLABEL(KLJ)

END IF

833 CONTINUE
!

! CALCULO DO NUMERO DE NOS DA REDE PERTECENDO AO CLUSTER INFINITO
! EM CADA AREA ESPECIFICADA

!

DO 837 KLI=2,N

KLX =1

KLY =1

KLZ=1

ML =0

DO 836 K=1,KLJ

KLZ =KLZ + (N*N)

DO 835 J=1,KLJ

KLY =KLX + 1

DO 834 I=1 KLJ

IF (.EQ.1.AND.J.EQ.1.AND.K.EQ.1) THEN
IF (LABEL(I).EQ.LABELMAX) THEN
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ML=ML +1

KLX =KLX +N

GO TO 834

END IF

END IF

IF (LABEL(KLX).EQ.LABELMAX) THEN
ML =ML + 1

KLX =KLX +N

ELSE

KLX =KLX +N

END IF

834 CONTINUE

KLX =KLY

835 CONTINUE

KLX =KLZ

KLY =0

836 CONTINUE

!

! CALCULO DE RHO PARA UMA AREA ESPECIFICADA
!

RMASSA =ML
VOL=KLJ-1
RHO(KLJ - 1) = RMASSA/(VOL*VOL*VOL)
837 CONTINUE

!

! GRAVA A MORFOLOGIA DA REDE NO ARQUIVO DSBMARKOV.TXT

! GRAVA A ESTATISTICA DA DISTRIBUICAO DE TAMANHO DAS

! GARGANTAS E DOS POROS DA REDE GERADA NO ARQUIVO

' EST_GARGANTAS_E POROS.TXT

! GRAVA O TAMANHO DE PORO E O TAMANHO DA MAIOR GARGANTA

! LIGADA A ESTE PORO NO ARQUIVO TAMANHO_POROS.TXT

! GRAVA O HISTOGRAMA DA TORTUOSIDADE DA REDE PARA 50 REALIZACOES
! DIFERENTES NO ARQUIVO TORTUOSIDADE.TXT

! GRAVA A DISTRIBUIGCAO DE CLUSTERS E SEUS TAMANHOS NA REDE NO

! ARQUIVO CLUSTER.TXT
!

if (nr.eq.1) then
WRITE(1500,870)
WRITE(1700,880)
WRITE(1900,890)
WRITE(2000,895)N

DK=0

DO 840 I=1,N
DO 840 J=1,N
DO 840 K=1,N

WRITE(1700,900)1,J,K, TAMPOROS(LJ,K)
WRITE(1700,910)

TAM = DIAMGARGANTAS(LJ.K,1)

DO 830 Z=1,6




123

WRITE(1700,920)Z, DIAMGARGANTAS(I,] K,Z),COMPGARGANTAS(I,].K,Z)

IF (DIAMGARGANTAS(I],K,Z).GT.TAM) THEN

TAM = DIAMGARGANTAS(IJ,K,Z)

ENDIF

830  CONTINUE

WRITE(1700,930)

DIFTAM = TAMPOROS(LJ,K) - TAM

IF (TAMPOROS(I,J,K).LE.DIAMMAX.AND.DIFTAM.LE.5.0) THEN

UK =UK +1

WRITE(1500,940)IJK, TAMPOROS(LJ,K), TAM

ENDIF

840 CONTINUE

WRITE(1700,950)N,ESP,CONECTCALC,PORCALC

WRITE(1800,970)

DO 850 I=DMING,DMAXP

WRITE(1800,980)I, ESTATGARG(I),PERCENTG(I),ESTATPOR(I),PERCENTP(I)
850 CONTINUE

DO 860 I=1,NEWCONT

WRITE(1900,990),FREQ(I),ESTATTORT(I)

860 CONTINUE

WRITE(1900,1000)TORTUOSIDADE

DO 865 I=1,INDAUX - 1

WRITE(2000,1100), MARCLABEL(I),KONTLABEL(I)

865 CONTINUE

WRITE(2000,1200)INDAUX - 1

WRITE(2000,1300)

DO 866 I=1,VOL

WRITE(2000,1400)I,RHO(I)

866 CONTINUE

870 FORMAT(5X,***VERIFICACAO DA CADEIA DE MARKOV***' //,6X,'PORO',3X,' DIAMETRO DO PORO",&
3X,'DIAMETRO DA MAIOR GARGANTA',))

880 FORMAT("***ESTRUTURA DE POROS E GARGANTAS***' //)

890 FORMAT(5X,***HISTOGRAMA DA TORTUOSIDADE***'//, &
3X,'ROTA",5X,FREQUENCIA',5X, TORTUOSIDADE',/, &

13X,'DA ROTA',9X,'DA ROTA",))

895 FORMAT(5X,***DISTRIBUICAO DE CLUSTERS DA REDE***'//,10X, TAMANHO DA REDE: 13,/,5X, &
'N° CLUSTER',3X,'LABEL DO CLUSTER',4X, TAMANHO DO CLUSTER',//)

900 FORMAT(PORO(,12,",",12,",",12,'},2X,- DIAMETRO DO PORO =',2X,F7.3./)
910 FORMAT(13X,'DIAMETRO DA',3X, COMPRIMENTO./14X,  GARGANTA',5X,'DA GARGANTA')
920 FORMAT('GARGANTAC(,I1,)=>'2X,F7.3,9X,F7.3)

930 FORMATY())

940 FORMAT(I8,10X,F6.4,20X,F6.4)

950 FORMAT(1X, TAMANHO DA REDE =',1X,13,//1X, ESPACAMENTO =,1X,F7.2,5X,&
'CONECTIVIDADE =',1X,F5.2,5X,'POROSIDADE =',1X,F7.2)

960 FORMAT(1X,'NAO CONVERGIU APOS',13,ITTERACOES.ERRO!!!")

970 FORMAT("***ESTATISTICA DA DISTRIBUICAO DE TAMANHO*** /,&
#**xxDAS GARGANTAS E DE POROS DA REDE GERADA***' //,&
'DIAMETRO',5X,'GARGANTAS',7X,'GARGANTAS %',7X,POROS',8X,'POROS %',/)
980 FORMAT(1X,13,10X,F5.2,10X,F7.2,10X,F5.2,7X,F7.2)
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990 FORMAT(2X,14,7X,15,10X,F7.3,/)
1000 FORMAT(TORTUOSIDADE MEDIA DA REDE =',F5.2)

1100 FORMAT(1X,110,5X,110,10X,110)

1200 FORMAT(/,1X,NUMERO DE CLUSTERS NA REDE ='2X,110)

1300 FORMAT(//,1X,"*** CALCULO DO COMPRIMENTO DE CORRELACAO ***'//,1X, TAMANHO DA REDE',5X, &
'DENSIDADE DA REDE',))

1400 FORMAT(5X,14,15X,F6.4,/)

CLOSE(1500)

CLOSE(1600)

CLOSE(1700)

CLOSE(1800)

CLOSE(2000)

endif
!

! ALGORITMO PARA CALCULO DA EVAPORACAO DE UM LIQUIDO EM AR EMPREGANDO O MODELO DE REDE
! GERADO.

! INICIO DO PROCESSO DE EVAPORACAO NA REDE.

! INICIALMENTE TODA A REDE ESTAH PREENCHIDA COM LIQUIDO E UMA CORRENTE DE AR PASSA PELA

! FRONTEIRA ABERTA (TOPO) DA REDE.
!

! IDENTIFICACAO DE CADA CLUSTER TEMPORAHRIO (TC) DENTRO DA REDE GERADA DE TAMANHO N.
! 1 - SIGNIFICA PORO PREENCHIDO COM LIQUIDO

! 0 - SIGNIFICA PORO PREENCHIDO COM GAS
!

! INICIALMENTE TODA REDE ESTAH PREENCHIDA COM LIQUIDO.

!

DO 2050 K=1,N

DO 2050 I=1,N

DO 2050 J=1,N
PPARCIAL(I,J,K) = 0.0
MARCADORPOROS(LJ,K) = -1
LINHA(LJ,K)=0
PVAPOR(LJ,K) =0.0

2050 CONTINUE

!

! CALCULO DO COEFICIENTE DE DIFUSAO DO SISTEMA LIQUIDO + AR.

!

! PESO MOLECULAR DO AR =29.0
PMLAR = 2./((1./PML) + (1./29.0))

! COMPRIMENTO CARACTERISTICO DO N-HEXANO SIGMAC6 = 5.949 [ANGSTRONS]

! COMPRIMENTO CARACTERISTICO DO HEXADECANO SIGMAC16 = 8.41 [ANGSTRONS]
! COMPRIMENTO CARACTERISTICO DO AR =3.711 [ANGSTRONS]

SIGMALAR = (SIGMAL + 3.711)/2.

CALL OMEGAGERAL(T,Ek,OMEGAL)

SELECT CASE(DIFFUSION)

CASE(1)

AUX1 = 0.00266*(T**(1.5))

AUX2 = PMLAR**(0.5)

AUX3 = SIGMALAR**2.0
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CASE(2)
AUXI = (3.03 - (0.98/(PML**0.5)))*1.D-03*(T**(1.5))

AUX2 = PMLAR**0.5

AUX3 = SIGMALAR**2.0

END SELECT

DIFUSAO = AUX1/(P*AUX2*AUX3*OMEGAL)  ![CM2/SEG]
SELECT CASE(DIFFUSION)

CASE(1)

CALL PRESSAOVAPOR(T,PC,TC,PVAP)

CASE(2)

CALL PRESSAOVAPORII(T,P,PVAP)

END SELECT

!

! CALCULO DA DISTRIBUICAO DE CLUSTERS DENTRO DA REDE GERADA AA

! MEDIDA EM QUE O MEIO POROSO VAI EVAPORANDO.
!

TEMPOTOTAL = 0.0

IEVAP =1

JFIM =0

TAG=1

NPOROSVAZIOS =0

! NAO SE DEVE ESQUECER QUE AO MUDAR O TIPO DE FLUIDO, A TEMPERATURA OU PRESSAO DO SISTEMA

! DEVE-SE AJUSTAR A PRESSAO PARCIAL DO LIQUIDO DO SISTEMA NO GAS AMBIENTE - PVINF.

PVINF = 0.0 !verificar ao assumir o valor de 0.1614937 ou 0.16149 ou 0.0

2055 CALL CLUSTERS(N,DIAMGARGANTAS,MARCADORPOROS,INDAUX,LABEL,LL,MARCLABEL,KONTLABEL)
NUMCLUSTERS = INDAUX - 1

!

! IMPRESSAO DOS RESULTADOS PARA COMPARACAO. DELETAR DEPOIS!!!
WRITE(*,2056)N

2056 FORMAT(//,5X,"***DISTRIBUICAO DE CLUSTERS DA REDE***//,10X, TAMANHO DA REDE: ,13,//,5X, &
'N CLUSTER',3X,LABEL DO CLUSTER'4X, TAMANHO DO CLUSTER',//)

DO 2058 I=1, NUMCLUSTERS

WRITE(*,2057)LMARCLABEL(I), KONTLABEL(I)

2057 FORMAT(1X,110,5X,110,10X,110)

2058 CONTINUE

WRITE(*,2059)NUMCLUSTERS

2059 FORMAT(//,1 X, NUMERO DE CLUSTERS NA REDE ='2X,14)
WRITE(2500,2060)NPOROSVAZIOS,NUMCLUSTERS

2060 FORMAT(1X,14,5X,14)

IF (JFIM.EQ.1) GO TO 2300

! IMPRESSAO DOS RESULTADOS PARA COMPARACAO. DELETAR DEPOIS!!!
!

! INICIALIZACAO DOS VETORES DE CADA NOH DA REDE PARA CALCULO DA EVAPORACAO
!

DO 2061 I=1,N*N*N
GARGCLUSTER(I) = 0.0
COMPCLUSTER(I) = 0.0
VOLEVAP(I) = 0.0
RMASSAEVAP(I) = 0.0
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TOTALNAZ(I) = 0.0
TEMPOEVAP(I) = 0.0
VETORI(I) = 0
VETORI(I) = 0
VETORK(T) = 0
VETORB(I) = 0.0
VETORX(I) = 0.0

DO 2061 =1 N*N*N
MATRIZA(LT) = 0.0
2061 CONTINUE

!

! IDENTIFICACAO DAS FRONTEIRAS ABERTAS DE CADA CLUSTER
! EXISTENTE NA REDE GERADA PARA CALCULO DO FLUXO DE

! EVAPORACAO EM CADA UM DOS CLUSTERS.
!

NAZFLAG =0

MARC =0

DO 2080 K=1,N

DO 2080 I=1,N

DO 2080 J=1,N

MARC = MARC + 1

IF (MARCADORPOROS(I,J,K).EQ.-1) THEN

DO 2070 JC=1, NUMCLUSTERS

IF (LABEL(MARC).EQ.MARCLABEL(IC)) THEN
IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,1).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(L,J-1,K).EQ.0) THEN
!

! ESCOLHA DA GARGANTA QUE SERA INICIALMENTE INVADIDA.
! DETERMINACAO DO MENOR POTENCIAL DE INVASAO DA REDE
! NESTE CASO, SISTEMA N-HEXANO + AR, A MENOR PRESSAO

! CAPILAR, O QUE SIGNIFICA O MAIOR DIAMETRO.
!

IF (DIAMGARGANTAS(I,I,K,1).GT.GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,J,K, 1)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(LJK,1)

CALL GARGINVADIDA(N,],J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS, MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(JC)) =1

VETORJ(MARCLABEL(JC)) =]

VETORK(MARCLABEL(JC)) =K

VG(MARCLABEL(JC)) = 1

ELSE

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,1).EQ. GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN

IF (COMPGARGANTAS(LJ,K,1).GE.COMPCLUSTER(JC)) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,J,K, 1)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(LJK,1)

CALL GARGINVADIDA(N,]J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(IC)) =1

VETORI(MARCLABEL(JC)) =]

VETORK(MARCLABEL(JC)) =K
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VG(MARCLABEL(JC)) = 1
END IF
END IF
END IF

!

! CALCULAR A EVAPORACAO NESTA GARGANTA DO CLUSTER JC
!

AUX1 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]

AUX2 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX3 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(ILI,K, 1)**2)/4.0

IF (KELVIN.EQ.0) THEN

AUX4 = (P - PPARCIAL(LJ-1,K))/(P - PVAP)

WRITE(*,*)AUX4,1,K

ELSE

L=1

CALL CORRPVAP(N,LI,K,L,PVAP,DIAMGARGANTAS,DENS,T,PVAPOR)
AUX4 = (P - PPARCIAL(IJ-1,K))/(P - PVAPOR(I,J,K))
WRITE(*,*)AUX4,1,K

END IF

NAZ = 3.1D9*AUX1*AUX2*AUX3*LOG(AUX4) [PICOGRAMA/ANO]
TOTALNAZ(MARCLABEL(IC)) = NAZ + TOTALNAZ(MARCLABEL(JC))
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,2).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(I+1,J,K).EQ.0) THEN
!

! ESCOLHA DA GARGANTA QUE SERA INICIALMENTE INVADIDA.
! DETERMINACAO DO MENOR POTENCIAL DE INVASAO DA REDE
! NESTE CASO, SISTEMA N-HEXANO + AR, A MENOR PRESSAO

! CAPILAR, O QUE SIGNIFICA O MAIOR DIAMETRO.
!

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,2).GT.GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,],K,2)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(I,J,K,2)

CALL GARGINVADIDA(N,],J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(IC)) =1

VETORJ(MARCLABEL(IC)) = J

VETORK(MARCLABEL(IC)) = K

VG(MARCLABEL(IC)) = 2

ELSE

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,2). EQ.GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN

IF (COMPGARGANTAS(I,J,K,2).GE.COMPCLUSTER(JC)) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,],K,2)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(I,J,K,2)

CALL GARGINVADIDA(N,],J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(IC)) =1

VETORJ(MARCLABEL(IC)) = J

VETORK(MARCLABEL(IC)) = K

VG(MARCLABEL(IC)) = 2
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END IF
END IF
END IF

!

! CALCULAR A EVAPORACAO NESTA GARGANTA DO CLUSTER JC
!

AUX1 =PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]

AUX2 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX3 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,2)**2)/4.0

IF (KELVIN.EQ.0) THEN

AUX4 = (P - PPARCIAL(I+1,J,K))/(P - PVAP)

WRITE(*,*)AUX4,2,K

ELSE

L=2

CALL CORRPVAP(N,LI,K,L,PVAP,DIAMGARGANTAS,DENS,T,PVAPOR)
AUX4 = (P - PPARCIAL(I+1,J,K))/(P - PVAPOR(I],K))
WRITE(*,*)AUX4,2,K

END IF

NAZ = 3.1D9*AUX1*AUX2*AUX3*LOG(AUX4) [PICOGRAMA/ANO]
TOTALNAZ(MARCLABEL(JC)) = NAZ + TOTALNAZ(MARCLABEL(JC))
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,3).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(I,J+1,K).EQ.0) THEN
!

! ESCOLHA DA GARGANTA QUE SERA INICIALMENTE INVADIDA.
! DETERMINACAO DO MENOR POTENCIAL DE INVASAO DA REDE
! NESTE CASO, SISTEMA N-HEXANO + AR, A MENOR PRESSAO

! CAPILAR, O QUE SIGNIFICA O MAIOR DIAMETRO.
!

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,3).GT.GARGCLUSTER(MARCLABEL(IC))) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,].K,3)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(IJ,K,3)

CALL GARGINVADIDA(N,]J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(JC)) =1

VETORI(MARCLABEL(JC)) =]

VETORK(MARCLABEL(JC)) =K

VG(MARCLABEL(JC)) = 3

ELSE

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,3).EQ. GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN

IF (COMPGARGANTAS(I,J,K,3).GE.COMPCLUSTER(JC)) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,J,K,3)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(IJ,K,3)

CALL GARGINVADIDA(N,]J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(IC)) =1

VETORI(MARCLABEL(JC)) =]

VETORK(MARCLABEL(JC)) =K

VG(MARCLABEL(JC)) = 3

END IF
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END IF
END IF

!

! CALCULAR A EVAPORACAO NESTA GARGANTA DO CLUSTER JC

!

AUX1 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]

AUX2 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX3 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,3)**2)/4.0

IF (KELVIN.EQ.0) THEN

AUX4 = (P - PPARCIAL(IJ+1,K))/(P - PVAP)

WRITE(*,*)AUX4,3,K

ELSE

L=3

CALL CORRPVAP(N,LI,K,L,PVAP,DIAMGARGANTAS,DENS,T,PVAPOR)
AUX4 = (P - PPARCIAL(IJ+1,K))/(P - PVAPOR(IJ,K))
WRITE(*,*)AUX4,3,K

END IF

NAZ = 3.1D9*AUX1*AUX2*AUX3*LOG(AUX4) [PICOGRAMA/ANO]
TOTALNAZ(MARCLABEL(IC)) = NAZ + TOTALNAZ(MARCLABEL(IC))
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,4).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(I-1,],K).EQ.0) THEN
!

! ESCOLHA DA GARGANTA QUE SERA INICIALMENTE INVADIDA.
! DETERMINACAO DO MENOR POTENCIAL DE INVASAO DA REDE
! NESTE CASO, SISTEMA N-HEXANO + AR, A MENOR PRESSAO

! CAPILAR, O QUE SIGNIFICA O MAIOR DIAMETRO.

!

IF (DIAMGARGANTAS(I],K,4).GT.GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,],K 4)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(I,J,K.4)

CALL GARGINVADIDA(N,],J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(IC)) =

VETORI(MARCLABEL(IC)) = J

VETORK(MARCLABEL(JC)) = K

VG(MARCLABEL(IC)) = 4

ELSE

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,4). EQ.GARGCLUSTER(MARCLABEL(IC))) THEN

IF (COMPGARGANTAS(LJ,K,4).GE.COMPCLUSTER(JC)) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,],K 4)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(I,J,K.4)

CALL GARGINVADIDA(N,],J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(IC)) =

VETORJ(MARCLABEL(IC)) = J

VETORK(MARCLABEL(JC)) = K

VG(MARCLABEL(IC)) = 4

END IF

END IF
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END IF
!

! CALCULAR A EVAPORACAO NESTA GARGANTA DO CLUSTER JC
!

AUX1 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]

AUX2 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX3 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(ILI,K,4)**2)/4.0

IF (KELVIN.EQ.0) THEN

AUX4 = (P - PPARCIAL(I-1,],K))/(P - PVAP)

WRITE(*,*)AUX4,4, K

ELSE

L=4

CALL CORRPVAP(N,LI,K,L,PVAP,DIAMGARGANTAS,DENS,T,PVAPOR)
AUX4 = (P - PPARCIAL(I-1,],K))/(P - PVAPOR(I,],K))
WRITE(*,*)AUX4,4,K

END IF

NAZ = 3.1D9*AUX1*AUX2*AUX3*LOG(AUX4) [PICOGRAMA/ANO]
TOTALNAZ(MARCLABEL(JC)) = NAZ + TOTALNAZ(MARCLABEL(IC))
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,5).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(L,J,K-1).EQ.0) THEN
!

! ESCOLHA DA GARGANTA QUE SERA INICIALMENTE INVADIDA.
! DETERMINACAO DO MENOR POTENCIAL DE INVASAO DA REDE
! NESTE CASO, SISTEMA N-HEXANO + AR, A MENOR PRESSAO

! CAPILAR, O QUE SIGNIFICA O MAIOR DIAMETRO.
!

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,5).GT.GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN
GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,J,K.5)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(IJ,K,5)

CALL GARGINVADIDA(N,]J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS, MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(IC)) =1

VETORI(MARCLABEL(JC)) =]

VETORK(MARCLABEL(JC)) =K

VG(MARCLABEL(IC)) = 5

ELSE

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,5).EQ. GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN

IF (COMPGARGANTAS(I,J,K,5).GE.COMPCLUSTER(JC)) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,J,K.5)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(LI,K,5)

CALL GARGINVADIDA(N,],J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(JC)) =1

VETORI(MARCLABEL(JC)) =]

VETORK(MARCLABEL(JC)) =K

VG(MARCLABEL(IC)) = 5

END IF

END IF

END IF
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!

! CALCULAR A EVAPORACAO NESTA GARGANTA DO CLUSTER JC

!

AUX1 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX2 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX3 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(IT,K,5)**2)/4.0

IF (KELVIN.EQ.0) THEN

AUX4 = (P - PPARCIAL(LJ,K-1))/(P - PVAP)

WRITE(*,*)AUX4,5,K

ELSE

L=5

CALL CORRPVAP(N,LI,K,L,PVAP,DIAMGARGANTAS,DENS,T,PVAPOR)
AUX4 = (P - PPARCIAL(J,K-1))/(P - PVAPOR(I,J,K))
WRITE(*,*)AUX4,5 K

END IF

NAZ = 3.1D9*AUX1*AUX2*AUX3*LOG(AUX4) [PICOGRAMA/ANO]
TOTALNAZ(MARCLABEL(IC)) = NAZ + TOTALNAZ(MARCLABEL(JC))
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,6).NE.0.0) THEN

IF (K.EQ.N) THEN

!

! PORO ENCONTRA-SE NA FRONTEIRA ABERTA DA REDE

! ESCOLHA DA GARGANTA QUE SERA INICIALMENTE INVADIDA.

! DETERMINACAO DO MENOR POTENCIAL DE INVASAO DA REDE

! NESTE CASO, SISTEMA N-HEXANO + AR, A MENOR PRESSAO CAPILAR, O QUE SIGNIFICA O MAIOR DIAMETRO.

!

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,6).GT.GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN
GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,],K,6)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(IJ,K,6)

CALL GARGINVADIDA(N,],J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(IC)) =1

VETORI(MARCLABEL(IC)) = J

VETORK(MARCLABEL(IC)) = K

VG(MARCLABEL(IC)) = 6

ELSE

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,6).EQ.GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN

IF (COMPGARGANTAS(I,J,K,6).GE.COMPCLUSTER(JC)) THEN

GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,],K,6)

COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(IJ,K,6)

CALL GARGINVADIDA(N,],J,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)
VETORI(MARCLABEL(IC)) =1

VETORI(MARCLABEL(IC)) = J

VETORK(MARCLABEL(IC)) = K

VG(MARCLABEL(IC)) = 6

END IF

END IF

END IF

!
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! CALCULO DO FLUXO DE MASSA QUE EVAPORA NA FRONTEIRA ABERTA DA REDE.

!

AUX1 =PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX2 = (10.*DIFUSAO)/ESP

AUX3 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(IIK,6)**2)/4.0

IF (KELVIN.EQ.0) THEN

AUX4 = PVAP - PVINF

WRITE(*,*)AUX4,6,K

ELSE

L=6

CALL CORRPVAP(N,LI,K,L,PVAP,DIAMGARGANTAS,DENS,T,PVAPOR)
AUX4 = PVAPOR(L],K) - PVINF

WRITE(*,*)AUX4,6,K

END IF

NAZ = 3.1D15*AUX1*AUX2*AUX3*AUX4 |[PICOGRAMA/ANO]
TOTALNAZ(MARCLABEL(JC)) = NAZ + TOTALNAZ(MARCLABEL(JC))
ELSE

IF (MARCADORPOROS(I,J,K+1).EQ.0) THEN

!

! ESCOLHA DA GARGANTA QUE SERA INICIALMENTE INVADIDA.
! DETERMINACAO DO MENOR POTENCIAL DE INVASAO DA REDE
! NESTE CASO, SISTEMA N-HEXANO + AR, A MENOR PRESSAO

! CAPILAR, O QUE SIGNIFICA O MAIOR DIAMETRO.

!

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,6).GT.GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN
GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,J,K,6)
COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(IJ,K,6)

CALL GARGINVADIDA(N,LJ,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)

VETORI(MARCLABEL(JC)) =1
VETORJ(MARCLABEL(JC)) =]

VETORK(MARCLABEL(JC)) =K

VG(MARCLABEL(IC)) = 6

ELSE

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,6).EQ. GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC))) THEN
IF (COMPGARGANTAS(I,J,K,6).GE.COMPCLUSTER(JC)) THEN
GARGCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = DIAMGARGANTAS(I,J.K,6)
COMPCLUSTER(MARCLABEL(JC)) = COMPGARGANTAS(IJ,K,6)

CALL GARGINVADIDA(N,LJ,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL,DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)

VETORI(MARCLABEL(JC)) =1
VETORI(MARCLABEL(JC)) =]
VETORK(MARCLABEL(JC)) =K
VG(MARCLABEL(IC)) = 6

END IF

END IF

END IF

!

! CALCULAR A EVAPORACAO NESTA GARGANTA DO CLUSTER JC

!

AUX1 =PML/(83.144*T) IR =[BAR*CM3/MOL*K]
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AUX2 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX3 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,6)**2)/4.0

IF (KELVIN.EQ.0) THEN

AUX4 = (P - PPARCIAL(LJ,K+1))/(P - PVAP)

WRITE(*,*)AUX4,6,K

ELSE

L=6

CALL CORRPVAP(N,LI,K,L,PVAP,DIAMGARGANTAS,DENS,T,PVAPOR)
AUX4 = (P - PPARCIAL(LJ,K+1))/(P - PVAPOR(IJ,K))
WRITE(*,*)AUX4,6,K

END IF

NAZ = 3.1D9*AUX1*AUX2*AUX3*LOG(AUX4) [PICOGRAMA/ANO]
TOTALNAZ(MARCLABEL(IC)) = NAZ + TOTALNAZ(MARCLABEL(IC))
END IF

END IF

END IF

END IF

2070  CONTINUE

END IF

2080 CONTINUE

!

! ESCOLHA DO CLUSTER A SER INVADIDO EM FUNCAO DO MENOR POTENCIAL DE INVASAO E DO MENOR

TEMPO DE EVAPORACAO.
!

TEMPOMIN = 1.D+20

IFLAG=0

DO 2090 JC=1,N*N*N

IF (TOTALNAZ(JC).GT.0.0) THEN

TEMPOEVAP(JC) = RMASSAEVAP(JC)/TOTALNAZ(IC)
IF (TEMPOEVAP(JC).GT.1.D+20) NAZFLAG = |

! write(8000,*)NUMCLUSTERS,nporosvazios+1,jc,rmassaevap(jc),totalnaz(jc)
! write(*,*)NUMCLUSTERS,nporosvazios+1,jc,rmassaevap(jc),totalnaz(jc)
END IF

2090 CONTINUE

IF (NAZFLAG.EQ.1) THEN

DO 2089 JC=1,N*N*N

TEMPOEVAP(JC) = TEMPOEVAP(JC)/1.D+30

2089 CONTINUE

END IF

DO 2088 JC=1,N*N*N

IF (TOTALNAZ(JC).GT.0.0) THEN

IF (TEMPOEVAP(JC).LT.TEMPOMIN) THEN
TEMPOMIN = TEMPOEVAP(JC)

11 = VETORI(JC)

12 = VETORJ(JC)

J1 = VETORK(JC)

J12=VG(C)

MARC=]JC

IFLAG =1
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END IF

END IF

2088 CONTINUE

ISE NAO EXISTIR CLUSTER EVAPORANDO (TOTALNAZ > 0) PARAR O PROGRAMA E INFORMAR O QUE ESTAH
! OCORRENDO

WRITE(8000,*)

IF (IFLAG.EQ.0) GO TO 2360

WRITE(*,*)
WRITE(*,2091)I1,12,J1, MARC

WRITE(*,*)

2091 FORMAT('O PORO EVAPORADO EH O PORO ('1X,12,1X,12,1X,12,1X,"),2X,'PERTENCENTE AO CLUSTER',I6)
MARCADORPOROS(T1,12,71) = 0
POSITI(IEVAP) =11

POSITI(IEVAP) = I2

POSITK(IEVAP) = J1

POSITL(IEVAP) = ]2

IEVAP = IEVAP + 1

NPOROSVAZIOS =0

KONT =0

DO 2092 I=1,N

DO 2092 J=1,N

DO 2092 K=1,N

IF (MARCADORPOROS(I,J,K).EQ.0) THEN
NPOROSVAZIOS = NPOROSVAZIOS + 1
KONT =KONT + 1

LINHA(L,J,K) = KONT

END IF

2092 CONTINUE

WRITE(*,*)

WRITE(*,2093)NPOROSVAZIOS

2093 FORMAT(NUMERO DE POROS VAZIOS =I5)
WRITE(*,*)

JFIM =11

IF (JFIM.EQ.1) GO TO 2055
!

! CALCULO DO CAMPO DE PRESSAO PARCIAL DENTRO DA REDE GERADA NOS POROS INVADIDOS PELO GAS.

!

DO 2100 K=1,N

DO 2100 I=1,N

DO 2100 J=1,N

IF (MARCADORPOROS(I,J,K).EQ.0) THEN

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,1).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(I,J-1,K).EQ.-1) THEN

AUXI1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K, 1)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,].K)

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3
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IPP = LINHA(LJ,K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
VETORB(IPP) = AUX4*PVAP + VETORB(IPP)

ELSE

AUX]1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(LLK, 1)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = DIFUSAO/ESP

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ,K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
KONT = LINHA(I,J-1,K)

MATRIZA(IPP,KONT) = - AUX4 + MATRIZA(IPP,KONT)
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,2).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(I+1,],K).EQ.-1) THEN

AUX]1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,2)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ,K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
VETORB(IPP) = AUX4*PVAP + VETORB(IPP)

ELSE

AUX]1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,2)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = DIFUSAO/ESP

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ,K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
KONT = LINHA(I+1,7,K)

MATRIZA(IPP,KONT) = - AUX4 + MATRIZA(IPP,KONT)
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,3).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(L,J+1,K).EQ.-1) THEN

AUX]1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,3)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ,K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
VETORB(IPP) = AUX4*PVAP + VETORB(IPP)

ELSE

AUXI1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,3)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = DIFUSAO/ESP

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ,K)
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MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
KONT = LINHA(LJ+1,K)

MATRIZA(IPP,KONT) = - AUX4 + MATRIZA(IPP,KONT)
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,4).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(I-1,],K).EQ.-1) THEN

AUXI1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,4)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ.K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
VETORB(IPP) = AUX4*PVAP + VETORB(IPP)

ELSE

AUXI1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,4)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = DIFUSAO/ESP

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ.K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
KONT = LINHA(I-1,].K)

MATRIZA(IPP,KONT) = - AUX4 + MATRIZA(IPP,KONT)
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,5).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(I,J,K-1).EQ.-1) THEN

AUX]1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,5)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ.K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
VETORB(IPP) = AUX4*PVAP + VETORB(IPP)

ELSE

AUX]1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,5)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = DIFUSAO/ESP

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ,K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
KONT = LINHA(I,J,K-1)

MATRIZA(IPP,KONT) = - AUX4 + MATRIZA(IPP,KONT)
END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,6).NE.0.0) THEN

IF (K.NE.N) THEN

IF (MARCADORPOROS(IJ,K+1).EQ.-1) THEN

AUX]1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,6)**2)/4.0
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AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = 2.0*DIFUSAO/TAMPOROS(I,],K)

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ.K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
VETORB(IPP) = AUX4*PVAP + VETORB(IPP)

ELSE

AUXI1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,6)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = DIFUSAO/ESP

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ.K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)
KONT = LINHA(I,JLK+1)

MATRIZA(IPP,KONT) = - AUX4 + MATRIZA(IPP,KONT)
END IF

ELSE

AUX]1 = 3.1415916*(DIAMGARGANTAS(II,K,6)**2)/4.0
AUX2 = PML/(83.144*T) IR = [BAR*CM3/MOL*K]
AUX3 = 10.*DIFUSAO/ESP

AUX4 = AUX1*AUX2*AUX3

IPP = LINHA(LJ.K)

MATRIZA(IPP,IPP) = AUX4 + MATRIZA(IPP,IPP)

END IF

END IF

END IF

2100 CONTINUE

CALL PIVOT(N,NPOROSVAZIOS,MATRIZA,VETORB,VETORX)
L=1

DO 2200 K=1,N

DO 2200 I=1,N

DO 2200 J=1,N

IF (MARCADORPOROS(I,J,K).EQ.0) THEN

PPARCIAL(LJ,K) = VETORX(L)

L=L+1

END IF

2200 CONTINUE

GO TO 2055

2300 WRITE(2700,*)NPOROSVAZIOS,ESP*(N-1),ESP

WRITE(2600,2310)

2310 FORMAT(5X, ks setsestotesiotsetosestoiesolso st st sl st s ol s st s sl s st st/ 53¢
*SEQUENCIA DE POROS EVAPORADOS NO MODELO DE REDE GERADO*//)
DO 2330 L=1,IEVAP-1

WRITE(2600,2320)L,POSITI(L),POSITI(L),POSITK(L)

2320 FORMAT(5X,'PORO',2X,14,2X,'='2X,'(,1X,12,1X,12,1X,12,1X.)',/)

APOSIT1 = (POSITI(L) - 1)*ESP

APOSIT2 = (POSITJ(L) - 1)*ESP

APOSIT3 = (POSITK(L) - 1)*ESP

WRITE(2700,%)APOSIT1,APOSIT2,APOSIT3

&
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WRITE(2700,*)DIAMGARGANTAS(POSITI(L),POSITI(L),POSITK(L),POSITL(L)),COMPGARGANTAS(POSITI(L),POSITI(
L),POSITK(L),POSITL(L)),POSITL(L)
WRITE(2700,%)TAMPOROS(POSITI(L),POSITI(L),POSITK(L))

2330 CONTINUE

WRITE(2800,%)N*N*N - IEVAP,ESP*(N-1)

DO 2335 IK=1,N

DO 2335 TI=1,N

DO 2335 11=1,N

IF (MARCADORPOROS(ILIJ,IK).NE.0) THEN

APOSIT1 = (II - 1)*ESP

APOSIT2 = (IJ - 1)*ESP

APOSIT3 = (IK - 1)*ESP

WRITE(2800,%)APOSIT1,APOSIT2,APOSIT3
WRITE(2800,*)TAMPOROS(IL1J,IK)
WRITE(2800,*)DIAMGARGANTAS(ILILIK, 1),COMPGARGANTAS(ILILIK, 1)
WRITE(2800,*)DIAMGARGANTAS(ILIJIK,2),COMPGARGANTAS(ILIJIK,2)
WRITE(2800,*)DIAMGARGANTAS(ILIL,IK,3), COMPGARGANTAS(ILIJ,IK,3)
WRITE(2800,*)DIAMGARGANTAS(ILIJIK 4),COMPGARGANTAS(ILIJIK 4)
WRITE(2800,*)DIAMGARGANTAS(ILILIK,5), COMPGARGANTAS(ILILIK,5)
WRITE(2800,*)DIAMGARGANTAS(ILILIK,6),COMPGARGANTAS(ILIJIK,6)
END IF

2335 CONTINUE

ITAG =1

ITAGKONT = |

IESTA PARTE EXISTE SOMENTE PARA CONTAR O NUMERO DE POROS PERTENCENTES AO CLUSTER INFINITO
KONTLABELMAX = KONTLABEL(1)

LABELMAX = MARCLABEL(1)

DO 2336 IN=2, NUMCLUSTERS

IF (KONTLABEL(IN).GT.KONTLABELMAX) THEN

KONTLABELMAX = KONTLABEL(IN)

LABELMAX = MARCLABEL(IN)

END IF

2336 CONTINUE

DO 2337 KITAG=1,N

DO 2337 ITAG=1,N

DO 2337 ITAG=1,N

IF (LABEL(ITAGKONT).EQ.LABELMAX) THEN

ITAG = ITAG + 1

ITAGKONT = ITAGKONT + |

ELSE

ITAGKONT =ITAGKONT + |

END IF

2337 CONTINUE

IFAG = 1

WRITE(2900,%)ITAG-1,ESP*(N-1)

DO 2338 IK=1,N

DO 2338 TI=1,N

DO 2338 11=1,N

IF (LABEL(IFAG).EQ.LABELMAX) THEN




139

APOSITI = (Il - 1)*ESP

APOSIT2 = (IJ - 1)*ESP

APOSIT3 = (IK - 1)*ESP

WRITE(2900,*)APOSIT1,APOSIT2,APOSIT3
WRITE(2900,%)TAMPOROS(IL1J,IK)
WRITE(2900,*)DIAMGARGANTAS(ILIJ,IK, 1), COMPGARGANTAS(ILIJIK, 1)
WRITE(2900,*)DIAMGARGANTAS(IL1J,IK,2), COMPGARGANTAS(ILIJ,IK,2)
WRITE(2900,*)DIAMGARGANTAS(ILIJ,IK,3), COMPGARGANTAS(ILIJ,IK,3)
WRITE(2900,*)DIAMGARGANTAS(IL1J,IK,4), COMPGARGANTAS(IL1J,IK,4)
WRITE(2900,*)DIAMGARGANTAS(ILIJ,IK,5),COMPGARGANTAS(ILILIK, 5)
WRITE(2900,*)DIAMGARGANTAS(IL1J,IK,6), COMPGARGANTAS(IL1J,IK,6)
END IF

IFAG = IFAG + |

2338 CONTINUE

CLOSE (2500)

CLOSE (2600)

CLOSE (2700)

CLOSE (2800)

CLOSE (2900)

CLOSE (3000)

NTORT = NTORT + |

2340 IF (NTORT.LT.100) GO TO 9
WRITE(1900,2350)NTORT,TORTUOSIDADE

2350 FORMAT(//,’APOS',1X,14,1X,'REALIZACOES DA REDE A TORTUOSIDADE MEDIA EH DE:',1X,F5.3)

CLOSE(1900)

CLOSE(8000)

! DEPOIS DESMARCAR PARA CALCULO DE VARIAS REDES
write(*,*)conectcalc,tortuosidade,nporosvazios

enddo

GO TO 2370

2360 WRITE(*,*)

WRITE(*,*)'MEIO POROSO NAO APRESENTA CLUSTERS EVAPORANDO.'
WRITE(*,*)

WRITE(*¥,*) PROGRAMA TERMINADO PELO USUARIO.'

2370 STOP

END PROGRAM INICIAL

!

! ALGORITMO PARA CALCULO DE UM NUMERO PSEUDO-RANDOMICO
! RETANGULARMENTE DISTRIBUIDO ENTRE O E 1.

! RETIRADO DO 183 APPL. STATIST.(1982), vol.31, No.2

11X, IY, IZ DEVEM SER DEFINIDOS ENTRE OS VALORES 1 E

130000 ANTES DA PRIMEIRA ENTRADA.

I INTEIRO ARITMETICO ATE O MAXIMO DE 30323 EH REQUERIDO
!

REAL FUNCTION ALEAT()
COMMON IX,IY,IZ

IX = 171*MOD(IX, 177) - 2*(IX/177)
IY = 172*MOD(IY,176) - 35*(1Y/176)
1Z = 170*MOD(IZ,178) - 63*(1Z/178)
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IF (IX.LT.0)IX = IX + 30269

IF (IY.LT.0)IY = IY + 30307

IF (IZ.LT.0)IZ = 30323

ALEAT = AMOD(FLOAT(IX)/30269.0 + FLOAT(IY)/30307.0 + FLOAT(IZ)/30323.0,1.0)
RETURN

END FUNCTION ALEAT

!

! SUBROTINA PARA CALCULO DO COMPRIMENTO DAS GARGANTAS

!

SUBROUTINE COMPGARG(N,ESP,DIAMGARGANTAS, TAMPOROS,COMPGARGANTAS)
REAL ESP, DIAMGARGANTAS(I:N,1:N, 1:N, 1:6)

REAL TAMPOROS(I:N,1:N,1:N)

REAL COMPGARGANTAS(I:N,I:N, 1:N, 1:6)

INTEGER LJ,K,N
!

! CALCULA O COMPRIMENTO DAS GARGANTAS NA DIRECAO X

!

DO 10J=1,N

DO 10K=1,N

DO 10 I=1,N-1

COMPGARGANTAS(I,J,K,2) = ESP - (TAMPOROS(T+1,J,K) + TAMPOROS(I,J,K))/2.0
COMPGARGANTAS(I+1,],K,4) = COMPGARGANTAS(L].K,2)

10 CONTINUE
!

! CALCULA O COMPRIMENTO DAS GARGANTAS NA DIRECAO Y
!

DO 20 I=1,N
DO 20 K=1,N

DO 20 J=1,N-1

COMPGARGANTAS(I,J,K,3) = ESP - (TAMPOROS(LJ+1,K) + TAMPOROS(I,J.K))/2.0
COMPGARGANTAS(LJ+1,K,1) = COMPGARGANTAS(LJ.,K,3)

20 CONTINUE

!

! CALCULA O COMPRIMENTO DAS GARGANTAS DA CAMADA
! SUPERIOR (K=N) E QUE ESTAO PARA FORA DA CELULA
! UNITARIA (Z=6). O COMPRIMENTO EH CALCULADO

! COM BASE NOS TAMANHOS DE POROS EM K=N E K=1.
!

DO 30 I=1,N
DO 30 J=1,N

DO 30 K=1,N-1

COMPGARGANTAS(LJ,N,6) = ESP - (TAMPOROS(LJ,N) + TAMPOROS(LJ,1))/2.0
!

! CALCULA O COMPRIMENTO DAS GARGANTAS NA DIRECAO Z

!

COMPGARGANTAS(LJ.K,6) = ESP - (TAMPOROS(I,J,K+1) + TAMPOROS(I,J,K))/2.0
COMPGARGANTAS(LJ,K+1,5) = COMPGARGANTAS(LJ,K,6)

30 CONTINUE

RETURN
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END SUBROUTINE COMPGARG
!

! FUNCAO PARA CALCULO DA POROSIDADE - F(ESPAC)
!

REAL FUNCTION FUNCAO()

COMMON /POROS/ N,POREXP,VOLUMEVAZIO,ESPAC

FUNCAO = ((100.0*VOLUMEVAZIO)/(N*(N-1)*(N-1)*ESPAC*ESPAC*ESPAC)) - POREXP
RETURN

END FUNCTION FUNCAO
!

! DETERMINACAO DO VOLUME DE POROS DA REDE GERADA.
!

SUBROUTINE VOLUMEPOROS(N,DIAMGARGANTAS, TAMPOROS,VOLPOROS)
REAL DIAMGARGANTAS(1:N,1:N, 1:N, 1:6)

REAL TAMPOROS(I:N,:N, 1:N)

REAL VOLPOROS(I:N,1:N,1:N)

INTEGER LJ,K,N

DO 10 I=1,N

DO 10J=1N

DO 10 K=1,N

DO 10 Z=1,6

IF (DIAMGARGANTAS(I],K,Z).EQ.0.0) GO TO 10
VOLPOROS(I,J,K) = TAMPOROS(I,J,K)**3

10 CONTINUE

RETURN

END SUBROUTINE VOLUMEPOROS
!

! DETERMINACAO DO VOLUME DE GARGANTAS DA REDE GERADA.
!

SUBROUTINE VOLUMEGARGANTAS(N,DIAMGARGANTAS,COMPGARGANTAS,VOLGARGANTAS)
REAL DIAMGARGANTAS(1:N,1:N,1:N,1:6)

REAL COMPGARGANTAS(1:N,1:N,1:N,1:6)

REAL VOLGARGANTAS(1:N,1:N,1:N,1:6)

INTEGER LJ,K,N
!

! CALCULO DA VOLUME DAS GARGANTAS NA DIRECAO X
!

DO 10J=1,N

DO 10 K=1,N

DO 10 I=1,N-1

IF (DIAMGARGANTAS(LJ,K,2).NE.0.0) THEN
VOLGARGANTAS(LI.K,2) = ((3.14159*DIAMGARGANTAS(LJ,K,2)**2.0)/4.0)*COMPGARGANTAS(LJ.K.2)
VOLGARGANTAS(I+1,J,K.4) = VOLGARGANTAS(L,J.K.2)
ELSE

VOLGARGANTAS(LJ,K,2) = 0.0
VOLGARGANTAS(I+1,],K.4) = VOLGARGANTAS(LJ.K.2)
ENDIF

10 CONTINUE

!
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! CALCULO DO VOLUME DAS GARGANTAS NA DIRECAO Y
!

DO 20 I=1,N
DO 20 K=1,N

DO 20 J=1,N-1

IF (DIAMGARGANTAS(I],K,3).NE.0.0) THEN

VOLGARGANTAS(LIK,3) = ((3.14159*DIAMGARGANTAS(L,J,K,3)**2.0)/4.0)*COMPGARGANTAS(I,].K,3)
VOLGARGANTAS(LJ+1,K,1) = VOLGARGANTAS(I,J,K,3)

ELSE

VOLGARGANTAS(LJ,K,3) = 0.0

VOLGARGANTAS(LJ+1,K,1) = VOLGARGANTAS(LJ,K.3)

ENDIF

20 CONTINUE
!

! CALCULO DO VOLUME DAS GARGANTAS DA CAMADA SUPERIOR
1 (Z=N) E QUE ESTAO PARA FORA DA CELULA UNITARIA (Z=6).

!

DO 30 I=1,N
DO 30 J=1N

DO 30 K=1,N-1

IF (DIAMGARGANTAS(LJ,N,6).NE.0.0) THEN

VOLGARGANTAS(LI,N,6) = ((3.14159*DIAMGARGANTAS(LJ,N,6)**2)/4.0)*COMPGARGANTAS(LJ,N,6)
ELSE

VOLGARGANTAS(LI,N,6) = 0.0

ENDIF

!

! CALCULO DO VOLUME DAS GARGANTAS NA DIRECAO Z

!

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,6).NE.0.0) THEN

VOLGARGANTAS(LJ,K,6) = ((3.14159*DIAMGARGANTAS(IJ,K,6)**2)/4.0)*COMPGARGANTAS(LJ.K,6)
VOLGARGANTAS(IJ,K+1,5) = VOLGARGANTAS(II,K,6)

ELSE

VOLGARGANTAS(IJ.K,6) = 0.0

VOLGARGANTAS(LJ,K+1,5) = VOLGARGANTAS(I],K.6)

ENDIF

30 CONTINUE

RETURN

END SUBROUTINE VOLUMEGARGANTAS

!

! DETERMINACAO DO VOLUME DE VAZIO TOTAL DA REDE GERADA.
! O VOLUME DE VAZIO TOTAL EH IGUAL AA SOMA DOS VOLUMES DOS POROS E DAS GARGANTAS DA REDE.
! EH EQUIVALENTE AO VOLUME DE POROS UTILIZADO NO CALCULO DA POROSIDADE NA

! ENGENHARIA DE PETROLEO.
!

SUBROUTINE VOLVAZIOTOTAL(N,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,VOLUMEVAZIO)
REAL VOLPOROS(1:N,1:N,1:N)

REAL VOLGARGANTAS(1:N,1:N,1:N, 1:6)

REAL SOMAX,SOMAY,SOMAZ,SOMAGARG,SOMAPOROS,VOLUMEVAZIO
INTEGER LILK,N
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!

! CALCULO DO VOLUME TOTAL DAS GARGANTAS

!

! CALCULO NA DIRECAO X

!

SOMAX = 0.0

DO 10 I=1,N-1

DO 10J=1,N

DO 10K=1,N

SOMAX = SOMAX + VOLGARGANTAS(I,],K,2)

10 CONTINUE
!

! CALCULO NA DIRECAO Y

!

SOMAY =0.0

DO 20 J=1,N-1

DO 20 I=1,N

DO 20 K=1,N

SOMAY = SOMAY + VOLGARGANTAS(I,I,K,3)
20 CONTINUE

!

! CALCULO NA DIRECAO Z

!

SOMAZ =0.0

DO 30 K=1,N

DO 30 I=1,N

DO 30 I=1,N

SOMAZ = SOMAZ + VOLGARGANTAS(LJ.K,6)

30 CONTINUE
!

! TOTALIZACAO DAS GARGANTAS

!

SOMAGARG = SOMAX + SOMAY + SOMAZ

!

! CALCULO DA VOLUME TOTAL DOS POROS

!

SOMAPOROS = 0.0
DO 40 I=1,N
DO 40 J=1,N
DO 40 K=1,N

SOMAPOROS = SOMAPOROS + VOLPOROS(I,J,K)

40 CONTINUE

!

! VOLUME TOTAL DE POROS E GARGANTAS

!

VOLUMEVAZIO = SOMAPOROS + SOMAGARG
RETURN
END SUBROUTINE VOLVAZIOTOTAL

!
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! DETERMINACAO DA DISTRIBUICAO DE CLUSTERS DENTRO DA
! REDE PARA CALCULO DO COMPRIMENTO DE CORRELACAO.

!

SUBROUTINE CLUSTERPERCOL(N,DIAMGARGANTAS,INDAUX,LABEL,LL, MARCLABEL,KONTLABEL)
REAL DIAMGARGANTAS(1:N,1:N,I:N, 1:6)
INTEGER LABEL(1:N*N*N)

INTEGER LL(1:N*N*N)

INTEGER MARCLABEL(1:N*N*N)

INTEGER KONTLABEL(1:N*N*N)

INTEGER N,INDEX,KL,INDAUX

DO 10 I=1 N*N*N

LABEL(I) =0

LL(I)=0

10 CONTINUE

INDEX = |

KL=0

DO 20 K=1,N

DO 20 I=1,N

DO 20J=1N

KL=KL+1

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,1).EQ.0.0.AND.DIAMGARGANTAS(I,J,K,4).EQ.0.0.AND. &
DIAMGARGANTAS(I,J,K,5).EQ.0.0) THEN
LABEL(KL) = INDEX

LL(INDEX) = INDEX

INDEX = INDEX + 1

ELSE

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,1).NE.0.0) LABEL(KL) = LABEL(KL - 1)
IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,4).NE.0.0) THEN
IF (LABEL(KL).EQ.0) THEN

LABEL(KL) = LABEL(KL - N)

ELSE

IF (LABEL(KL).EQ LABEL(KL - N)) GO TO 11
IF (LABEL(KL).GT.LABEL(KL - N)) THEN
INDAUX = LABEL(KL)

LL(INDAUX) = LABEL(KL - N)

LABEL(KL) = LABEL(KL - N)

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,1).NE.0.0) THEN
LABEL(KL - 1) = LABEL(KL)

END IF

ELSE

INDAUX = LABEL(KL - N)

LL(INDAUX) = LABEL(KL)

IF (LABEL(KL).LT.LABEL(KL - N)) THEN
LABEL(KL - N) = LABEL(KL)

END IF

END IF

END IF

END IF

11 IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,5).NE.0.0) THEN
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IF (LABEL(KL).EQ.0) THEN

LABEL(KL) = LABEL(KL - N*N)

ELSE

IF (LABEL(KL).EQ.LABEL(KL - N*N)) GO TO 20
IF (LABEL(KL).GT.LABEL(KL - N*N)) THEN
INDAUX = LABEL(KL)

LL(INDAUX) = LABEL(KL - N*N)
LABEL(KL) = LABEL(KL - N*N)

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,1).NE.0.0) THEN
LABEL(KL - 1) = LABEL(KL)

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,4).NE.0.0) THEN
LABEL(KL - N) = LABEL(KL)

END IF

ELSE

INDAUX = LABEL(KL - N*N)

LL(INDAUX) = LABEL(KL)

IF (LABEL(KL).LT.LABEL(KL - N*N)) THEN
LABEL(KL - N*N) = LABEL(KL)

END IF

END IF

END IF

END IF

END IF

20 CONTINUE

DO 15 KL=1,INDEX - 1

IF (LL(KL).NE.KL) THEN

16 INDAUX = LL(KL)

IF (LL(INDAUX).EQ.INDAUX) GO TO 15
LL(KL) = LL(INDAUX)

GO TO 16

END IF

15 CONTINUE

DO 30 KL=1,N*N*N

MARCLABEL(KL) = 0

KONTLABEL(KL) =0

IF (LL(LABEL(KL)).EQ.LABEL(KL)) GO TO 30
INDAUX = LL(LABEL(KL))

25 IF (LL(INDAUX).EQ.INDAUX) THEN
LABEL(KL) = INDAUX

LL(LABEL(KL)) = LL(INDAUX)

GO TO 30

ELSE

INDAUX = LL(INDAUX)

LL(LABEL(KL)) = INDAUX

GO TO 25

END IF

30 CONTINUE

INDAUX = |
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DO 35 KL=1,INDEX - 1

IF (LL(KL).EQ.KL) THEN
MARCLABEL(INDAUX) = LL(KL)

INDAUX = INDAUX + 1

END IF

35 CONTINUE

DO 45 KL=1,N*N*N

DO 40 KLJ=1,INDAUX - 1

IF (LABEL(KL).EQ. MARCLABEL(KLI)) THEN
KONTLABEL(KLJ) = KONTLABEL(KLJ) + 1
GO TO 45

END IF

40 CONTINUE

45 CONTINUE

RETURN

END SUBROUTINE CLUSTERPERCOL

!

! DISTRIBUICAO DE CLUSTERS AA MEDIDA EM QUE O N-HEXANO EVAPORA NA REDE GERADA.

!

SUBROUTINE CLUSTERS(N,DIAMGARGANTAS,MARCADORPOROS,INDAUX,LABEL,LL MARCLABEL,KONTLABEL)

REAL DIAMGARGANTAS(1:N,1:N,1:N,1:6)
INTEGER MARCADORPOROS(1:N,1:N,1:N)
INTEGER LABEL(1:N*N*N)

INTEGER LL(1:N*N*N)

INTEGER MARCLABEL(1:N*N*N)

INTEGER KONTLABEL(1:N*N*N)

INTEGER N,INDEX,KL,INDAUX

DO 10 I=1,N*N*N

LABEL(I) =0

LL()=0

10 CONTINUE

INDEX =1

KL=0

MARC =0

DO 20 K=1,N

DO 20 I=1,N

DO 20 J=1,N

KL=KL+1

IF (MARCADORPOROS(I,J,K).EQ.-1) THEN
IF (DIAMGARGANTAS(LJ,K,1).EQ.0.0.AND. &
DIAMGARGANTAS(LJ,K,4).EQ.0.0.AND.DIAMGARGANTAS(I,J,K,5).EQ.0.0) THEN
LABEL(KL) = INDEX

LL(INDEX) = INDEX

INDEX = INDEX + 1

ELSE

IF (DIAMGARGANTAS(L,J,K,1).NE.0.0) THEN
IF (MARCADORPOROS(I,J-1,K).EQ.-1) THEN
LABEL(KL) = LABEL(KL - 1)

ELSE
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LABEL(KL) = INDEX

LL(INDEX) = INDEX

INDEX = INDEX + 1

END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,4).NE.0.0) THEN
IF (MARCADORPOROS(I-1,],K).EQ.-1) THEN
IF (LABEL(KL).EQ.0) THEN

LABEL(KL) = LABEL(KL - N)

ELSE

IF (LABEL(KL).EQ.LABEL(KL - N)) GO TO 11
IF (LABEL(KL).GT.LABEL(KL - N)) THEN
INDAUX = LABEL(KL)

LL(INDAUX) = LABEL(KL - N)

LABEL(KL) = LABEL(KL - N)

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,1).NE.0.0) THEN
IF (MARCADORPOROS(IJ-1,K).EQ.-1) THEN
LABEL(KL - 1) = LABEL(KL)

END IF

END IF

ELSE

INDAUX = LABEL(KL - N)

LL(INDAUX) = LABEL(KL)

IF (LABEL(KL).LT.LABEL(KL - N)) THEN
LABEL(KL - N) = LABEL(KL)

END IF

END IF

END IF

ELSE

IF (LABEL(KL).EQ.0) THEN

LABEL(KL) = INDEX

LL(INDEX) = INDEX

INDEX = INDEX + 1

END IF
END IF

END IF

11 IF (DTAMGARGANTAS(II,K,5).NE.0.0) THEN
IF (MARCADORPOROS(I,J,K-1).EQ.-1) THEN

IF (LABEL(KL).EQ.0) THEN

LABEL(KL) = LABEL(KL - N*N)

ELSE

IF (LABEL(KL).EQ.LABEL(KL - N*N)) GO TO 20
IF (LABEL(KL).GT.LABEL(KL - N*N)) THEN
INDAUX = LABEL(KL)

LL(INDAUX) = LABEL(KL - N*N)

LABEL(KL) = LABEL(KL - N*N)

IF (DIAMGARGANTAS(I,J,K,1).NE.0.0) THEN

IF (MARCADORPOROS(I,J-1,K).EQ.-1) THEN
LABEL(KL - 1) = LABEL(KL)
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END IF

END IF

IF (DIAMGARGANTAS(I,],K,4).NE.0.0) THEN
IF (MARCADORPOROS(I-1,1,K).EQ.-1) THEN
LABEL(KL - N) = LABEL(KL)

END IF

END IF

ELSE

INDAUX = LABEL(KL - N*N)
LL(INDAUX) = LABEL(KL)

IF (LABEL(KL).LT.LABEL(KL - N*N)) THEN
LABEL(KL - N*N) = LABEL(KL)

END IF

END IF

END IF

ELSE

IF (LABEL(KL).EQ.0) THEN

LABEL(KL) = INDEX

LL(INDEX) = INDEX

INDEX = INDEX + 1

END IF

END IF

END IF

END IF

END IF

20 CONTINUE

DO 15 KL=1,INDEX - 1

IF (LL(KL).NE.KL) THEN

16 INDAUX = LL(KL)

IF (LL(INDAUX).EQ.INDAUX) GO TO 15
LL(KL) = LL(INDAUX)

GO TO 16

END IF

15 CONTINUE

DO 30 KL=1,N*N*N

MARCLABEL(KL) = 0

KONTLABEL(KL) =0

IF (LABEL(KL).EQ.0) GO TO 30

IF (LL(LABEL(KL)).EQ.LABEL(KL)) GO TO 30
INDAUX = LL(LABEL(KL))

25 IF (LL(INDAUX).EQ.INDAUX) THEN
LABEL(KL) = INDAUX

GO TO 30

ELSE

INDAUX = LL(INDAUX)

LL(LABEL(KL)) = INDAUX

GO TO 25

END IF

30 CONTINUE




149

INDAUX = 1

DO 35 KL=1,INDEX - 1

IF (LL(KL).EQ.KL) THEN
MARCLABEL(INDAUX) = LL(KL)

INDAUX = INDAUX + 1

END IF

35 CONTINUE

DO 45 KL=1,N*N*N

DO 40 KLJ=1,INDAUX - 1

IF (LABEL(KL).EQ. MARCLABEL(KLI)) THEN
KONTLABEL(KLJ) = KONTLABEL(KLJ) +
GO TO 45

END IF

40 CONTINUE

45 CONTINUE

RETURN

END SUBROUTINE CLUSTERS
!

! DETERMINACAO DA INTEGRAL DE COLISAO PARA A DIFUSAO.

!

SUBROUTINE OMEGAGERAL(T,Ek,OMEGAL)

REAL T,Ek,EKLAR,TKE,AUX1,AUX2,AUX3,AUX4,0MEGAL
! ENERGIA DE LENNARD-JONES PARA O N-HEXANO EC6/k =399,3 KELVIN

! ENERGIA DE LENNARD-JONES PARA O HEXADECANO EC16/k = 644,0 KELVIN
! ENERGIA DE LENNARD-JONES PARA O AR EAR/k =78,6

EKLAR = (Ek*78.6)**0.5
TKE = T/EKLAR

AUXI = 1.06036/(TKE**0.15610)

AUX2 = 0.193/(EXP(0.47635*TKE))

AUX3 = 1.03587/(EXP(1.52996*TKE))

AUX4 = 1.76474/(EXP(3.8941 1*TKE))
OMEGAL = AUX1 + AUX2 + AUX3 + AUX4
RETURN

END SUBROUTINE OMEGAGERAL

!

! DETERMINACAO DA PRESSAO DE VAPOR NO EQUILIBRO, OU SEJA, INTERFACE LIQUIDO/GAS &

! METODO I (N-HEXANO).
!

SUBROUTINE PRESSAOVAPOR(T,PC,TC,PVAP)
REAL T,PC, TC,AUX1,AUX2,AUX3,AUX4,AUXS5 PVAP

AUXI1 = |- (T/TC)

AUX2 = -7.46765*AUX1
AUX3 = 1.44211%(AUX1#*1.5)
AUXA4 = - 3.28222%(AUX1%**3))
AUXS = - 2.50941%(AUX1*%6)

PVAP = PC*EXP((TC/T)*(AUX2 + AUX3 + AUX4 + AUX5))

RETURN
END SUBROUTINE PRESSAOVAPOR

!
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! DETERMINACAO DA PRESSAO DE VAPOR NO EQUILIBRO, OU SEJA,
! INTERFACE LIQUIDO/GAS - METODO II (N-HEXADECANO).

!

SUBROUTINE PRESSAOVAPORII(T,P,PVAP)
REAL T,P,A,B,PVP,PVAP

REAL PVAPII(1:300)

INTEGER NPVAP

TOL = 1.D-3

A =189.060 - 12411.3/T - 10.58*LOG(T)

B = 15200./(T*T)

NPVAP =300

PVAPII(1) = P

DO 10 1= I,NPVAP

PVP = LOG(PVAPII(T)) - B*PVAPII(I) - A
DERPVP = (LOG(PVAPII(I))/PVAPII(])) - B
PVAPII(I+1) = PVAPII(T) - PVP/DERPVP
DIF = ABS(PVP/DERPVP)

IF (DIF.LE.TOL) GO TO 20

10 CONTINUE

20 PVAP = PVAPII(I+1)

RETURN

END SUBROUTINE PRESSAOVAPORIT

!

! CALCULO DA MASSA DE LIQUIDO CONTIDA NA GARGANTA

! ESCOLHIDA E NO PORO A ELA ASSOCIADA
!

SUBROUTINE GARGINVADIDA(N,LJ,K,JC,VOLPOROS,VOLGARGANTAS,MARCLABEL, &
DENS,VOLEVAP,RMASSAEVAP)

REAL VOLPOROS(1:N,1:N,1:N)

REAL VOLGARGANTAS(1:N,1:N,1:N,1:6)

REAL VOLEVAP(1:N*N*N)

REAL RMASSAEVAP(1:N*N*N)

REAL DENS

INTEGER MARCLABEL(1:N*N*N)

INTEGER LJ,K,JC

VOLEVAP(MARCLABEL(JC)) = VOLGARGANTAS(I,J,K,6) + VOLPOROS(I,J,K)

VOLEVAP(MARCLABEL(JC)) = VOLEVAP(MARCLABEL(JC))*(1.E-18) !0 volume que inicialmente eh dado em pm
RMASSAEVAP(MARCLABEL(JC)) = DENS*VOLEVAP(MARCLABEL(JC)) !cubicos eh transformado para metros cubicos.
RMASSAEVAP(MARCLABEL(JC)) = RMASSAEVAP(MARCLABEL(JC))*(1.E+9) ! Transforma a massa contida na garganta ¢
RETURN Iporo associado de Kg para pg.

END SUBROUTINE GARGINVADIDA
!

! CORRECAO DA PRESSAO DE VAPOR NA INTERFACE LIQUIDO GAS EM CADA INSTANTE DEVIDO
! AO ABAIXAMENTO DA PRESSAO DE VAPOR NA SATURACAO OU EFEITO KELVIN

!

SUBROUTINE CORRPVAP(N,L,J,K,L,PVAP,DIAMGARGANTAS,DENS, T,PVAPOR)
REAL DIAMGARGANTAS(1:N,1:N,:N, 1:6)

REAL PVAPOR(1:N,1:N,1:N)

REAL PVAP,DENS,T,AUXPI
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INTEGER LJ,K

AUXPI1 =4.%#20.44*86.178

AUXP2 = 83.144*T*DENS*DIAMGARGANTAS(LJ,K,L)
AUXP3 =10.*(AUXP1/AUXP2)

PVAP = PVAP*EXP(-AUXP3)

PVAPOR(LJ.K) =PVAP

RETURN

END SUBROUTINE CORRPVAP

!

! CALCULO DAS PRESSOES PARCIAIS NOS POROS DE GAS DA REDE UTILIZANDO

! O METODO DA ELIMINACAO GAUSSIANA COM PIVOTEAMENTO
!

! NPOROSVAZIOS : ORDEM DA MATRIZ QUADRADA ORIGINAL

! A(*,*): COEFICIENTES DAS INCOGNITAS DO SISTEMA DE NPOROSVAZIOS

! DAS EQUACOES LINEARES QUE COMPOEM A MATRIZ QUADRADA CORRESPONDENTE

I C(*,*): ELEMENTOS DA MATRIZ AUXILIAR QUE PERMITEM TROCA DE LINHAS NA MATRIZ EM ESTUDO
! FM: FATOR DE MULTIPLICACAO PARA OBTENCAO DA MATRIZ TRIANGULAR

! B(*): ELEMENTOS DO VETOR COMPOSTO PELOS TERMOS INDEPENDENTES DO SISTEMA DE EQUACOES

! X(*): ELEMENTOS DO VETOR SOLUCAO DE NOSSO SISTEMA TRIANGULAR
!

SUBROUTINE PIVOT(N,NPOROSVAZIOS,MATRIZA, VETORB,VETORX)
REAL MATRIZA(1:N*N*N,1:N*N*N)

REAL VETORB(1:N*N*N)

REAL VETORX(1:N*N*N)

REAL BIG,AUXA,AUXB,FM,AMATRIZ,SOMA,RMULT

INTEGER N,NPOROSVAZIOS,NLINH,KONT,M,NA ,NB,KD,KI,L
!

! METODO DE ELIMINACAO GAUSSIANA - ESTE METODO TRANSFORMA UMA

! MATRIZ QUALQUER NUMA MATRIZ TRIANGULAR SUPERIOR.
!

NLINH = |
KONT =1

40 BIG = ABS(MATRIZA(KONT,KONT))
DO 10 I=KONT+1,NPOROSVAZIOS

AMOD = ABS(MATRIZA(I,KONT))

IF (BIG.GE.AMOD) GO TO 10

NLINH=I

BIG=AMOD

10 CONTINUE

IF (NLINH.NE.KONT) THEN

DO 20 L=1,NPOROSVAZIOS

AUXA = MATRIZA(KONT,L)
MATRIZA(KONT,L) = MATRIZA(NLINH,L)
MATRIZA(NLINH,L) = AUXA

20 CONTINUE

AUXB = VETORB(KONT)

VETORB(KONT) = VETORB(NLINH)
VETORB(NLINH) = AUXB

END IF
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DO 30 J1=KONT-+1,NPOROSVAZIOS

FM = MATRIZA(J1,KONT)/MATRIZA(KONT,KONT)
MATRIZA(J1,KONT) = 0.

VETORB(J1) = VETORB(J1) - FM * VETORB(KONT)
DO 30 J2=KONT+1,NPOROSVAZIOS
MATRIZA(J1,]2) = MATRIZA(J1,J2) - FM * MATRIZA(KONT,J2)
30 CONTINUE

KONT=KONT + 1

NLINH=KONT

IF (KONT.LT.NPOROSVAZIOS) GO TO 40

M = NPOROSVAZIOS + 1

DO 50 NB=1,NPOROSVAZIOS

MATRIZA(NB,M) = VETORB(NB)

50 CONTINUE

WRITE(3000,3)

3 FORMAT(/10X, MATRIZ TRIANGULAR SUPERIOR COM",10X, TERMOS INDEPENDENTES")
DO 60 NA=I NPOROSVAZIOS
WRITE(3000,5)(MATRIZA(NA,NB),NB=1,N+1)

5 FORMAT(/10X,20(E8.2,2X))

60 CONTINUE

KD=1

80 IF (KD.GT.NPOROSVAZIOS) GO TO 70
AMATRIZ = ABS(MATRIZA(KD,KD))

IF (AMATRIZ.LT.1.E-7)THEN

WRITE(3000,6)

6 FORMAT(//'O SISTEMA TRIANGULAR ACIMA ADMITE INFINITAS/SOLUCOES OU NAO ADMITE SOLUCAO")
GO TO 120

ELSE

KD=KD + 1

GO TO 80

END IF

70 CONTINUE

!

! RESOLUCAO DO SISTEMA TRIANGULAR - ESTA PARTE DO PROGRAMA
! UTILIZA A MATRIZ TRIANGULAR SUPERIOR OBTIDA ACIMA, ACHANDO
! A SOLUCAO DO SISTEMA CORRESPONDENTE.

!

VETORX(NPOROSVAZIOS) = VETORB(NPOROSVAZIOS)/MATRIZA(NPOROSVAZIOS,NPOROSVAZIOS)
DO 90 KI=NPOROSVAZIOS-1,1,-1

SOMA = 0.

DO 100 J=KI+1,NPOROSVAZIOS

RMULT = MATRIZA(KI,J)*VETORX(J)

SOMA = RMULT + SOMA

100 CONTINUE

VETORX(KI) = (VETORB(KI) - SOMA)/MATRIZA(KLKI)

90 CONTINUE

WRITE(3000,7)

7 FORMAT(/10X,'VALOR DAS INCOGNITAS DO SISTEMA")
DO 110 L=1,NPOROSVAZIOS
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WRITE(3000,8)L,VETORX(L)

8 FORMAT(/10X,’X(16,)="2X,E10.4)
110 CONTINUE

120 RETURN

END SUBROUTINE PIVOT
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ANEXO II

Programa para criar um arquivo em VRML para gerar o meio poroso analisado.

program cluster

real DL,a,b,espac

real,dimension(:),allocatable :: XM,YM,ZM,SMG,aresta,dgarg,cgarg
integer,dimension(:),allocatable :: direct
integer R,G,BL,n,i
open(10,file="output.txt',status="unknown')
open(20,file="input.txt',status="unknown')
open(21,file="parametros.txt',status="unknown')
read(20,*)n,DL,espac
allocate(XM(n),YM(n),ZM(n),SMG(n),aresta(n),dgarg(n),cgarg(n),direct(n))
doi=1,n

read(20,*)XM(i), YM(i),ZM(i)

XM(i) = XM(i)-DL/2

YM(i) = YM(i)-DL/2

ZM(i) = ZM(i)-DL/2
read(20,*)dgarg(i),cgarg(i),direct(i)
read(20,*)aresta(i)

enddo

read(21,%)R,G,BL

write(10,*)'#VRML V2.0 utfg'
write(10,*)'Group {'

write(10,*)'  children ['

write(10,*)' Transform {'

write(10,2)' translation',-DL/2,-DL/2,-DL/2
write(10,*)' children ['

write(10,*)' Shape {'

write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'

lgerar figuras em preto e branco

write(10,2)' diffuseColor',1.0,0.7,0.0
write(10,2)" diffuseColor',0.8,0.8,0.8
write(10,*)' }

write(10,*)" }

write(10,*)' geometry Box {'

! no caso de nanoporos utilizar um diametro do Box igual ao diametro minimo ao inves de 100 micrometros.

write(10,2)' size',100.0,100.0,100.0

write(10,*)' }

write(10,*)' }

write(10,*)' ]

write(10,*)' FIA

write(10,*)' Transform {'

write(10,2)' translation',XM(1),YM(1),ZM(1)
write(10,*)' children ['

write(10,*)' Shape {'

write(10,*)' appearance Appearance {'

write(10,*)' material Material {'
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write(10,2) diffuseColor',dble(R),dble(G),dble(BL)
write(10,3) transparency',0.0

write(10,*)' I

write(10,*)' }

write(10,*)' geometry Box {'

a = aresta(1)

write(10,2)' size',dble(a),dble(a),dble(a)
write(10,*)" I

write(10,*)' ¥

write(10,*)" ]

write(10,*)' Y

! translagdo da garganta 6

SMG(1) =ZM(1) + (a/2. + cgarg(1)/2.)

write(10,*)' Transform {'
write(10,4)' rotation',1.0,0.0,0.0,1.571
write(10,2) translation',XM(1),YM(1),SMG(1)
write(10,*)' children ['
write(10,*)' Shape {'
write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
write(10,2)' diffuseColor',1.0,1.0,0.0
write(10,2)' diffuseColor',1.0,1.0,1.0
write(10,*)' '
write(10,*)' ¥
a = dgarg(1)/2.
b = cgarg(1)
write(10,*)' geometry Cylinder {'
write(10,3)' radius',dble(a)
write(10,3)' height',dble(b)
write(10,*)'

Vv
write(10,*)' }
write(10,*)' I
write(10,*)' FIAS

write(10,*)'# proximos segmentos'

if (j.eq.144) then

write(10,*)'# fragmentacao do cluster de liquido'
endif

do j=2,n-1

if (j.eq.n/3) then

write(10,*)'# etapa inicial'

endif

if (j.eq.2*n/3) then

write(10,*)'#etapa do meio'

endif

write(10,*)' Transform {'

write(10,2)' translation', XM(j),YM(),ZM(j)
write(10,*)' children ['

write(10,*)' Shape {'
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write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
write(10,2)' diffuseColor',dble(R),dble(G),dble(BL)
write(10,3) transparency',0.0
write(10,*)' I

write(10,*)' }

write(10,*)' geometry Box {'

a = aresta(j)

write(10,2)' size',dble(a),dble(a),dble(a)
write(10,*)' }

write(10,*)' }

write(10,*)' 1

write(10,*)' 1y

if (direct(j).eq.1) then
SMG(j) = YM()) - (a/2. + cgarg(j)/2.)

write(10,*)' Transform {'

write(10,2)' translation', XM(j),SMG(j),ZM(j)
write(10,*)' children ['

write(10,*)' Shape {'

write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
lwrite(10,2)' diffuseColor',1.0,1.0,0.0
write(10,2)' diffuseColor',1.0,1.0,1.0
write(10,*)' }

write(10,*)' }

a = dgarg(j)/2.

b = cgarg(j)

write(10,*)' geometry Cylinder {'
write(10,3)' radius',dble(a)

write(10,3)' height',dble(b)

write(10,*)'

write(10,*)' }

write(10,*)' I

write(10,*)' FIAS

end if

if (direct(j).eq.3) then

SMG(j) = YM(j) + (a/2. + cgarg(j)/2.)

write(10,*)' Transform {'

write(10,2)' translation', XM(j),SMG(j),ZM(j)
write(10,*)' children ['

write(10,*)' Shape {'

write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
lwrite(10,2)' diffuseColor',1.0,1.0,0.0
write(10,2) diffuseColor',1.0,1.0,1.0
write(10,*)' }

write(10,*)' '

a = dgarg(j)/2.
b = cgarg(j)
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write(10,*)' geometry Cylinder {'
write(10,3)' radius',dble(a)
write(10,3)' height',dble(b)
write(10,*)'

write(10,*)' IS

write(10,*)' i

write(10,*)' fan

end if

if (direct(j).eq.2) then

SMG(j) = XM(j) + (a/2. + cgarg(j)/2.)
ISMG(j) = XM(j) + espac/2

write(10,*)' Transform {'
write(10,4)' rotation',0.0,0.0,1.0,1.571
write(10,2) translation',SMG(j),YM(j),ZM(j)
write(10,*)' children ['
write(10,*)' Shape {'
write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
write(10,2)' diffuseColor',1.0,1.0,0.0
write(10,2)' diffuseColor',1.0,1.0,1.0
write(10,*)' }
write(10,*)' }
a = dgarg(j)/2.
b = cgarg(j)
write(10,*)' geometry Cylinder {'
write(10,3)' radius',dble(a)
write(10,3)' height',dble(b)
write(10,*)'

Vv
write(10,*)' }
write(10,*)' I
write(10,*)' HIAS
end if
if (direct(j).eq.4) then

SMG(j) = XM(j) - (a/2. + cgarg(j)/2.)
ISMG(j) = XM(j) - espac/2

write(10,*)' Transform {'

write(10,4)' rotation',0.0,0.0,1.0,1.571
write(10,2)' translation',SMG(j),YM()),ZM(j)
write(10,*)' children ['

write(10,*)' Shape {'

write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
lwrite(10,2)' diffuseColor',1.0,1.0,0.0
write(10,2) diffuseColor',1.0,1.0,1.0
write(10,*)' }

write(10,*)' }

a = dgarg(j)/2.
b = cgarg(j)
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write(10,*)' geometry Cylinder {'
write(10,3)' radius',dble(a)
write(10,3)' height',dble(b)
write(10,*)'

Vv
write(10,*)' }
write(10,*)' I
write(10,*)' W
end if
if (direct(j).eq.5) then
SMG(j) = ZM(j) - (a/2. + cgarg(j)/2.)
ISMG(j) = ZM(j) - espac/2

write(10,*)' Transform {'
write(10,4)' rotation',1.0,0.0,0.0,1.571
write(10,2)' translation',XM(j),YM(j),SMG(j)
write(10,*)' children ['
write(10,*)' Shape {'
write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
lwrite(10,2)' diffuseColor,1.0,1.0,0.0
write(10,2) diffuseColor',1.0,1.0,1.0
write(10,*)' }
write(10,*)' '
a = dgarg(j)/2
b = cgarg(j)
write(10,*)' geometry Cylinder {'
write(10,3)' radius',dble(a)
write(10,3)' height',dble(b)
write(10,*)'

X
write(10,*)' }
write(10,*)' I
write(10,*)' FIA
end if
if (direct(j).eq.6) then
SMG(j) = ZM(j) + (a/2. + cgarg(j)/2.)
write(10,*)' Transform {'
write(10,4)' rotation',1.0,0.0,0.0,1.571
write(10,2) translation',XM(j),YM(j),SMG(j)
write(10,*)' children ['
write(10,*)' Shape {'
write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
lwrite(10,2)' diffuseColor,1.0,1.0,0.0
write(10,2) diffuseColor',1.0,1.0,1.0
write(10,*)' }
write(10,*)' '

a = dgarg(j)/2.
b = cgarg(j)
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write(10,*)' geometry Cylinder {'
write(10,3)' radius',dble(a)
write(10,3)' height',dble(b)
write(10,*)'

Vv
write(10,*)' }
write(10,*)' 1
write(10,*)' W
end if
enddo
write(10,*)'# ultimo segmento’
write(10,*)' Transform {'
write(10,2)' translation',XM(n),YM(n),ZM(n)
write(10,*)' children ['
write(10,*)' Shape {'
write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
write(10,2)' diffuseColor',dble(R),dble(G),dble(BL)
write(10,3)' transparency',0.0
write(10,*)' }
write(10,*)' }
write(10,*)' geometry Box {'

a = aresta(n)

write(10,2) size',dble(a),dble(a),dble(a)
write(10,*)' }

write(10,*)' }

write(10,*)' I

write(10,*)' FIAS

! translagdo da garganta 6

SMG(n) = ZM(n) + (a/2. + cgarg(n)/2.)

write(10,*)' Transform {'
write(10,4)' rotation',1.0,0.0,0.0,1.571
write(10,2) translation',XM(n),YM(n),SMG(n)
write(10,*)' children ['
write(10,*)' Shape {'
write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
lwrite(10,2)' diffuseColor,1.0,1.0,0.0
write(10,2)' diffuseColor',1.0,1.0,1.0
write(10,*)' }
write(10,*)' }
a = dgarg(n)/2.
b = cgarg(n)
write(10,*)' geometry Cylinder {'
write(10,3)' radius',dble(a)
write(10,3)' height',dble(b)
write(10,*)'

Vv

write(10,*)' }
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write(10,*)' I

write(10,*)' FIAS

write(10,*)' Transform {'

write(10,*)' children Shape {'

write(10,*)' appearance Appearance {'
write(10,*)' material Material {'
write(10,2)' emissiveColor',1.0,1.0,1.0
write(10,*)' }

write(10,*)' I

write(10,*)' geometry IndexedLineSet {'
write(10,*)' coord Coordinate {'
write(10,*)' point ['

! coordenadas do topo

write(10,*)-DL/2.0,DL/2.0,DL/2.0,
write(10,*)DL/2.0,DL/2.0,DL/2.0,",
write(10,*)DL/2.0,DL/2.0,-DL/2.0,",'
write(10,%)-DL/2.0,DL/2.0,-DL/2.0,",

! coordenadas do fundo

write(10,*)-DL/2.0,-DL/2.0,DL/2.0,",
write(10,*)DL/2.0,-DL/2.0,DL/2.0,!
write(10,*)DL/2.0,-DL/2.0,-DL/2.0,",
write(10,*)-DL/2.0,-DL/2.0,-DL/2.0

write(10,*)'
write(10,*)"
write(10,*)'

! top

il
v

coordIndex ['

write(10,)0,",,1,1,,2,',,3,,,0,',,-1,")

fundo

write(10,%)4,',.5,,1,6,,7,1,,,4, -1,

! linhas dos lados
write(10,%) 0,",',4,',",-1,",'
write(10,*) 1,'),5,",)",-1,"
write(10,*) 2,'.,6,",',-1,"
write(10,¥)3,",'7
write(10,*)'

write(10,*)" }'
write(10,*)'}'
write(10,*)'}'
write(10,*)' I
write(10,*)'}'

2 format(a,3(2x,f10.4))
3 format(a,2x,f10.4)

4 format(a,4(2x,f10.4))
close (20)

close (21)




