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RESUMEN

Durante el flujo bifasico inmiscible en medios porosos, cuando el fluido mojante es
desplazado por otro fluido en un capilar con constriccion, la fase desplazada deja
una pelicula delgada en la pared, la cual puede aumentar su espesor y romper la
continuidad de la otra fase. Este fendmeno es conocido como rompimiento de gota
0 snap-off, y es uno de los principales mecanismos de formacioén de emulsiones
dentro del medio poroso. En esta tesis se analiza teorica y experimentalmente el
rompimiento de gota durante el flujo a través de capilares con constriccion en
sistemas que involucran liquidos y gases. El enfoque tedrico aqui planteado se
divide en dos temas principales: uno es la resolucion de modelos matematicos que
describen la evolucion de la interfase entre los fluidos hasta que ocurre el
rompimiento de gota; el otro consiste en la determinacion a priori, mediante los
llamados criterios de ruptura, de las condiciones de flujo en las que ocurre o se
inhibe el rompimiento de gota. Para el primer planteamiento se propone un marco
de trabajo basado en métodos pseudo-espectrales de series de Fourier con el que
son resueltos los modelos de rompimiento de gota para diferentes tipos de
interfases. Los resultados de la modelacion matemética utilizando este marco de
trabajo unificador concuerdan aceptablemente con los reportados en la literatura.
En cuanto a los criterios de ruptura, se establecieron formulaciones empiricas para
condiciones dindmicas de flujo basadas en el analisis del nimero capilar limite, en
el cual se inhibe el snap-off, considerando el efecto que tiene en éste la tasa de
viscosidades. Por otra parte, se expone la metodologia con la que se realizaron una
serie de experimentos de microfluidica, consistentes en la inyeccion de emulsiones
monodispersas (aceite / agua) a través de un microdispositivo transparente formado
de una red de microcanales cilindricos, el cual es monitoreado con un microscopio
Optico con camara digital de alta velocidad. Se presentan los resultados de
diferentes casos de estudio definidos por la relacion del tamafio de gota con el
tamafio de las constricciones del medio, bajo el mismo régimen de flujo e igual
concentracion.

(Palabras clave: flujo a escala de poro, microfluidica, criterio dinamico de ruptura

de gota, métodos pseudo-espectrales)



SUMMARY

During the immiscible two-phase flow in porous media, when the wetting fluid is
displaced by another fluid in a constricted capillary, the displaced phase leaves a
thin film in the wall, which can increase its thickness and break the continuity of the
other phase. This phenomenon is known as drop breakup or snap-off, and is one of
the main mechanisms of emulsion formation within the porous medium. In this thesis,
the drop breakup during the flow through capillaries with constriction in systems
involving liquids and gases, is analyzed theoretical and experimentally. The
theoretical approach proposed here is divided into two main themes: one is the
resolution of mathematical models that describe the evolution of the interface
between the fluids until the snap-off is achieved; the other consists of a priori
determination, by means of the so-called breakup criteria, of the flow conditions in
which the snap-off occurs or is inhibited. For the first approach, we propose a
framework based on pseudo-spectral methods of Fourier series with which the
models for drop breakup are solved for different types of interfaces. The results of
the mathematical modeling, using this unifying framework, agree acceptably with the
the reported in the literature. Regarding the breaking criteria, empirical formulations
were established for dynamic flow conditions based on the analysis of the capillary
number upper limit, in which the snap-off is inhibited, considering the effect of the
viscosity ratio. On the other hand, the methodology with which a series of microfluidic
experiments were carried out, consisting of the injection of monodisperse emulsions
(oil / water) through a transparent microdevice formed by a network of cylindrical
microchannels, which is monitored with an optical microscope with a high-speed
digital camera. The results of different case studies are presented, which are defined
by the relation of the drop size with the size of the constrictions of the medium, under
the same flow regime and the same concentration.

(Keywords: pore scale flow, microfluidics, dynamic snap-off criteria, pseudo-
spectral methods)
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Aplastamiento de las gotas

Ahora aparece una gotita [...], va creciendo y se tambalea, ya va a caer y
no se cae, todavia no se cae. Esta prendida con todas las ufias, no
quiere caerse y se la ve que se agarra con los dientes, mientras le crece
la barriga; ya es una gotaza que cuelga majestuosa, y de pronto zup, ahi
va, plaf, deshecha, nada, una viscosidad en el marmol.

Pero las hay que se suicidan y se entregan enseguida, brotan en el
marco y ahi mismo se tiran; me parece ver la vibracion del salto, sus
piernitas desprendiéndose y el grito que las emborracha en esa nada del
caer y aniquilarse. Tristes gotas, redondas inocentes gotas. Adiés gotas.
Adios.

Julio Cortazar

Xvili



I. INTRODUCCION

El conocimiento adecuado del flujo multifasico en el medio poroso es de
crucial importancia en procesos industriales como el manejo y remediacion de
aguas subterrdneas, el almacenamiento y transporte de COg2, la irrigacién en
agricultura y en la recuperacion de petroleo. En el caso particular de un yacimiento
petrolero, donde se presenta de manera simultanea el movimiento de agua, gas y
aceite en un medio poroso complejo, resulta esencial la comprension fundamental
de los fendbmenos que ocurren a escala de poro para explicar el comportamiento del

flujo multifdsico macroscaopico.

Son variados los escenarios de flujo multifasico en la industria petrolera. Tal
puede ser el caso de los proceso de recuperacion secundaria, en los que se
introduce agua por pozos inyectores para desplazar y recuperar en pozos
productores los fluidos atrapados en el yacimiento. Condiciones similares se
presentan en los métodos de recuperacion mejorada, como el llamado smart
waterflooding, en el que se modifica el disefio quimico del agua inyectada para
incrementar la recuperaciéon de aceite. Sin embargo, estas condiciones de flujo en
las que existe una interaccion entre las diferentes fases, resultan favorables para la
formacion de algunos tipos de dispersiones dentro del medio poroso, de las que si
no se tiene un control adecuado, pueden afectar de manera negativa la produccion.
Una dispersion es un sistema de dos fases, una fase se encuentra dispersa en una
segunda fase (continua). Si la fase continua es un liquido, de acuerdo con la
naturaleza de la fase dispersa, las dispersiones pueden ser: espumas (gaseosa) o

emulsiones (liquida).

Dependiendo de las circunstancias, la formacién de dispersiones dentro del
medio poroso puede ayudar u obstaculizar la recuperacion de petroleo. Por ejemplo,
las gotas de una emulsion pueden bloquear algunos clusters de poros y asi desviar
el flujo hacia zonas no “barridas” permitiendo la movilizacion de aceite residual
(Cobos et al., 2009; Romero et al., 2011; Guillén et al., 2012a; Guillén et al., 2012b).



Por otro lado, la formacion de emulsiones sin control en la produccion
petrolera conlleva diversos problemas operacionales e incrementa los costos de
produccion: las emulsiones producidas tienen que ser tratadas para remover el agua
y sales inorganicas asociadas para cumplir con las especificaciones de transporte
de aceite crudo y reducir la corrosidén en instalaciones aguas abajo (Pefia et al.,
2009).

1.1 Descripcion del problema

Durante el flujo bifasico en un canal capilar, pueden tener lugar dos tipos de
desplazamientos: drenaje, en el que la fase mojante es desplazada por la fase no
mojante, e imbibicién, que la fase mojante es adsorbida en el medio poroso y
desplaza la fase residente no mojante. Por otro lado, es comun en estos capilares
la presencia de constricciones a lo largo de su estructura llamadas gargantas de
poro. Bajo estas condiciones, cuando el fluido mojante es desplazado por otro fluido
no mojante (drenaje), la fase desplazada deja una pelicula delgada en la pared de
la constriccidn, la cual puede aumentar su espesor y romper la continuidad de la
otra fase. Este fendmeno es conocido como rompimiento de gota o snap-off, y es
uno de los principales mecanismos de formacién de emulsiones y espumas dentro

del medio poroso.

El fendmeno de rompimiento de gota ha sido estudiado ampliamente
mediante experimentos fisicos (Arriola et al., 1983; Aul y Olbricht, 1991; Beresnev
etal., 2011a; Gauglitz et al., 1988; Han y Funatsu, 1978; Olbricht y Leal, 1983; Roof,
1970) y modelos tedricos (Beresnev y Deng, 2010; Gauglitz y Radke, 1988, 1990;
Hammond, 1983; Hoyer et al., 2016; Kouris y Tsamopoulos, 2000; Tsai y Miksis,
1994). Sin embargo, aun existe controversia en la determinacion de las condiciones
de flujo en las éste ocurre o se inhibe (Kovscek y Radke, 2003; Kovscek et al., 2007;
Rossen, 2000, 2008).

De acuerdo con Deng et al. (2014), los estudios teoricos acerca del

rompimiento de gota tienen tipicamente dos objetivos: 1) el desarrollo de modelos



gue describan la evolucion de la interfase entre las fases mojante y no mojante hasta
que ocurre el rompimiento de gota, si este ocurre, y 2) la definicion de criterios de

ruptura para establecer a priori la ocurrencia o inhibicion del rompimiento de gota.

Los modelos tedricos de rompimiento de gota reportados en la literatura para
los diferentes tipos de interfases (liquido-liquido, gas-liquido, etc.), han sido
resueltos con diferentes técnicas numeéricas y en algunos casos con software
especializado de Dinamica de Fluidos Computacional (CFD, por sus siglas en
inglés). Sin embargo, los métodos con el que se resuelven unos no siempre aplican
para la resolucién de otros, 0 no estan disponibles al ser parte de softwares
comerciales. Lo anterior puede ser una limitante al tratar, por ejemplo, de evaluar el

efecto de diferentes fluidos en un mismo sistema de flujo.

En cuanto a los criterios de ruptura, que permiten establecer a priori la
ocurrencia del rompimiento de gota, es importante destacar que los enfoques
actuales han sido formulados para condiciones cuasi-estaticas (Beresnev et al.,
2009; Roof, 1970), en las que los mecanismos que gobiernan el flujo son
controlados por la geometria del capilar. En contraste, algunos estudios tedricos
sugieren que el rompimiento de gota no ocurre por arriba de un valor umbral del
namero capilar, ain cuando se cumplen los criterios estaticos de ruptura (Deng et
al., 2015). Incluso, se ha observado en experimentos de microfluidica que la razén

de viscosidades influye también en la dinamica del rompimiento (Pefia et al., 2009)

En esta tesis, se analiza tedrica y experimentalmente el rompimiento de gota
durante el flujo a través de capilares con constriccion en sistemas que involucran
liquidos y gases. El enfoque teorico aqui planteado se divide en dos temas
principales: uno es la resolucion numérica de modelos matematicos que describen
la evolucién de la interfase entre los fluidos hasta que ocurre el rompimiento de gota;
el otro consiste en la determinacion a priori, mediante los llamados criterios de
ruptura, de las condiciones dinamicas y reoldgicas de flujo en las que ocurre o se

inhibe el rompimiento de gota.



Para el primer planteamiento se propone un marco de trabajo basado en
métodos pseudo-espectrales de series de Fourier con el que son resueltos los
modelos de rompimiento de gota para diferentes tipos de interfases. En cuanto a los
criterios de ruptura, se establecieron formulaciones empiricas para condiciones
dinamicas de flujo basadas en el andlisis del nimero capilar limite, en el cual se
inhibe el rompimiento de gota considerando el efecto que tiene en éste la tasa de
viscosidades.

Por otra parte, se expone la metodologia con la que se realizaron una serie
de experimentos de microfluidica, consistentes en la inyeccion de emulsiones
monodispersas (aceite / agua) a través de un microdispositivo transparente formado
de una red de microcanales cilindricos con constriccion, el cual es monitoreado con

un microscopio 6ptico con camara digital de alta velocidad.

1.2 Justificacion

El petréleo sigue siendo la principal fuente de energia a nivel mundial, ocupa
el primer lugar de la cadena energética, con una participacion del 31% del consumo
total de energia primaria (BP, 2015). Segun las proyecciones para el afio 2040 de
la Administracion de Informacion Energética de los Estados Unidos (EIA, 2015), el
aumento pronunciado y continuo del consumo de energia aunado a una caida de la
produccion mundial de petréleo tenderan a inducir un aumento en los precios. Ya
gue la demanda global de energia va aumentando con el paso de los afios, se hace

necesario el desarrollo de técnicas que busquen mayor produccion a bajo costo.

Para producir, los yacimientos necesitan de determinada energia, conocida
como energia primaria, que depende de diversas condiciones de éste: volumen,
porosidad, permeabilidad, presion y temperatura; y propiedades de los fluidos:
viscosidad, densidad y contenido de impurezas. Con el paso del tiempo los
yacimientos pierden una parte de esa energia y la produccién empieza a disminuir,

lo que implica una reduccion en la produccion, aunque todavia una fraccion



significante de petréleo permanece atrapada por fuerzas capilares dentro del

yacimiento. Esta fraccion es llamada petroleo residual.

Es bajo las condiciones antes descritas que se emplean mecanismos
suplementarios de produccién de petréleo conocidos como métodos secundarios de
recuperacion. Los métodos de recuperacion secundarios consisten en inyectar
dentro del yacimiento un fluido menos costoso que el petréleo para mantener un
gradiente de presion. Estos fluidos se inyectan por los pozos inyectores, y desplazan
o arrastran una parte del petréleo hacia los pozos productores. El método tradicional
de recuperacion secundaria es la inyeccion de agua, la cual permite elevar la
recuperacion del aceite hasta un promedio de 25-30%, con variaciones desde 15
hasta 40% segun los casos (Salager, 2005). Durante esta etapa de produccién
entran en contacto el agua y el aceite, lo que puede provocar la formacién

espontanea de emulsiones.

Como ya se menciond, la formacion de emulsiones sin control conlleva
incrementa los costos de produccion, ya que, por ejemplo, el tiempo de residencia
requerido en equipos de separacién esta en funcién de la morfologia de la emulsién.
La morfologia de las emulsiones producidas afecta las caracteristicas del flujo en
pozos de produccion, canalizaciones verticales, equipamientos y tuberias. Esta
morfologia cambia a medida que las condiciones de funcionamiento de un
yacimiento de petroleo evolucionan en el tiempo, cambiando a su vez la relacién

gasto-caida de presion.

Por lo anterior, el entendimiento fundamental del proceso de emulsificacion,
generado a partir del rompimiento de gota durante el flujo bifasico a través de las
gargantas del capilar, es critico en los procesos de produccién de petrdleo, en el

disefio de equipos y en la optimizacion de la produccion.



1.3 Hipétesis y objetivos

1.3.1 Hipotesis

El proceso de rompimiento de gota durante el flujo de emulsiones en
capilares con constriccion, depende de la interaccion de fuerzas competitivas que
actuan tanto en los limites como al interior de las fases, y estan determinadas por
la geometria del capilar, la reologia de los fluidos y los factores dindmicos del flujo,

en forma conjunta.

1.3.2 Objetivo General

Desarrollar una metodologia que permita resolver numéricamente los
modelos de rompimiento de gota para diferentes tipos de interfases, para asi
determinar el conjunto de parametros fisicos en los que se inhibe la ruptura; ademas
de analizar el efecto de estos ultimos en la dinamica del proceso, principalmente el

tiempo de ruptura.
1.3.3 Objetivos particulares

1) Realizar una revisibn de los modelos de rompimiento de gota
reportados para diferentes tipos de interfases y a partir de ésta

establecer una formulacién matematica comin entre ellos.

2) Desarrollar un esquema de trabajo unificador en el que puedan ser
resueltos numéricamente los modelos de rompimiento de gota,

independientemente de la naturaleza de las fases con las que se trate.

3) Comparar los resultados de la modelacion con el esquema numeérico

propuesto y los reportados en la literatura con otros métodos.

4) Extender el andlisis numérico actual sobre el numero capilar limite
para evaluar, ademas de la geometria, el efecto de la razén de

viscosidades en la dinamica del rompimiento de gota.



5) Establecer criterios de ruptura para condiciones dinamicas de flujo a
partir del andlisis de las condiciones limite en que se inhibe el

rompimiento de gota, antes mencionado.
1.4 Contenido de la tesis

El presente trabajo de tesis se divide en seis Capitulos. Primeramente, en el
Capitulo I, se presenta la introduccion al problema de la formacion de emulsiones
por rompimiento de gota en el contexto de la recuperacion de petréleo y su
importancia para la optimizacion de la produccién. Mas adelante, en este mismo
Capitulo, fueron expuestas las areas de oportunidad detectadas en el contexto
actual del tema y en este sentido se plantean la hipétesis y los objetivos de la tesis.
El Capitulo Il consiste en una revision bibliografica de los principales topicos de esta
investigacion. En el Capitulo lll, Formulacion Matematica, se desarrollan los
modelos matematicos de rompimiento de gota, a partir de las ecuaciones
gobernantes del flujo bifasico a escala de poro, para diferentes tipos de interfases.
El siguiente Capitulo (IV), presenta los métodos numéricos que se utilizan para la
resolucién numérica de los modelos de rompimiento de gota y la metodologia para
establecer un modelo empirico para estimar el niumero capilar limite en que se
inhibe el rompimiento de gota. En el Capitulo V, Resultados y Discusién, se muestra
la comparacion de los resultados obtenidos al resolver los modelos de rompimiento
de gota con la metodologia aqui propuesta y los reportados en la literatura. Ademas,
en otro apartado, se presenta la validacion de un criterio de ruptura para condiciones
dindmicas de flujo. El Capitulo VI contiene las conclusiones que se obtuvieron de
este trabajo y algunas recomendaciones generales. Posterior a esto, se enlista la
literatura citada. Finalmente, en el Anexo A.1 se presenta la metodologia con la que
se realizaron una serie de experimentos de microfluidica, consistentes en la
inyeccion de emulsiones monodispersas (aceite/agua) a través de un micromodelo

del medio poroso.



II. REVISION BIBLIOGRAFICA

Esta seccion se enfoca en analizar los trabajos reportados sobre la formacion
y flujo de emulsiones durante la recuperacion secundaria de petroleo. Los trabajos
aqui expuestos son principalmente del tipo experimental y de modelacién
matematica. El Capitulo se divide en tres subcapitulos. En el epigrafe 2.1 se
describen conceptos basicos del flujo bifasico a escala de poro, a los cuales se hara
constante referencia durante la tesis, y su relacion en la recuperacion de petréleo.
En 2.2 se describen los principales aspectos del flujo de emulsiones en el medio
poroso, ademas se expone una amplia revision de las publicaciones que tratan
sobre el mecanismo de formacién de emulsiones por rompimiento de gota, asi como
de aquellos trabajos en los que se estudia la dinamica del flujo de emulsiones en el
medio poroso y su utilizacion en procesos de recuperacion de petréleo. Finalmente,
en 2.3 se muestra un estudio de los principales grupos de investigacién que a nivel

mundial trabajan actualmente en temas similares al que aqui se trata.
2.1 Conceptos basicos del flujo bifasico a escala de poro

A escala macroscopica, el flujo de fluidos inmiscibles en un medio poroso se
describe mediante la especificacion de las relaciones entre cantidades globales
tales como caudal, gradiente de presién y saturacion de fluido. Sin embargo, estas
propiedades macroscopicas del flujo son definidas fundamentalmente por procesos
microscoépicos a la escala de poro. En la escala de poro, este flujo se rige por la
competencia entre fuerzas capilares, viscosas y gravitacionales (Georgiadis et al.,
2013). En los siguientes apartados se expone la fisica de la interaccion de estas

fuerzas durante el flujo bifasico a escala de poro.

2.1.1 Fenébmenos interfaciales

Cuando un medio poroso esta ocupado por dos liquidos inmiscibles, la forma
en como los liquidos estan distribuidos dentro de los poros varia conforme a las

propiedades del solido, los liquidos y la manera por la que llegaron a estar ahi.



Una interfase curva entre dos fluidos inmiscibles indica una diferencia de

presiones, llamada presion capilar, P.. La ecuacion de Laplace relaciona la

diferencia de presion entre los dos lados de una interfase con la curvatura de la

forma:

P.=oK (2.2)

c

donde o es la tension superficial y K es la curvatura promedio de la interfase.

Para explicar el concepto de tension superficial considérese el caso de una
gota de aceite en aire. En general en el interior de una gota las moléculas se atraen
unas con otras; sin embargo, en la frontera de la gota, las fuerzas de atraccion de
las moléculas dentro no estan equilibradas por las fuerzas de atraccion de las
moléculas fuera de ésta. El resultado es una modificacion del arreglo estructural de
las moléculas en la superficie de la gota. Este cambio en la superficie viene

acompafiado por un cambio de energia designado por ydA ; donde dA es el cambio
de la superficie y y la tension interfacial. En el caso de dos fluidos esta fuerza se le

nombra tension superficial, o (Gary, 2008).

Si la misma gota se coloca sobre la superficie de un soélido, estando el
sistema sumergido en agua, la gota se extiende hasta que el contacto trifasico
presenta un equilibrio (Salager, 2005). Al angulo de interseccion entre la interfase
entre estos dos fluidos con la superficie solida se le llama angulo de contacto, 0.
Bajo estas condiciones, valores de 6 pequeiios indican preferencia del sélido a ser
mojado por agua mientras que angulos grandes reflejan la preferencia por el aceite.
En la curva del borde de la gota de aceite donde las fases sélidas y liquidas se

juntan, la llamada linea comun, actdan las fuerzas de tension superficial, y. El

equilibrio se expresa como un balance vectorial entre estas fuerzas cuyas
direcciones son las tangentes a las interfases involucradas, teniéndose:

Yso = Ysw T Yow COSO; donde los subindices S, O y W, indican solido, aceite y

agua, respectivamente. (Figura 2.1). Las fuerzas de mojabilidad influencian el



comportamiento de yacimientos de hidrocarburos de varias maneras, incluyendo la
saturacion, el flujo multifasico y en gran medida la cantidad de aceite producido.
Estudios recientes (Alyafei y Blunt, 2016; Gharbi y Blunt, 2012; Kallel et al., 2015;
Singh et al., 2016) se han enfocado en evaluar la influencia de la mojabilidad en la

tasa de recuperacion y la configuracion del aceite residual.

a) b) c)
D . (D
e & i S
| | Yo T | |
6~0° Yeo=Yew T Yo COS O 0 ~180°

Figura 2.1 Efectos de la mojabilidad de la fase sélida en el &ngulo de contacto de
una gota de aceite (en verde) sumergida en agua (azul) a) En una
superficie mojable por agua, el éangulo de contacto, 0, es
aproximadamente cero b) Para una mojabilidad intermedia el angulo de
contacto estd determinado por el balance de fuerzas del contacto
trifdsico c) La gota tiende a extenderse en una superficie mojable por
aceite formando un angulo, 6, cercano a 180° [modificada de Abdallah
et al. (2007)] .

2.1.2 Numero capilar

Cuando ocurre el flujo bifdsico en un capilar las fuerzas viscosas y
superficiales actian de una manera competitiva. EI nimero capilar es un namero

adimensional que relaciona estas dos fuerzas de la forma:

Ca =l (2.2)
(@)

donde Ca es el numero capilar, q es la velocidad Darcy, p, la viscosidad dinamica

de la fase no mojante y o la tension superficial.

Para valores de Ca>1 las fuerzas viscosas dominan sobre las fuerzas
superficiales mientras que para Ca<1 las fuerzas viscosas son despreciables en

comparacion con las fuerzas superficiales.
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El porcentaje de recuperacion de aceite residual esta estrechamente
relacionado con el orden de magnitud de Ca (Armstrong et al., 2014; Jamaloei et
al., 2010), obteniéndose mayores tasas recuperacion para valores cercanos a la
unidad. Por lo tanto, los métodos de recuperacion tienen como proposito aumentar
el numero capilar, lo que puede lograse modificando en la fase acuosa: la velocidad,
que implicaria un aumento de la presion de inyeccién; la viscosidad, como cuando

se inyectan polimeros; la tension interfacial con el aceite, al adicionar surfactantes.

2.2 Emulsiones en el medio poroso

Una dispersién es un sistema de dos fases en la cual una fase se encuentra
dispersa en una segunda fase, llamada continua. Existen diferentes tipos de
dispersiones que pueden ser producidas teniendo un liquido como fase continua,
de acuerdo con la naturaleza de la fase dispersa se tienen: espumas (gaseosa),
emulsiones (liquida) y suspensiones (solida). Este trabajo se enfoca en las

emulsiones.

Las emulsiones pueden ser del tipo agua en aceite (W/O), aceite en agua
(O/W) y multiples (O/W/O y W/O/W); en donde el primer componente se refiere a la
fase dispersa la cual se presenta en forma de gotas. Cuando una emulsion no
presenta cambios significantes durante un periodo de tiempo suficientemente largo
para el propdésito de la aplicacion préactica, se dice que ésta es estable. Las
emulsiones son generalmente estabilizadas por un surfactante. Un surfactante es
una sustancia cuyas moléculas acttan disminuyendo la tension interfacial entre dos
fases liquidas y creando fuerzas repulsivas entre las gotas, inhibiendo asi la
coalescencia entre ellas. Un pardmetro de gran importancia en una emulsién es su
morfologia, la cual se define como la distribucion de la densidad de volumen de los

didmetros de gota de la fase dispersa.

La formacion y flujo de emulsiones en yacimientos es un fenomeno
importante en la produccion de petroleo. Al generarse en forma de emulsiones la

mayor parte de la produccién petrolera, resulta esencial conocer los mecanismos
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que las generan, ademas de sus propiedades y las leyes fisicas que controlan su
flujo a través del medio poroso. En los apartados que siguen se da cuenta de los
trabajos que han analizado la formacién de emulsiones en el medio poroso por el
mecanismo llamado rompimiento de gota, de la utilizacién de estas en los procesos
de recuperacion mejorada y la dinamica del flujo de emulsiones a través del medio

pOroso.
2.2.1 Formacién de emulsiones por rompimiento de gota

La estructura porosa de un yacimiento presenta formas complejas, entre
éstas se encuentra la presencia de constricciones a lo largo de su estructura
llamadas gargantas de poro (ver Figura 2.2). Esta geometria basica del medio
poroso, consistente en un canal con una o mas constricciones, ha sido utilizada para
estudiar tedrica y experimentalmente el mecanismo de rompimiento de gota durante

el flujo bifasico inmiscible a escala de poro.

Figura 2.2 Esquema de gargantas de poro en la estructura del medio poroso y
modelo fisico de tubos capilares (modificada de Peixoto, 2011).

El fendbmeno de rompimiento de gota se esquematiza en la Figura 2.3.
Durante el flujo bifasico inmiscible en el medio poroso una de las fases moja las
paredes formando un filme y la otra configura una interfase en los limites de esta

altima. El rompimiento de gota ocurre cuando una gota de la fase no mojante se
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Figura 2.3 Mecanismo de rompimiento de gota.

mueve a través de la constriccién y se forma un collar de la fase mojante alrededor

de la gota en la constriccion y la gota se rompe ahi.

Los primeros trabajos experimentales en esta area se remontan a los
realizados por Roof (1970), en los que analizé el rompimiento de gota en capilares
circulares de vidrio con constriccion bajo condiciones limite (Ca=0), concluyendo
que el tiempo de ruptura depende de la geometria. Posteriormente Han y Funatsu
(1978) utilizaron, ademas de la geometria, las propiedades reoldgicas para explicar
la ocurrencia del rompimiento de gota en capilares con geometria convergente. El
mecanismo de rompimiento de gota también ha sido analizado para valores de
Ca>0. Arriola et al. (1983) estudiaron experimentalmente el movimiento de gotas
liquidas viscosas en capilares de seccion cuadrada con constriccion. En sus
experimentos observaron que, si el caudal es suficientemente grande las gotas se
mueven a través de la constriccion; cuando esto sucede, un collar de la fase mojante
se forma ligeramente aguas arriba de la constriccion y crece hasta ocurrir el
rompimiento de gota, las cuales son aproximadamente del diametro de la
constriccion. Por su parte Olbricht y Leal (1983) reportan los resultados de
experimentos de flujo laminar de gotas en capilares con geometria sinusoidal. Uno

de sus principales contribuciones es el evaluar la influencia de diferentes geometrias
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en el tamafio de las nuevas gotas generadas por ruptura. Gauglitz et al. (1988)
experimentaron con gotas de gas y afiadieron surfactante a la fase acuosa, estos
autores no encontraron diferencias significantes al modificar el sistema con este tipo
de sustancias quimicas. En los inicios de la década de 1990 Aul y Olbricht (1991) y
Zorin y Churaev (1992) continuaron evaluando el efecto de diferentes geometrias y
de las propiedades reoldgicas del sistema bifasico. Una revision exhaustiva de
trabajos sobre el tema, reportados hasta fechas antes de su publicacién, puede
consultarse en Olbricht (1996).

Con base en los trabajos experimentales hasta ahora expuestos, se
explicaba que la repeticion del mecanismo de rompimiento de gota, formulado bajo
el criterio de Roof (1970), en las diferentes gargantas del medio poroso era la
causante de la generacion de espumas y emulsiones en el medio poroso; tal como
lo plantearon en ese tiempo Kovscek y Radke (1996). En un andlisis de este criterio,
Rossen (2000, 2003) demostré que el rompimiento de gota se detiene cuando en la
garganta aguas abajo de donde ocurre el rompimiento de gota se tiene la presencia
de gotas bloqueando el flujo. Uno de los argumentos vertidos por este autor es que
los estudios experimentales en capilares con constriccion no representan del todo
bien las condiciones del medio poroso, ademas de afirmar que los modelos teéricos
soportados en el criterio de Roof, como el reportado por Kovscek y Radke (2003),
incorporan condiciones iniciales y de frontera que no son aplicables al flujo de
espumas en medios porosos. Por su parte, Kovscek et al. (2007) realizaron un
andlisis visual de la dindmica del flujo simultdneo de agua y gas en un micromodelo
bidimensional de silicén, en el que verifican la relevancia del mecanismo de
rompimiento de gota de Roof como generador de espumas en el medio poroso en
flujo permanente. Las condiciones iniciales del experimento consistieron en un
medio poroso casi seco. En respuesta a este ultimo analisis, Rossen (2008) observa
en una comunicaciéon que la relacién entre la geometria de poros y el rompimiento

de gota es inconsistente en los experimentos reportados por estos ultimos autores.
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Como puede deducirse de esta revision, el criterio geométrico de Roof no
presenta una descripciéon completa del fendmeno de rompimiento de gota, incluso
en trabajos recientes se han propuesto algunas modificaciones al mismo (Deng et
al., 2014). Lo anterior evidencia la necesidad de explorar nuevos enfoques para

explicar el mecanismo de rompimiento de gota.

El estudio del rompimiento de gota de gotas ha sido abordado también con
modelos matematicos. Un avance importante en este rubro fue el enfoque pelicula
delgada (del inglés, thin film) propuesto por Hammond (1983) para un sistema
bifasico liquido-gas en capilares rectos, la cual es capaz de modelar la evolucion de
la interfase del sistema, mas sin llegar a la ruptura. Posteriormente Gauglitz y Radke
(1988, 1990) mejoran el enfoque pelicula delgada y reportan un modelo descrito por
la ecuacion diferencial que nombran pendiente pequefia (small slope), la cual
permite predecir la ruptura en capilares rectos y con constriccion en este tipo de
sistemas. Por su parte Tsai y Miksis (1994, 1997) desarrollan un modelo matemético
de flujo de frontera mévil en todo el dominio de una gota axisimétrica para estudiar
el mecanismo de rompimiento de gota en capilares y el efecto de los parametros
fisicos de la dinAmica de la gota, incluso bajo la presencia de surfactante en el

sistema.

Los modelos mateméticos arriba descritos consideran en su formulacion la
fase no mojante de viscosidad despreciable, que corresponde al caso de una
burbuja de gas, lo cual simplifica el problema numérico. Kouris y Tsamopoulos
(2000) desarrollaron un modelo de flujo nucleo-anular (core-anular) de fluidos
viscosos en capilares sinusoidales que resuelven mediante métodos pseudo-
espectrales; aunque este modelo calcula la evolucion de la interfase durante el flujo
bifasico no considera el rompimiento y formacion de gotas. Mas tarde, estos mismos
autores (Kouris y Tsamopoulos, 2002) resuelven las limitantes mencionadas
incorporando la dindmica no lineal del flujo en su modelo. Beresnev y Deng (2010)
desarrollan un analisis numérico de las condiciones de rompimiento de gota de

fluidos viscosos en capilares mediante una ecuacion de evolucion que toma la
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aproximacion pendiente pequefia y considera la presencia de flujo base. Los
resultados de este andlisis fueron validados posteriormente mediante
experimentacion (Beresnev et al., 2011a). Recientemente Hoyer et al. (2016)
incluyen esfuerzos interfaciales elasticos para extender las formulaciones hasta
ahora reportadas con el fin de simular el comportamiento de gotas con interfases
complejas que pueden presentar comportamientos viscosos Yy elasticos. Sus
resultados muestran que la elasticidad interfacial tiene un efecto estabilizador

alargando el tiempo en que ocurre el rompimiento de gota.

2.2.2 Flujo de emulsiones como mecanismo de recuperacion mejorada

El estudio del flujo de emulsiones comenzd a cobrar relevancia en los
laboratorios de investigacién petrolera en la primera mitad de la década de 1970
debido al desarrollo de nuevos métodos de recuperacion mejorada de petréleo
(EOR, por sus siglas en inglés), consistentes en la inyeccion de emulsiones para
reducir la produccion de agua e incrementar la eficiencia en la produccion (Ho y
Leal, 1975; McAuliffe, 1973a, 1973b). Alvarado y Marsden Jr (1979) propusieron un
modelo reoldgico, basado en una modificacion de la ley de Darcy, para describir el
comportamiento del flujo de emulsiones en el medio poroso. Soo y cols. (Soo y
Radke, 1986; Soo et al., 1986) desarrollaron y validaron un modelo de filtracion en

un medio poroso para describir el flujo de emulsiones diluidas.

Cobos et al. (2009) hacen notar que en los trabajos experimentales en
capilares hasta ese tiempo reportadas se consideraron diametros en el orden de 1-
5 mm, que son mucho mas grandes que los tamafios que se presentan en el medio
poroso, ademas que el rango de los nimeros capilares explorados, 10% <Ca<1,
esta fuera de los rangos tipicos del flujo en poros. Estos autores reportan un estudio
experimental de inyeccion de emulsiones, utilizando capilares con diametro de
constriccion de 50 um, numeros capilares mas bajos y gotas mas viscosas que la
fase continua; de éste concluyen que el flujo de la emulsion es dominado por el

mecanismo de bloqueo de gotas de didmetros mas grandes que la constriccion que
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provoca oscilaciones abruptas en la presion asociadas al paso de estas gotas a
través de la constriccion. Bajo esas condiciones, el comportamiento del flujo esta en
funcion del niumero capilar, el cual si esta por encima de un valor critico no altera el
gradiente de presion del flujo. Este mecanismo lo caracterizan mediante la
comparacion con el flujo en el capilar de la fase continua aislada, observando asi la

influencia del didmetro la fase dispersa.

Por su parte Romero et al. (2011) reportan un modelo de redes de poros que
obtiene la respuesta a la escala de Darcy haciendo un upscaling de las
descripciones del flujo a escala de poro. El modelo se basa en la relacién caudal-
caida de presion obtenida en experimentos de flujo de emulsiones en capilares,
similares a los reportados por Cobos et al. (2009), y es validado con los resultados
experimentales de flujo en nucleos. Guillén et al. (2012b) proponen un control
selectivo de movilidad impulsado por fuerzas capilares basado en la idea de que la
movilidad de las gotas es controlada por el nimero capilar local y concluyen, con
base en experimentos de inyeccidn de emulsiones en nucleos, que se tiene mayor
eficiencia en la recuperacion para numeros capilares bajos. En un trabajo posterior
Guillén et al. (2012a) inyectan emulsiones en un dispositivo transparente sandpack,
para clarificar el mecanismo mediante el cual ocurre esta recuperacion;
demostrando que es el mecanismo bloqueo de poros por las gotas de la emulsién
inyectada, y con ello el desvio del flujo hacia regiones que no habian sido “barridas”,

el responsable de la movilidad del aceite residual.

En un estudio reciente, Moradi et al. (2014) no s6lo toman en cuenta el
namero capilar, sino que incluyen la relacion entre el tamafio del poro y de la gotas
de la emulsién inyectada en muestras de roca para explicar el mecanismo de
atrapamiento de gotas y su relacion en la eficiencia de recuperacion. Ademas
monitorean las oscilaciones de presion para asociarla al movimiento de gotas a

través de las constricciones.
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La comprension y disefio de recuperacion mejorada de petréleo basada en
la inyeccién de emulsiones se ha apoyado en un mejor entendimiento del flujo de
emulsiones a través del medio poroso y los mecanismos de desplazamiento. El
analisis del cambio de la morfologia de una emulsion, distribucion de los tamafios
de gota, después de ser inyectada y atravesar un medio poroso puede ser un
indicador de los mecanismos que ocurren durante el flujo. Soo y Radke (1984)
estudian el flujo de emulsiones estables de aceite en agua a través de sandpacks
de cuarzo. En estos experimentos comparan la concentracion y distribucion de
gotas de la emulsién antes de entrar al medio y a la salida del mismo. Thomas y Ali
(1989) realizaron experimentos y mediciones similares pero haciendo énfasis en la
reologia de la emulsion. Moradi et al. (2014) analizan el efecto de filtro que tiene el
medio poroso sobre la emulsion inyectando en muestras de roca emulsiones de
distribucion de tamafios de gotas conocida y monitoreando la presién en todo
momento. De esta forma logran correlacionar la respuesta de la caida de presion
con el flujo de la emulsion. En estos experimentos también se compara la

distribucion de los tamarios de gota antes de ser inyectada y a la salida del medio.

Debe notarse que los estos experimentos arriba expuestos son realizados en
muestras de roca, en donde no se tiene una visualizacion directa de los fenomenos
gue ocurren a escala de poro, por lo que se utilizan correlaciones con mediciones
macroscopicas para explicarlos. De acuerdo con Erpelding et al. (2013), desde un
punto de vista experimental, un modelo bidimensional del medio poroso que permita
la visualizacion directa de las estructuras del flujo es una herramienta ideal para
estudiar el flujo bifasico y su relacién con cantidades globales en situaciones
controladas a escala de laboratorio. Uno de los tépicos de esta tesis es el estudio
experimental de los mecanismo de flujo de emulsiones en un micromodelo de
canales transparentes, saturado solamente con agua, de geometria de poros
conocida, que permite monitorear los cambios que sufre la morfologia de una

emulsién cuando fluye a través de este medio y a la salida del mismo.
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2.3 Grupos de investigacion

Uno de los grupos mas sobresalientes en el estudio del flujo multifasico en el
medio poroso enfocado en la recuperacion de petroleo es The Imperial College
Consortium on pore scale modelling liderado por el Prof. Martin Blunt y tiene su sede
en el Reino Unido. Una de las principales lineas de investigacion de este grupo es
el uso de modelos a escala de poro basados en una descripcion realista del espacio
poroso y un analisis detallado de los mecanismos de desplazamiento para predecir
las propiedades del flujo multifasico. Los trabajos de este grupo abarcan la
modelacion matemética del flujo multifasico, el procesamiento de imagenes para la
construccion de modelos realistas del medio poroso y diversos experimentos en

nucleos de roca.

El Laboratory of Microhydrodynamics and Flow in Porous Media (LMMP) de
la Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro, en Brasil, que lidera el Prof.
Marcio Carvalho, tiene entre una de sus areas de investigacion la formacién de
emulsiones dentro del medio poroso, teniendo como objetivo visualizar los
mecanismos de ruptura, determinar las condiciones criticas para la formacion de

emulsiones y las caracteristicas de la emulsion formada en cada situacion.

En estrecha colaboracién con este dltimo grupo, se encuentra el Enhanced
Oil Recovery Institute (EORI) a cargo del Prof. Vladimir Alvarado, con sede en la
Universidad de Wyoming, EUA. En afios recientes este grupo ha estado involucrado
en iniciativas experimentales y de modelacién para investigar el flujo de emulsiones
a través de medios porosos. Han desarrollado modelos de flujo en poros y en redes
de poros basados en la observacion de los fenémenos que ocurren el flujo dentro
de modelos de vidrio poro-garganta. Su investigacién se centra en la comprension
de los mecanismos de flujo para el desarrollo de estrategias de recuperacion
mejorada de petroleo utilizando emulsiones. Su objetivo principal es crear modelos

robustos de simulacion del flujo de dispersiones en yacimientos.
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Ademas de los grupos arriba mencionados, algunos otros han estado
temporalmente implicados en investigaciones relacionadas con el flujo a escala de
poro y la formacién de emulsiones en el medio poroso. Tal es el caso del grupo
liderado por el Prof. Clayton Radke, en la University of California, EUA. Este grupo
desarrolld6 una amplia investigacion, tanto experimental como numeérica,
principalmente en el tema del mecanismo de rompimiento de gota. Sus
publicaciones sobre el tema iniciaron a mediados de la década de 1980 y se

prolongaron hasta finales de la primera década del afio 2000.

2.4 Resumen del Capitulo

En el presente Capitulo se expone el estado del arte del mecanismo de
rompimiento de gota en el contexto del flujo bifasico a escala de poro en capilares.
En este sentido, primero, se introducen los conceptos fundamentales para entender
la fisica del fenomeno de estudio: la tension superficial, la presion capilar, la
mojabilidad y el nimero capilar. A continuacién, se citan los principales trabajos
reportados sobre la formacion de emulsiones en el medio poroso por rompimiento
de gota. Las investigaciones referidas tratan sobre trabajos teoricos y
experimentales de flujo en capilares y redes de capilares. En cuanto a la cuestion
tedrica se exponen los enfoques mas importantes y las caracteristicas de los
modelos mateméticos surgidos a partir de éstos. Mientras que en la parte
experimental se tienen en su mayoria estudios enfocados en el flujo y formacién de
emulsiones por rompimiento de gota para evaluar su efecto en la recuperacion de
petréleo. Al final de este Capitulo, se enlistan los grupos de investigacion que en la
actualidad son la vanguardia en el estudio del flujo y formacion de emulsiones en el
medio poroso.
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Ill. FORMULACION MATEMATICA

En este capitulo se expone la formulacion matematica de los modelos que
se utilizaron para simular el proceso de rompimiento de gota en dispersiones
durante el flujo a través de capilares con constriccion. La formulacion se basa en las
ecuaciones que gobiernan el flujo bifasico inmiscible a escala de poro. Se hace la
distincidn entre dos tipos de formulaciones en funcion de la naturaleza de las fases:
las que se enfocan en sistemas en donde la viscosidad una de las fases es
despreciable, tal es el caso de las espumas (dispersiones liquido/gas); y aquellas
gue consideran un sistema viscoso liquido-liquido, que seria el caso de emulsiones
(dispersiones liquido/liquido). A la primera clasificacion corresponden el modelo de
Gauglitz y Radke (1990) y el propuesto por Hoyer et al. (2016); siendo este ultimo
una extension del primero para interfases elasticas. Dentro de los segundos esta el
modelo de Beresnev y Deng (2010).

Estos modelos, aunque con sus particularidades que los distinguen, tienen
su fundamento en el enfoque pendiente pequefia (Gauglitz y Radke, 1990), el cual
consiste en una mejora de la aproximacién de la ecuacién de Young-Laplace; es
decir, en el balance de las fuerzas de presidon que tienen su expresion en la
curvatura de la interfase. El enfoque pendiente pequefia asume nameros capilares
(Ca) y de Reynolds (Re) pequefios, lo que permite aproximar el flujo en el capilar

como un flujo de Poiseuille.

3.1 Geometriadel problema

La estructura porosa del medio poroso presenta formas geométricas
complejas, entre éstas se encuentra la presencia de constricciones en los canales
capilares llamadas gargantas de poro. Esta geometria basica del medio poroso,
consistente en un capilar con una o mas constricciones, ha sido utilizada para
estudiar el mecanismo de rompimiento de gota durante el flujo bifasico inmiscible a

escala de poro. Durante este tipo de flujo los poros tienen preferencia de ser
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mojados por una de las fases, ya sea agua o aceite; por lo que una capa de la fase
mojante estard presente entre la pared del poro y la fase no mojante. Esta
configuracion se esquematiza en la Figura 3.1.

fase
mojante,

fase no
mojante,

a=R,/R;
. Kk (x,1) k=n,/u,
-
(/2
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<
«

& |-
< »

Figura 3.1 Esquema geométrico de capilares circulares con constriccion y configuracion
de las fases liquidas. Los elementos geométricos principales son el radio del

capilar, R;; el radio de garganta, Rg; la longitud entre capilares, (. La

configuracion de las fases consiste en un flujo nacleo-anular, en el que la
fase externa (con indice 2), de espesor constante & y viscosidad ., , moja

a la pared del poro, esta Ultima descrita por x(x); y la fase interna, de
viscosidad p,, es rodeada por la fase externa, con la cual comparte la

interfase K(X,t). Adicionalmente se esquematizan algunas variables de

interés, como son la pendiente de la pared de poro, o, y el gradiente
geomeétrico, a . El flujo volumétrico, Q , se considera de izquierda a derecha.

Se utiliza la siguiente funcién sinusoidal, en su forma dimensional, para

representar la geometria de capilares simétricos con garganta:
() = SRy [(1+2) - (L-a)cos(onx/R, )] (3.1)

donde A es la coordenada radial de la pared del capilar, X se refiere a la variable

espacial que tiene su origen en el centro de la garganta del capilar, a es la razén

entre los radios de garganta(Rg) y capilar (R;) y o es un parametro geométrico

que representa el cociente entre el radio del capilar (R, ) y la mitad de la longitud
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de onda, o= RT/(€/2), como se indica en la Figura 3.1. El parametro o, también

nombrado pendiente de pared de poro (Beresnev y Deng, 2010; Gauglitz y Radke,
1990), no considera el radio de garganta, por lo que no es totalmente representativo

de la geometria del capilar. Aqui se introduce el parametro &, que relaciona la
longitud de onda y ambos radios de la forma a = (RT - Rg)/(ﬁ/z), el cual representa

el gradiente geométrico de la pared de poro (ver Figura 3.1). De tal forma que la

funcioén sinusoidal resulta:

A (x) = %RT {(1+ a)—(1- a)cos{(ﬂ}} (3.2)

1-a)R,
3.2 Modelos de rompimiento de gota

Las ecuaciones fundamentales de los modelos de rompimiento de gota que
aqui se exponen son las de Navier-Stokes simplificadas para flujo incompresible y
laminar, la ley de conservacion de masa, la ecuacion de continuidad y la de Young-

Laplace.

El problema del rompimiento de gota requiere determinar el cambio de
posicion de la interfase «(x,t) a través del tiempo t, dk/ct. Por lo que, como se
muestra en los siguientes apartados, las ecuaciones gobernantes se combinan para
establecer una ecuacion de evolucion que describe la dindmica de la posicion de la
interfase. Esta ecuacion de evolucion se deriva de la expresion mateméatica de
conservacion de la masa, la cual relaciona la tasa de cambio del volumen de alguna

de las fases (Q, ) con el flujo volumétrico diferencial de la forma:

(&j dx = —ZnKa—KdX (3.3)
OX ot

la cual puede reescribirse como:

L) 5.
ot 2nk | oX
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De tal manera que para cerrar la ecuacion de evolucion (3.4), se requiere que

el flujo volumétrico de alguna de las fases (Q,) sea expresado explicitamente a

través de la posicion radial de la interfase k. Asi, los apartados siguientes tratan
sobre la formulacion matematica utilizada en cada uno de los modelos de
rompimiento de gota para determinar la ecuacion de evolucién correspondiente,
basada en el establecimiento de una expresion del flujo volumétrico con las

caracteristicas arriba descritas.

3.2.1 Modelo de Gauglitz y Radke (GR) para interfase gas-liquido

En el capilar, el flujo rectilineo se describe con las ecuaciones de Navier-
Stokes para flujo laminar incompresible, en coordenadas cilindricas:

0P,  10( oy
ox erar( arj (3:5)
oP, 14( du,
X Plzrar( 6r) (3.6)

donde P es la presion, x es la variable espacial, u es la viscosidad dinamica, r es

la coordenada radial, u es la velocidad y los subindices 1y 2 se refieren a la fase

mojante y no mojante, respectivamente.

El modelo de Gauglitz y Radke (1990) considera como nula la viscosidad de
la fase no mojante (p, = 0), que es el caso de las dispersiones gas/liquido llamadas
espumas. Bajo estas condiciones, el desarrollo matematico se centra en la fase

mojante. Para obtener el perfil de velocidades de esta fase se integra dos veces la

ecuacioén (3.6), lo que resulta en:

u,=——2+c¢,In(r)+c, (3.7)
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aqui c, y ¢, son las constantes de integracion.

Las condiciones de frontera tienen que ver con el no deslizamiento en la

pared del poro y esfuerzo cortante nulo en la interfase:

r=A ,; u,=0 (3.8)
du

r= ; —2=0 3.9

K W, dr (3.9)

Por otra parte, la formulacién del modelo establece presion constante e igual

a cero en la fase no mojante, P, =0, lo que permite utilizar una expresion explicita
para la presion absoluta en la fase mojante, P,, con base en la curvatura de la

interfase. La presion se determina, entonces, con una aproximacion de la ecuacion

exacta de Young-Laplace:

2
P =P-P,=-P, = G[E_G_K] (3.10)

donde o es la tension superficial. O bien, en forma diferencial:

P, [ 1 ox a%j (3.11)

__ 2 _ -
OX k2 ox ox®

Entonces, sustituyendo (3.8) y (3.11) en (3.7) se obtiene la expresion de una

de las constantes de integracion:

% (1al< 0%k
C, = —+—

— ——+ —c,In(A 3.12
4y, | ox 8x3j in(2) (3.12)
De igual forma, si se escribe (3.9) y (3.11) en (3.7) resulta:

2 3
o= o L0, 0% (3.13)
2u, (k%X ox
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Obtenidas las constantes de integracion, dadas por (3.12) y (3.13), la
expresion del perfil de velocidad, después de ciertas reducciones algebraicas,

queda:

3 2 a2
U=t of L, 0¥ K2|n(&)+r A (3.14)
2u, (k°o0x oX r 2

El flujo volumétrico de la fase mojante, Q,, se calcula integrando el perfil de

velocidades en los limites de esta fase:

A 3 2 4 2 2
Q, :275'[ru2dr:E %+K26—]§ X——}”—Z—K—In(&j—?ﬂ( (3.15)
’ L, \ OX OX 2 8k® 2 \x 8

La ecuacion (3.15) expresa explicitamente el flujo volumétrico a través de la

posicion de la interfase K(X,t); nétese que el resto de las variables estan
determinadas por la geometria del capilar [ (x)], y por la reologia de los fluidos (u,

y o). Entonces, la ecuacién de evolucién del modelo GR, en su forma dimensional,
gue describe el cambio de la posicion de la interfase a través del tiempo, resulta de

substituir (3.15) en la ecuacion de evolucion genérica (3.4):

3 2 4 2 2
B0 (o, e ki) % @19
ot 2xu, ox || OX OX 2 8kx® 2 \x 8

La adimensionalizacién de las variables se realiza de acuerdo con las ecuaciones

siguientes:

r=r/Ry 5 X =x/R; i T =t/(8u,R;/0) i P =P/(oR;) i Q=Q/(oR*/u,)

K =k/R, ; M =MR, ; & =9/R,  L=(/R, (3.17)

La ecuacion de evolucién adimensional del modelo GR conforme a (3.17) y con el

algebra intervenida omitida, queda:
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* * 3 * *
o _ 3 O Lo Tx N pnez gt gqin| Xt -3 (3.18)
ot 16k ox [\k“ox  0OX K

En su formulacién, los autores consideran también el enfoque pelicula
delgada de Hammond (1983), el cual establece que el espesor de la fase mojante,
8" =A"—«", es pequefio (teoria de lubricacion) , es decird” < A . Con base en esta
suposicion, el segundo término de la derivada en (3.18) se puede escribir en
términos de & y si se utiliza la expansion de Newton para el término logaritmico, la

ecuacion resultante es:

oK’ 3 0O 1 0¢ 0% |(16M°8° 88° 887 §&° 165"
iyl I By -+ 3 +——*2+——*3+—*4— (319)
ot 16k ox |\ k“0ox  OX 3 3 3 A 3

Entonces, si se toman solamente los términos de & orden tres o menores,

finalmente la ecuaciéon de evolucién del modelo GR se reduce a:

* * 3 *
x__ 10 —%za—'ﬂﬁ'fg [x*(x*—Kﬂ (3.20)
ot K OX K°0X 0OX

3.2.2 Modelo de Hoyer (HE) para interfase gas-liquido elastica

El modelo que reportan Hoyer et al. (2016) es una extension del modelo GR,
en el que se incluye esfuerzos interfaciales elasticos propios de interfases
complejas. La formulacion matemética del modelo HE es similar al GR, por lo que
se hara hincapié en las modificaciones que tienen que ver con el comportamiento

elastico de la interfase.

La solucidn general del perfil de velocidades de la fase mojante se determina
de igual forma que en el modelo GR [ecuaciones (3.5) a (3.7)]. Ademas se conserva
condicion de frontera de no deslizamiento en la pared de poro [ecuacion (3.8)]. En
cuanto a la condicion de frontera en la interfase, se considera que el esfuerzo

cortante equilibra el esfuerzo superficial neto en la direccion axial, T, :
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du, dT,
_dT, 3.21
M2 T Tax (3.21)

Los esfuerzos superficiales principales en las direccion azimutal y axial, T,, y T,,,

estan definidos por las siguientes ecuaciones constitutivas lineales:

T

€]

o =0 +Key (3.22)
T, =0+Ke,_ (3.23)
donde K es la elasticidad interfacial dilatacional y las deformaciones superficiales
principales en la interfase, ¢, y ¢, , estan dadas por las siguientes relaciones
geométricas:

LI (3.24)
K

899
0

g, = \(0/ox)" +1-1 (3.25)

donde k, =x(x,0).

Al igual que en el modelo GR, la presion de la fase mojante, P,, se considera

constante e igual a cero, de tal forma que puede ser escrita explicitamente en
términos de la aproximacién pendiente pequefia de la ecuacion de Young-Laplace,

teniendo en cuenta los esfuerzos superficiales:

P, :—{G+K[£—1ﬂi+[o+K( (8K/5X)2+1—1j:|227§ (3.26)

Ko K

0 en su forma diferencial:

— 2 2 3
P, (o ZK)G_K+ K a_K[a ‘j) J{CHK( (6K/6X)2+1—1ﬂa—]§ (3.27)
ox K? O \/(aK/aX)ZJrlax ox X
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Nétese que si K=0 (caso inelastico), el gradiente de presion de la fase
mojante toma la forma presentada en el modelo GR [ecuacién (3.11)].

Las constantes de integracion del perfil de velocidad de la ecuacion (3.7) se
obtienen al combinar esta ultima con las condiciones de frontera (3.8) y (3.21) con

(3.27). Como resultado se obtiene el perfil de velocidades de la fase mojante para
el modelo HE:

K K 81<[62KJ (rj
u,=— ——| —— |In| -
M, \/(81</6x) +1 Ox\ Ox A
(o-K)ax K aK(aszz

1 & \/(aK/ax)2+16_X ox*

2u, 3
{m K( (ox/ox)’ +1—1ﬂ‘2—‘§
X

(3.28)

n(2)+ 5]

Después, el flujo volumétrico de la fase mojante se obtiene integrando el perfil

de velocidades entre los limites correspondientes:
A
QZ:ZnIruzdr
3 4 2 4
-0 (B 5| (S-v) 2 [fa-a(f) +|3-am(F) 5]
8, | OX OX c K A A\ A
_ , )
M1+ 1—2In(£j (EJ a—Ka—‘j
1 AJ)I\A OX OX
g o 2 2 4 2 \2 2\ A3
1+ 25 | 1-4(% + 3—4In(5j (EJ o a—‘j o142 a—f
oX A A\ ox | Ox oX | OX

(3.29)

Para adimensionalizar se toman la misma parametrizacion que en (3.17), y
se agregan las siguientes:

Too = ee/G ; Txx:Txx/o- ; K*:K/G (3.30)
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Finalmente, la ecuacion de evolucibn del modelo HE, en su forma

adimensional, resulta de escribir (3.29) en (3.4) y adimensionalizar de acuerdo con

(3.17) y (3.30):

. . g .
%*:—i*i* _%26_1<*+8 'f3 40P+ +4In }L— K43 L+
ot 16k ox [\ k“ox  OX K

* * 2 * 2 *
432" {~1+|1-2In K—*) [K—] [a'ﬂ L
P . 2 )7 [Lax” ax

aX *2 *\2 * «\4 * 2
e R I T R o
OX A A A ox | ox

0k’
ox’3

(3.31)

|

Cabe mencionar, que si se toma K =0 (caso inelastico), la ecuacion de

evolucion se reduce a la (3.18), que corresponde al modelo GR.

3.2.3 Modelo de Beresnev y Deng (BD) para interfase liquido-liquido

El modelo de Beresnev y Deng (2010) establece su formulacion para fluidos

de viscosidad arbitraria y distinta de cero, por lo que se utiliza para interfases liquido-

liquido, como es el caso que se presenta en la configuracion de una emulsion.

Ya que las viscosidades de las fases no son despreciables, la asuncién de

presidn constante e igual a cero de una de las fases no es valida; por lo que la

ecuacion de Young-Laplace sélo proporciona la diferencia de presiones entre los

dos fluidos:

1 0%
Pc =P1_P2 =G[E—y]

o diferenciando y despejando uno de los gradientes de presién:

o _oR (1o &k
OX  OX K2 ox  ox3

(3.32)

(3.33)
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Entonces, como el nimero de variables aumenta en este sistema de flujo, la
formulacion matematica del modelo no solo se enfoca en una fase sino que ahora
intervienen las ecuaciones de ambas. Al igual que en los modelos para interfases
gas-liquido, en el modelo BD el flujo rectilineo es descrito con las ecuaciones de
Navier-Stokes simplificadas en coordenadas cilindricas [ecuaciones (3.5) y (3.6)],

las cuales se resuelven para las siguientes condiciones de frontera:

dr
du du
r=«x ; p—2=p,—= 3.35
K My dr My ar ( )
r=x ; U =U .
;= U, (3.36)
r=A ,; u,=0 (3.37)

La primera condicion de frontera, ecuacion (3.34), se establece al considerar
que el flujo es axisimétrico, por lo que la derivada del vector de velocidad en
direccién radial en el eje de simetria axial del capilar es igual a cero. En la interfase
se postula la continuidad del esfuerzo cortante y de las velocidades [ecuaciones
(3.35) y (3.36)]; es decir, condiciones de no deslizamiento. La ultima condicion,
ecuacion (3.37), postula que en la pared del capilar la velocidad es nula. Al aplicar
las condiciones de frontera descritas, se obtienen los perfiles de velocidad

correspondientes a cada fase:

2
ulzi@(rz—K2)+i@(l<2—K2)+K—(@_@jln[5j (3.38)
4n, ox 4n, ox 2u,\ OX  OX A
2
b, =L P2 —x2)+“—(@—aﬁjm(ij (3.39)
4p, oOX 2u,\ OX  OX A

A diferencia de las ecuaciones del perfil de velocidades para el caso de
interfases liquido-gas, aqui las expresiones dependen de ambos gradientes de

presioén, los cuales son desconocidos y diferentes de cero. Para reducir el nimero
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de variables se substituye (3.33) en (3.38) y (3.39), con lo que los perfiles de

velocidad quedan en funcién sélo del gradiente oP,/dx . Después, de forma similar

que en (3.15) y (3.29), el flujo volumétrico se obtiene al integrar el perfil de

velocidades entre los limites de la fase, resultando:

0 - i’ @—0 i%_@aﬁq LT oP, [ k* —A%” +m<4|n(£j (3.40)
Y16y, | ox kK?ox ox®)| 4du, ox 2 4p, 1 '
n | A k*oP, | ms( 1ok % K
Q,=——| — kA +——2 |+ S ——— k2+21<2(|n——1) (3.41)
4, | 2 2 0OX 4p, \ k°OX OX A

Se agrega al andlisis la ecuacion de continuidad, asumiendo que la densidad

de las fases es similar, lo cual implica que:
Q,+Q,=Q (3.42)

donde Q es el flujo volumétrico total impuesto en el capilar.

Las ecuaciones del flujo volumétrico, (3.40) y (3.41), se escriben en la

ecuacion de continuidad, (3.42), y después se resuelve para P, /ox :

1ok 0% 2(K4 - szz) K’
| 5 —+—5 -—
apz Q K°OX OX W, Wy
B Y R
[ H, Mlj

= +
OoX TE(K4—7\,4_K4]
8 K Hy

Con esta ultima ecuacién, las ecuaciones de flujo volumétrico de cada fluido

(3.43)

pueden ser escritas explicitamente a través del radio de interfase, condicién
indispensable para cerrar la ecuacion de evolucion. Por ejemplo, para la fase no
mojante la expresion es:
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4 292 K -
Q Z(K KA )_74 Mty My
Mo Hy nok’( ok ,0%k 1 4 A
Q,= + — K — +| —+—In—
(K4—7\,4_K4J 8 | ox OX {K“—X“_K“) W ou, K
M My K Hy

(3.44)

La adimensionalizacion se hace con base en la siguiente parametrizacion:

r=r/R; ; X =x/R; ; v =t/(nR;/o) ; P'=P/(c/R;) ; Ca= Q/(cmRTz/uz)
K =x/R; ; A =MR, ; §=9%/R; (3.45)
Finalmente, la ecuacion del modelo BD se obtiene al adimensionalizar (3.44)

de acuerdo con (3.45) , para después substituir la expresion resultante en la

ecuacion de evolucion genérica (3.4), resultando:

*2 n
. 1e2M[ A g
ok Ca o p, \ K N
=T A o
ot 2K OX Lm+&—l
K Hy ]
[x j (m_l]%*zﬁ_w
1 9 2 aK*+K*283K* K B, 4)x* 4y, —ﬁlnk—*
4" ox’ ox’ ox° L P H, «
*4
K My
(3.46)

3.2.4 Condiciones iniciales y de frontera

Los modelos de rompimiento de gota antes expuestos consisten en
ecuaciones diferenciales parciales de cuarto orden en el espacio y de primer orden

en el tiempo; en consecuencia se requieren cuatro condiciones de frontera y una
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condicion inicial para su resolucion. Con las condiciones iniciales se determina el

espesor adimensional de la fase mojante al inicio de la simulacion & (x*,O) y por lo

tanto el espesor de la interfase, es decir K(x*,O):k(x*)—S*. Dicho espesor se

considerara constante en todas las simulaciones aqui realizadas. En las
condiciones de frontera se establece el estado del sistema en los limites del

dominio, es deciren x*=-L/2 y x*=L/2, para todo el intervalo de tiempo.

De acuerdo con las observaciones realizadas en estudios experimentales de

microfluidica, el espesor § de la pelicula delgada de la fase mojante, que se forma
en la pared del capilar después de que ésta es desplazada por otro fluido, esta
gobernado principalmente por el balance entre las fuerzas viscosas y de tensién
superficial; es decir, por el nimero capilar Ca (Roman et al., 2017). En los modelos
para interfases liquido-gas, GR y HE, este espesor se calcula con la formulacién

empirica de Bretherton (1961):

8 =1.337Ca** (3.47)

Beresnev et al. (2011b) desarrollaron una teoria hidrodinamica para estimar

el espesor & en sistemas liquido-liquido y realizaron una serie de experimentos
para validarla. Por su parte, Deng et al. (2015) compilaron los resultados

experimentales de estos autores y los ajustaron a la siguiente relacion:
8" =0.0412log,,(Ca)+0.1473 (3.48)

Esta Ultima expresion es valida en el rango 3x10™7 <Ca<1x107? y sera
utilizada para establecer las condiciones iniciales en el modelo BD, es decir cuando
se trate de interfases liquido-liquido.

En los modelos GR y HE se establece la simetria del problema con respecto
al plano x =0, bajo el supuesto de que la gota esta centrada en el capilar, por lo
gue solo es necesario resolver el problema en la mitad del dominio. Lo anterior

implica que en esta nueva frontera:
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= =0 (3.49)

Por otra parte, en algin punto alejado de la constricciéon, X" =d_, se asume
que la interfase permanece sin modificaciones en su posicion. Entonces, se

establece la frontera x" =d_, en la que la posicion de la interfase y su primera

derivada permanecen constantes durante todo el tiempo:

K" (d,,7) =2 (d,) =& (3.50)
oK’ (x*,«:) _ N (x) 35
ox’ - ox’ .

Cabe sefialar que la determinacion de la posicion de la frontera, d,, requiere
la ejecucion de varias simulaciones con distintas condiciones de flujo, considerando
d, =+L/2, para después establecer el punto a partir del cual no se observan

cambios en la posicién de la interfase para ninguno de los casos.

En cuanto al modelo BD, las condiciones de frontera se establecen peridédicas
para evitar reflexiones artificiales en la frontera (Beresnev y Deng, 2010), de tal
forma que para todo el tiempo de simulacion la posicion de la interfase coincide en

las fronteras:

K (-L/2,1) =« (L/2.7) (3.52)

3.3 Resumen del Capitulo

Tal como su nombre lo indica, en este Capitulo se desarrolla la formulacion
matematica para la obtencion de los modelos de rompimiento de gota que ocurre
durante el flujo bifasico en capilares circulares con constriccidbn cuya geometria es
descrita por una funcién sinusoidal. Dicha formulacion se sustenta en dos enfoques

teodricos fundamentales: el de pelicula delgada (Hammond, 1983) y el de pendiente
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pequefia (Gauglitz y Radke, 1988). El problema del rompimiento de gota requiere
determinar el cambio de posicion de la interfase a través del tiempo por lo que toda
la formulacion parte de una expresion matematica derivada del principio de
conservacion de la masa [Ec. (3.3)], la cual requiere una ecuacion explicita del flujo
volumétrico como funcién de la posicion radial de la interfase. Para obtener dicha
expresion se resuelven las ecuaciones de Navier-Stokes para flujo laminar
incompresible, en coordenadas cilindricas y se afiaden a la formulacion las
ecuaciones de Young-Laplace, la de continuidad cuando se trata de interfases
liquido-liquido, y relaciones que definen los esfuerzos superficiales en el caso de

interfases elasticas.

Como resultado de la formulaciéon matematica, se obtienen tres modelos de
rompimiento de gota, en su forma adimensional: GR para sistemas gas-liquido [Ec.
(3.20) ], HE para intarfases gas-liquido elasticas [Ec. (3.31)] y BD para el caso en
que ambas fases son liquidas [Ec. (3.46)]. Estos modelos consisten en ecuaciones
diferenciales parciales altamente no lineales de cuarto orden en el espacio y de

primer orden en el tiempo, cuya solucion se plantea en el Capitulo V.
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IV.METODOS NUMERICOS

El presente Capitulo tiene como principales objetivos describir las técnicas
numeéricas utilizadas para resolver los modelos mateméaticos de rompimiento de gota
presentados en el Capitulo 11l y exponer la metodologia con la que se analizan las
condiciones limites de flujo en las que se inhibe el rompimiento de gota. En el
subcapitulo 4.1 y sus secciones se exponen brevemente, a manera de introduccion
a los métodos de diferencias finitas, algunas técnicas numérica con las que otros
autores han solucionado los modelos de rompimiento de gota, para posteriormente
hacer énfasis en un marco de trabajo propio, basado en métodos espectrales con
la transformada discreta de Fourier, en el que son resueltos todos los modelos.
Mientras que en 4.2 y las secciones contenidas en este subcapitulo, se trata el
problema de la determinacion a priori de las condiciones de flujo en las que ocurre
o se inhibe el rompimiento de gota. Para esto se proponen una serie de
formulaciones empiricas que involucran las variables fisicas del sistema de flujo y

pardmetros de ajuste que son optimizados usando métodos evolutivos.

4.1 Métodos numéricos pararesolver los modelos de rompimiento
de gota

Los modelos de rompimiento de gota presentados en el Capitulo tercero
consisten en ecuaciones diferenciales parciales altamente no lineales de cuarto
orden en el espacio y de primer orden en el tiempo, cuya solucién analitica puede
resultar muy compleja si no se realizan simplificaciones, por lo cual se opt6 por la

utilizacién de técnicas numéricas para su resolucion.

Aunque se ha reportado la solucion numérica de estos modelos, los métodos
con el que se resuelven unos no siempre aplican para la resolucion de otros, o0 no
estan disponibles al ser parte de softwares comerciales. Por ejemplo el modelo
propuesto por Hoyer et al. (2016) es resuelto usando el método de Euler explicito,
mientras que Gauglitz y Radke (1990) solucionan su modelo con el método de

elemento finito de Galerkin. Por su parte, Beresnev et al. (2009) y Deng et al. (2014)
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utilizan modelos de Dinamica de Fluidos Computacional (CFD, por sus siglas en
inglés) como FLUENT® y COMSOL® para validar sus planteamientos tedricos
sobre criterios de ruptura de gota y analizar los tiempos en que ésta ocurre. El
software ANSYS FLUENT® usa el método de Volumenes Finitos para discretizar
las ecuaciones gobernantes, mientras que COMSOL® utiliza Elemento Finito; para
rastrear la posicion de la interfase el primero se basa en la técnica de Volumen de
Fluidos y el segundo en el método Level-set. Beresnev y Deng (2010) y Deng et al.
(2015) resuelven el modelo propuesto por los primeros, empleando el Método de
Lineas implementado en MATHEMATICA®.

Como parte de esta tesis, se propone un esquema de trabajo unificador
basado en la utilizacibn de un método pseudo-espectral con la transformada
discreta de Fourier, con el cual son obtenidas las soluciones del conjunto de los
modelos de rompimiento de gota. No obstante, se exponen brevemente, a manera
de introduccion a los métodos espectrales, algunas de las técnicas numéricas antes
mencionadas y que tienen su fundamento en las diferencias finitas, en que las

técnicas pseudo-espectrales son el caso limite.

4.1.1 Matriz de diferenciacion con diferencias finitas

El método de diferencias finitas para resolver ecuaciones diferenciales
consiste esencialmente en la aproximacion de las derivadas de la funcion por medio
de las diferencias de los valores que adquiere ésta en un numero finito de puntos
del dominio, llamados nodos. De esta forma, la ecuacion diferencial se transforma
en un sistema de ecuaciones algebraicas en el que las incognitas son los valores

de la funcion en dichos nodos.

La aproximacion de una funcion y sus derivadas se puede obtener
considerando la expansion en series de Taylor para diferentes oOrdenes de

truncamiento. Asi, la aproximacion de la derivada de orden d con error de orden p,

de una funcién F(x) se escribe (Eberly, 2008):
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FO(x) =2 3 CF(x

=15 )+0(h?) (4.1)

jH

donde x es la variable independiente, i es un contador que va desde i, hasta i,
y | es el indice del nodo donde se evalla la derivada. Los coeficientes C, se

obtienen a través de un sistema de d+p ecuaciones, en el que la ecuacion

n=0,1...,d+p-1 se determina con:

(4.2)

imzax:inc_ 0, 0<n<d+p-1 y n=d
""|1 n=d

en la que la aproximacion es hacia adelante si se considera que i, =0 vy
i« =d+p—-1; hacia atras cuando i, =0y i, =—(d+p—1); las diferencias son
centradas al establecer que i, =-i, =(d+p-1). Por ejemplo, para la

aproximacion de la primera derivada con diferencias centradas considerando un

error O(hz), se tiene que d=1, p=2, i =-., =1; entonces de (4.2) resulta

C={-10,1}/2. Al escribir estos valores en (4.1) se obtiene:

FY(x,) = F(X”);hF<X'“) +0(h*) (4.3)

Generalizando para todos los nodos del dominio, resulta la llamada matriz de

diferenciacion:

FY(x,) [0 Y2 ~127[F(x,)
_1/2 o
—ht : (4.4)
.0 12
FO(x,)] LY2 ~¥2 0 J[F(xy)]

De forma analoga, si en lugar de O(hz) evaluamos para O(h“) los

coeficientes resultan en C = {1—8,0,8,—1}/12; por lo que la aproximacion es:
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F(x._,)-8F i1 8F i -F 2 A
F(l)(xj): (XJ—) (X Z_Zh (X ) (X )+O(h) (4.5)

La matriz de diferenciaciébn de la primera derivada, para este orden de

aproximacion, es:

FY(x,) [ 112 —2/3][F(x,)]
o-112 1/12
L2380
=h* .0 : (4.6)
. —2/3
~1/12 112 -
F (xy) | 2/3  -112 1L F(xy) ]

Otra forma de obtener las aproximaciones de las derivadas, ademas de la
utilizacion de las expansiones en series de Taylor, es mediante interpolacién local y

diferenciacion. Para esto, considérese que p; es un polinomio Unico de grado <2
en el que p;(x.)=F(xu). p(x)=F(x) v pj(x.)=F(x.); ademas que
F(l)(x].) = pj(l)(xj). Lo anterior para todo j=12,...,N; donde N es el nimero total de

nodos en que se divide el dominio. Entonces, para un j dado el polinomio

interpolante es:
p.(x)= a_l(x)F(xj_l) +a, (x)F(xj) + al(x)F(le) (4.7)

donde  a,(x)=(x-x)(x-x.,)/20*, &, (x)=—(x-x.)(x=x.,)/n y

a,(x)= (X —xj_l)(x _XJ)/ZhZ :

Diferenciando (4.7) y evaluando en el nodo de interés (X;) se obtiene (4.3).

De forma analoga, si se considera un polinomio de grado <4 que coincida con la
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funcién en p, (x]ﬁ) = F<in2)’ P, (xjﬂ) = F(xjﬂ) yp, (XH) = F(XH), procediendo de la

forma antes descrita se llega a la aproximacion dada por (4.5).

En el procedimiento de interpolacién expuesto se consideraron diferencias

finitas de segundo O(h*) y cuarto orden O(h*), cuyas matrices de diferenciacion

son tridiagonal y pentadiagonal en las que intervienen dos y cuatro nodos,
respectivamente. Al extender este procedimiento para 6rdenes mayores, se
tendrian matrices de diferenciacion mas densas. Los métodos espectrales, que se

exponen mas adelante, tienen su fundamento en llevar el proceso al limite, es decir

trabajar con matrices de diferenciacién de orden N, O(h").

4.1.1.1 Método de Euler explicito

Si bien la discretizacion mediante diferencias finitas no establece por si
misma la solucion de la ecuacidon diferencial, ésta puede ser utilizada para tal
propésito. Tal es el caso del método de Euler explicito, también conocido como
Forward Euler (FE), el cual basicamente consiste en la implementacion de
diferencias finitas hacia adelante en las derivadas de la variable temporal, mientras
que en la variable espacial es valida cualquier aproximacion, ya sea una
diferenciacion sencilla a través de diferencias finitas 0 mas elaborada como en el

caso de los métodos pseudo-espectrales.

El método FE para resolver EDO y EDP es sencillo de implementar y se
expone aqui a forma de introduccién a los métodos de lineas y pseudo-espectral,
en los que se profundiza mas adelante. Para ejemplificar el método, tomemos por

ejemplo la ecuacion de adveccion lineal:

oc U oc

Syt 4.8
ot OX (4.8)
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donde c es la variable dependiente y U es un coeficiente; sujeta a la condicion de

frontera c, y a la condicional inicial c®.

Entonces, para una aproximacion espacial en diferencias finitas centradas

con O(hz) y la correspondiente discretizacion temporal, de acuerdo con (4.1) y (4.2)

se tiene:

t t
Cin = Cia (4.9)

j i g
At AX

Dado que en el tiempo inicial se conocen todos los valores de c}:‘) , s posible

calcular los valores que adquiere la variable dependiente en el siguiente paso de

tiempo a partir de éstos:

+ At
¢ =c! —Eu(c}ﬂ—c}fl) (4.10)

donde C =UAt/Ax es el llamado numero de Courant.

4.1.2 Método de Lineas

La idea basica del Método de Lineas (ML) es reemplazar las derivadas
espaciales en la ecuacion diferencial parcial (EDP) con aproximaciones algebraicas
(Schiesser, 2012). Hecho esto, solo la variable del valor inicial, tipicamente el
tiempo, se mantiene como la variable independiente con lo que se puede formular
un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias (EDOs) que aproximen la
ecuacion diferencial parcial. El sistema resultante se resuelve como un problema de
valor inicial usando cualquiera de los algoritmos existentes para este tipo de

problemas, por ejemplo el ampliamente conocido método de Runge-Kutta.
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De acuerdo con los preceptos del ML arriba mencionados, si en la ecuacion
(4.8) la derivada espacial se aproxima con diferencias finitas centradas, como en
(4.9) , se obtiene el sistema de N EDOs:
dc, C.,,—C,
d_tJ __yo it - j (4.11)

El Método de Lineas esta implementado en el softwvare MATHEMATICA®
(Knapp, 2008), el cual toma ventaja de los algoritmos desarrollados previamente
para resolver sistemas de EDOs y que resultan ser sumamente eficientes. El
software MATHEMATICA fue utilizado por Beresnev y Deng (2010) para resolver su
modelo de rompimiento de gota para interfases liquido-liquido (modelo BD). Con
ayuda del software reportan simulaciones en el orden de minutos, mientras que con
modelos comerciales de CFD los tiempos computacionales requeridos son de
aproximadamente un dia por escenario. También fue empleado por Deng et al.
(2015) para evaluar el modelo BD bajo diferentes escenarios de flujo en un amplio
rango de geometrias de poro y asi determinar el limite superior del nUmero capilar

en el que se inhibe el rompimiento de gota.

4.1.3 Diferenciacién pseudo-spectral de Fourier

La idea detrds de los métodos espectrales es llevar el proceso de

interpolacion utilizado en las diferencias finitas al limite; es decir, trabajar con

interpolantes y matrices de diferenciacion de orden N,O(hN), en las que

intervengan todos los nodos del dominio para la determinacion de las derivadas en

uno de éstos.

En estos métodos, la solucion a la ecuacion diferencial se expande como un
interpolante global, que puede ser una funcidn trigopnométrica o un polinomio. En
otros meétodos, como el de diferencias finitas o el de elemento finito, la expansion
involucra interpolantes locales como polinomios definidos a tramos, por lo que la

exactitud en los métodos espectrales es superior (Weideman y Reddy, 2000). Sin
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embargo, en lugar de trabajar con matrices de diferenciacion dispersas, los métodos
espectrales requieren matrices completas y restricciones de estabilidad mas
severas. En general, los métodos espectrales de colocacion son adecuados para
resolver Ecuaciones Diferenciales Parciales (EDP) u Ordinarias (EDO) con alta
precision en dominios simples y en los casos en que los datos que definen el

problema son suaves.

Se hace la diferenciacion de dos enfoques dependiendo si el dominio es
periodico o no periodico. El método espectral de Fourier se basa en la utilizacion de
interpolantes trigopnométricos en dominios peridédicos. Mientras que para dominios
no periédicos se utilizan otras funciones interpolantes como las de Chebyshev,

Hermite, entre otras.
4.1.3.1 Latransformada discreta de Fourier

La aproximacion de una funcion periédica en el intervalo [x,,x, ] con periodo
Pe = x, —X,, en este caso la posicion de la interfase «(t,x), se puede realizar con
la serie de Fourier en su forma discreta, la cual se define como:

M
K (t,x) ~ a, + Y a, cos(mayx) +b,, sin(maw,x) (4.12)

m=1

donde M es el nimero de arménicas m=1,2,...,M de la serie; y o, =2r/Pe . Los

coeficientes a, y b,, estan definidos por:

a =£ XNKdXz(LJiK. (4.13)
° pe’x N-—1)&~"]

a =2 "k cos(ma x)dXz(ijiK.cos(mm X;) (4.14)
" Pe’x ° N-1)=" o

b =2 " ksin(ma x)dXz(ijiK.sin(mm x;) (4.15)
" Pe’x ° N-1)="" o
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Otra notacion empleada para escribir la serie de Fourier de una funcion es

mediante su forma compleja:

Kk(T,X)~ i c, emX (4.16)

m=—o0

donde los coeficientes ¢, estan definidos por:

c. = L cemook gy (4.17)
p

Los métodos espectrales con series de Fourier utilizan la transformada de

Fourier y su inversa para establecer el interpolante global de diferenciacion. La

transformada de Fourier de una funcion periodica, en un dominio de T =2x, con N

nodos espaciados a una distancia h=2r/N, y nimeros de onda, k, que sean

multiplos enteros de =/h=N/2, se establece por medio de:
ik

k=hYe (4.18)
=1

para toda k=-N/2+1,...,N/2; donde k es la variable en el espacio de Fourier o

namero de onda. Mientras que la transformada inversa de Fourier esta definida por:
1 N/2 ikx. .

K== Y e, (4.19)

| =
21 N2

El célculo de la transformada discreta de Fourier y su inversa se puede
realizar por medio del algoritmo propuesto por Cooley y Tukey (1965) conocido
como Transformada Réapida de Fourier (FFT, por sus siglas en inglés). Aqui, la
aproximacion de las derivadas que definen los modelos de rompimiento de gota se

realiza a partir de la implementacion de la FFT y su inversa (IFFT) a los valores del

radio de interfase para cada paso de tiempo K(t,x*), estableciendo asi el método

espectral de diferenciacion espectral. El siguiente diagrama muestra el
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procedimiento utilizado para realizar la diferenciacion espectral con series de

.

Datos de entrada:
Interfase en el tiempo t 2 x(x*,1)
Intervalo de estudio [-L/2 L/2]

Fourier:

v
Calculo de numeros de onda:
k =-N/2+1, -N/2, ..., N/2
v
Calculo de la TDF con FFT:
K =FFT(x)
v
Derivada en el espacio de Fourier:
K =R’kv—1 k(2n/L)
ﬁ'(O,t) =0

v

Derivada en el espacio fisico:
K’ =Re[IFFT (&) ]

v

<>

Figura 4.1 Diagrama de flujo para la obtencién de la diferenciacion espectral de Fourier
de una funcion periédica de N puntos par y periodica, utilizando los
algoritmos de FFT y IFFT (Cooley y Tukey, 1965).

4.2 Namero capilar limite (Caiim)

Los estudios tedricos acerca del rompimiento de gota tienen tipicamente dos
objetivos: 1) el desarrollo de modelos que describan la evolucion de la interfase
entre las fases mojante y no mojante hasta que ocurre el rompimiento de gota, si
este ocurre, y 2) la definicion de criterios de ruptura para establecer a priori la

ocurrencia o inhibicién del rompimiento de gota (Deng et al., 2014).
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En cuanto a este ultimo tema de interés, cabe sefalar que los enfoques
actuales que establecen la ocurrencia del rompimiento de gota han sido formulados
para condiciones cuasi-estéaticas de flujo, en las que los mecanismos que gobiernan
el flujo son controlados por la geometria del capilar. Sin embargo, algunos estudios
sugieren que el rompimiento de gota no ocurre por arriba de un valor umbral del
namero capilar y dadas ciertas razones de viscosidad, ain cuando se cumplen los

criterios estéticos de ruptura.

Pefia et al. (2009) observan que durante el flujo a nimeros capilares altos las
fuerzas viscosas predominan sobre las superficiales. Debido a esto, la fuerza que
conduce el flujo de la fase mojante hacia la constriccion tiende a desparecer y con

ello inhibir el rompimiento de gota. Estos autores sefialan que, en condiciones limite,
es decir, Ca — oo, o/(Q/nRi)pz — 0: “debe existir un valor critico finito del nimero

capilar por encima del cual el esfuerzo cortante en la pared es mas fuerte que el

flujo conducido por capilaridad y no se observe el snap-off ”.

Con relacion a lo anterior, Deng et al. (2015) realizan un estudio numeérico en
el que analizan la existencia de un limite superior del nimero capilar en el que se
inhibe el rompimiento de gota, aun cuando se cumplen los criterios estaticos de
ruptura. Aunque debe observarse que los autores limitan su andlisis a una razén de

viscosidades igual a la unidad.
4.2.1 Modelo empirico de Caiim por agrupacién entorno a a

Si se evalla el modelo MDB, representado por (3.46), a partir del limite

inferior del nimero capilar, Ca =3x10", dados un valor de longitud L y razén de
radios a, que cumplan con los criterios de ruptura estaticos, es de esperarse que
ocurrira el rompimiento de gota; pero cuando Ca aumenta, se encuentra un valor

critico de Cadonde la ruptura se inhibe. Este limite superior se denomina Ca,,, .
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Los valores de Ca para diversas combinaciones de longitudes

lim
adimensionales L razén de radios a y para unarazén de viscosidades k =, /u, =1,
obtenidos por Deng et al. (2015) siguiendo un procedimiento similar al arriba
expuesto, son mostrados en la Figura 4.2. En esta figura, para un valor especifico
de a, el valor del limite superior de Ca muestra un comportamiento singular en
términos de umbral de ruptura, donde éste crece y después decrece conforme
aumenta L. Este comportamiento puede interpretarse por la competencia entre el
desequilibrio en la presion capilar y el tiempo de traslado de la fase mojante del poro
hacia la garganta; ya que ambos se incrementan conforme crece L. Por ejemplo, el
incremento de la diferencia de presiones tiene una dependencia cuadrética con L
(Beresnev et al., 2009; Ec. 5). Por otro lado, para un valor de L dado, conforme la
razon de radios disminuye crece el desequilibrio en la presién capilar mientras que
los tiempo de ruptura, y por lo tanto los de traslado, se reducen (Deng et al., 2015;

Fig. 4). En consecuencia para valores de a menores Ca, aumenta.

lim

De acuerdo con el comportamiento de Ca,  expuesto anteriormente, las

lim
condiciones criticas de Ca en qué se inhibe el rompimiento de gota, quedan
definidas conforme varia o se fija alguna de las dos variables geométricas (longitud
y razon de radios). Por lo que se buscO establecer una relacion entre estas
condiciones criticas de la dinamica del flujo y una forma integral de la geometria, en

este caso el gradiente geométrico, a .

El valor de a no es exclusivo de una Unica configuracibn geométrica,

distintas combinaciones de a y L resultan en un mismo valor de a. Por ejemplo,

valores de L ={16,15,14,...,10} y su correspondiente a ={0.20, 0.25,0.30, ...,0.50},

se agrupan en 6 =0.10. Para este estudio, se definieron grupos de configuraciones
geomeétricas que cubrieran el rango de ambas variables geométricas de 2<L <16

y 0.2<a<0.5. Cada grupo es representado por un valor de & . Para cada grupo de

a
lim

configuraciones geométricas fueron obtenidos los valores asociados de Ca

correspondientes, utilizando el modelo de la Ec. (3.46). Como se habia previsto
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Figura 4.2  Gréfica de los valores del limite superior del nimero capilar en que se
inhibe el rompimiento de gota (Ca,,,) dada una razon de radios, a, y
longitud adimensional de poro, L ; para una razén de viscosidades de
k=1.00. Se muestran simultdneamente las rectas de ajuste que
agrupan, con respecto a L, los valores de Ca,  entorno a un mismo

valor de gradiente geométrico, a. .

lim

intuitivamente, estos valores de Ca’ al ser agrupados por & guardan cierta

lim
relacion con la geometria, de tal manera que se ajustan adecuadamente si se

lim

emplea Caj =mL +b,; en donde m, y b, son parametros del ajuste.
En la Figura 4.2, por ejemplo, se muestran las rectas de ajuste de Ca’ para
los grupos de configuraciones geométricas  correspondientes a

Oy = {0.125, 0.105, 0.088} en las que m, = 10 {8.26, 5.8], 3.97} y

b, =—10°{5.80,4.60,3.51}, las cuales coinciden con los valores de Ca,,

obtenidos por Deng et al. (2015). Por otro lado, los valores de los coeficientes que

toman todo el conjunto de relaciones lineales del tipo Ca* =mL +b,, siguen una ley

lim i
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en potencia con ¢, de laforma: m =da,° y b, = fa,?, donde los parametros de ajuste
son d, e, f y g. Con base en el comportamiento lineal expuesto y las relaciones

empiricas, se propone una formulacion para reproducir la familia de curvas de Ca

lim

en funcion de la geometria del capilar:

Ca_ =d&cL +fal (4.20)

lim

Los parametros con los que se obtiene el mejor ajuste para el modelo de la
Ec. (4.20) se determinaron considerado el método conocido como Differential
Evolution (Storn y Price, 1997); en el que se estableci6 la funcidén objetivo como un

problema de optimizacion de minimos cuadrados:

min E(\V) = (]/Z)ZZl[Canm —Caim (\V)T (4.21)
dada la correspondencia y = {x,, X,, X, X, } ={c,d, e, f}.

La metodologia descrita en este apartado se utiliza para extender el analisis
del niumero capilar limite, Caim, a otras razones de viscosidad diferentes a la unidad,
con lo cual resulta un criterio de ruptura dinamico general que consideran también
algunos aspectos de la reologia del sistema bifasico, como lo es precisamente la
razon de viscosidades. En el siguiente Capitulo, RESULTADOS Y DISCUSION, se
expone la evaluacién del criterio de ruptura obtenido siguiendo la metodologia
presentada.

4.3 Resumen del Capitulo

En la primera seccion de este Capitulo se explica el esquema de trabajo
propuesto para resolver numéricamente los modelos de rompimiento de gota,
independientemente del tipo de interfase con la que se trate. Este esquema esta
basado en la diferenciacion pseudo-espectral con series discretas de Fourier (PEF)

la cual utiliza los algoritmos de la transformada rapida de Fourier (FFT) y su inversa
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(IFFT) para aproximar las derivadas de una funcién discreta (Figura 4.1). El método
resulta adecuado sobre todo para dominios periddicos, como es el caso de la
geometria supuesta para la pared del capilar. A manera de introduccion a la
diferenciacion pseudo-espectral se hace un repaso de los conceptos principales del
meétodo de diferencias finitas. Complementario a esto, se exponen los esquemas
numéricos de Euler Explicito (FE) y del Método de Lineas (ML), los cuales han sido
utilizados por otros autores para resolver algunos casos de los modelos de

rompimiento de gota.

En la segunda seccion del Capitulo se trata sobre la metodologia propuesta
para establecer un modelo empirico que estime el nimero capilar limite (Caim) en
gue se inhibe el rompimiento de gota, dadas cierta geometria y condiciones de flujo,
el cual puede emplearse como criterio de ruptura para condiciones dinamicas de
flujo. El modelo referido, se obtiene a partir del ajuste lineal de aquellos valores de

Ca, . obtenidos para diferentes combinaciones geométricas que se agrupan en un

lim
mismo valor de gradiente geométrico a, y la longitud L correspondiente. Del
conjunto de estas rectas de ajuste, se generan otras relaciones a modo de leyes de
potencia, con sus respectivos parametros de ajuste, con las que se constituye el

modelo empirico del Ca, . Si bien esta metodologia se define para una razén de

lim

viscosidades igual a la unidad, sirve para extender el analisis del Ca, a otras

lim

razones de viscosidad, tal como se expone en el siguiente Capitulo.

51



V. RESULTADOS Y DISCUSION

En este Capitulo se exponen los resultados obtenidos al aplicar la
metodologia numérica desarrollada en el Capitulo 1V para resolver los modelos de
rompimiento de gota y establecer criterios de ruptura. Al igual que en el capitulo
anterior, el presente se divide en dos partes principales. En la primera parte se
destacan los resultados obtenidos con el esquema de trabajo unificador propuesto,
basado en la utilizacion del método pseudo-espectral con la transformada discreta
de Fourier (PEF), con el cual son resueltos el conjunto de los modelos de
rompimiento de gota. En la segunda parte de los resultados, se expone primero el
comportamiento del nimero capilar limite para diferentes razones de viscosidad, asi
como la influencia de ésta en el tiempo de ruptura. Lo anterior es una extension del
analisis numérico actual reportado en la literatura. Seguido de esto, se presenta la
evaluacion de los criterios dindmicos de ruptura formulados a partir de la
metodologia desarrollada para los modelos empiricos de Caim, pero aplicada a
casos en los que la razén de viscosidades es diferente de la unidad. Al final de cada

apartado se presenta la discusion de los resultados presentados.

5.1 Modelacién del rompimiento de gota

Cada uno de los modelos de rompimiento de gota para los diferentes tipos
de interfases a (GR para gas-liquido; HE en gas-liquido elasticas; BD cuando es
liquido-liquido) han sido resueltos con una técnica numérica diferente; lo que puede
ser una limitante al tratar, por ejemplo, de evaluar el efecto de diferentes fluidos en

un mismo sistema de flujo.

En esta seccidn se presentan los resultados de la simulacién con los modelos
de rompimiento de gota obtenidos con el esquema pseudo-spectral basado en
series de Fourier, asi como su comparaciéon con resultados reportados en la

literatura, obtenidos con otras técnicas numeéricas.
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5.1.1 Rompimiento de gota en interfases gas- liquido

El modelo de rompimiento de gota para interfases gas-liquido propuesto por
Gauglitz y Radke (1990), aqui llamado GR y representado por (3.20), fue resuelto
por los autores mencionados por medio del método de Elemento Finito de Galerkin
(EF-G). En la Figura 5.1 se muestra el resultado de evaluar el modelo GR con el

método PEF para una razon de radios a=0.2, pendiente de pared de poro de

a = 0.1. La condicién inicial se define para Ca =8.94x10™*.

Una variante importante del modelo GR es la que considera un capilar recto,
es decir el caso en el que X =1. Recientemente Zhang et al. (2016) resuelven esta
variante del modelo GR utilizando el solver de MATLAB® para EDP basado en el
algoritmo de discretizacion espacial propuesto por Skeel y Berzins (1990) . En la
Figura 5.2 puede observarse los resultados de la modelacion con el método PEF y
su comparacion con lo reportado en la literatura para un espesor inicial adimensional

de £ =0.12 y longitud de onda maxima de A, =2¥’rx.

5.1.2 Rompimiento de gota en interfases elésticas liquido-gas

En cuanto al modelo HE para interfases elasticas gas-liquido [Ec. (3.31)],
Hoyer et al. (2016) optan por un método sencillo para su resolucion, el de Forward
Euler (FE). La comparacion de los resultados reportados por los autores antes
mencionados y los que se obtienen con el método numérico aqui propuesto (PEF),

se enfocan primero en la evolucién del radio de interfase en la parte central de la

garganta del capilar (x*:o) para a=0.2, a=0.1, Ca=0.1 y valores del

coeficiente adimensional de elasticidad, K, mayores y menores a la unidad, lo cual
se muestra en la Figura 5.3 y en la Figura 5.4, respectivamente. Después, en la

Figura 5.5, se muestran la evolucion del perfil de la interfase para la misma

geometriay K =0,0.4,0.8,1.1 .
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Figura 5.1 Perfiles de la evolucién de la interfase gas-liquido obtenidos mediante la

solucion del modelo GR con el método PEF y su comparacién con los
reportados por Gauglitz y Radke (1990) con EF-G, para a=0.2, a=0.1y

Ca=8.94x10". Se muestran los resultados a diferentes tiempos
adimensionales: t=1500 — ; t=3000 ; T=5300 —.
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Perfiles de la evolucion de la interfase gas-liquido obtenidos mediante la
solucion del modelo GR para capilares rectos, con el método PEF y su
comparacion con los reportados por Gauglitz y Radke (1990) con EF-G y Zhang

et al. (2016) con MATLAB ®, para £=0.12 y A__ =2"’n. Se muestran los
resultados en: t=885.4 — ; 1=2766.2 — ; t1=128704 — .
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Figura 5.3 Evolucion del radio de interfase « al centro de la garganta del capilar (x = O)

con el modelo HE para a=0.2, o =0.1, Ca=0.01 y K" =0.4. Se comparan los
resultados reportados por Hoyer et al. (2016) con el método FE (linea continua)
y los obtenidos con el método PEF (linea punteada).
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Hoyer et al., 2016

0.13 ! | { I I ! \ ! \
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000 10000

1

Figura 5.4 Evolucion del radio de interfase « al centro de la garganta del capilar (x = O)

con el modelo HE para a=0.2, a=0.1, Ca=0.01 y K" =1.1. Se comparan los
resultados reportados por Hoyer et al. (2016) con el método FE (linea continua)
y los obtenidos con el método PEF (linea punteada).

5.1.3 Rompimiento de gota en interfases liquido-liquido

La solucion del modelo BD para interfases liquido-liquido es reportada por
Beresnev y Deng (2010) utilizando el Método de Lineas (ML) implementado en
MATHEMATHICA®. Para la comparacion de los resultados de este modelo, se
toman dos casos de interés, en el primero se evalla la sensibilidad al cambio de la
pendiente de poro o, después se evalla el efecto de la razén de viscosidades. Los

anterior se muestra, en la Figura 5.6 y la Figura 5.7, respectivamente.
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Figura 5.5 Perfiles de la evolucion de la interfase elastica gas-liquido obtenidos mediante
la solucién del modelo HE con el método PEF y su comparacion con los
reportados por Hoyer et al. (2016) con el método FE, para a=0.2, a=0.1y
Ca=0.01. Se muestran los resultados para diferentes coeficientes de

elasticidad: K" =0 — ; K" =0.4 ;K'=08— ;K =11

Pared de poro A*(x*)

— — — - Interfase inicial x*(x*,7=0)
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Figura 5.6 Comparacion de los perfiles de la interfase momentos antes de la ruptura,
obtenidos con el Método de Lineas (Beresnev y Deng, 2010) y el Método PEF
para el modelo MDB. Los resultados corresponden a las simulaciones

realizadas para Ca=10", a=0.6, & =0.5R;", p,/n, =10 y las pendientes
geomeétricas: a.=0.45 —; 0. =0.225 ; o=0.0695 —.
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Figura 5.7 Comparacién de los perfiles de la interfase obtenidos con el Método de Lineas
(Beresnev y Deng, 2010) y el Método PEF para el modelo MDB. Los resultados

corresponden a la simulaciones realizadas para los casos: Ca=10", o.=0.729
Yy u/u,=10 —; Ca=3x10°, a=0.0695 y u,/u, =0.1 —. En ambos
casos a=0.6 y 8§ =0.5R; .

5.2 Efecto delarazdn de viscosidades en el rompimiento de gota

Esta seccion trata sobre la extension del analisis numérico del numero capilar
limite para viscosidades arbitrarias de las fases. El analisis numérico actual
desarrollado por Deng et al. (2015), cuyos principales resultados se resumen en la

Figura 4.2, se limita a viscosidades iguales de las fases mojante y no mojante

(k =1). Sin embargo, como se ha observado en experimentos de microfluidica, la

razon de viscosidades afecta la dindAmica del flujo y en algunos casos puede inhibir

el rompimiento de gota.

El analisis que aqui se presenta consiste en la evaluacion del
comportamiento del numero capilar y del tiempo de ruptura para diferentes
configuraciones geométricas y razones de viscosidad. El primer caso, referente al
namero capilar limite, se expone en el epigrafe 5.2.1; mientras que lo relacionado
al tiempo de ruptura se ve en 5.2.2. Con los resultados de este andlisis y utilizando
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la metodologia planteada en 4.2.1, se proponen una serie de formulaciones

empiricas a manera de criterio dindmico de ruptura, lo cual se desarrolla en 5.2.3.

5.2.1 Efecto de larazén de viscosidades en Caiim

En el caso de viscosidades no nulas de las fases, el esfuerzo cortante en la
interfase es quien resiste el flujo de la fase continua. Dicho esfuerzo tiende a
incrementarse conforme aumenta la razén de viscosidades, por lo que el

rompimiento de gota puede no ocurrir para ciertos valores de ésta.

Con el objetivo de conocer el efecto del radio de viscosidades en el
comportamiento del numero capilar limite, Caim, Se realizaron una serie de
simulaciones del modelo de rompimiento de gota para interfases liquido-liquido
(modelo BD), en un rango de razon de viscosidades de 0.75 <k <20 v, al igual que
en la Figura 4.2, para un rango de razén de radios de poro entre 0.2<a<05 Yy
longitudes adimensionales de 2<L<16. Los principales resultados de estas

simulaciones se explican a continuacion.

La Figura 5.8 muestra el comportamiento de Ca,, para a=0.20 y diferentes

valores de razon de viscosidades, k , mientras que en la Figura 5.9 se grafican las
familias de éste para un valor fijo de k y un rango de radios adimensionales. Los

resultados mostrados en la Figura 5.8 y la Figura 5.9 reflejan la tendencia general

de Ca,,, para las variables de interés.

Un aspecto notable en la Figura 5.8 es que el incremento de los valores de

Ca,  a partir de la frontera vertical izquierda se vuelve mas suave conforme el valor

lim

de k crece, con lo que el valor maximo de Ca, disminuye al aumentar k. En

lim
contraparte, el decremento a partir del punto maximo es mas pronunciado al
incrementarse k ; incluso, para valores moderados de éste, se originan fronteras

derechas que indican el limite superior de L para la curva. En la serie de graficas
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de la Figura 5.9, resalta que el rango de a en que ocurre el rompimiento de gota
para condiciones dinamicas se reduce con el incremento de k. Por ejemplo, para
k=15 Yy a=0.5 no existen valores de Ca,,, a ninguna longitud; es decir que el

rompimiento de gota, dada esta combinacion de valores, puede ocurrir solo para

condiciones estaticas.

Entonces, el principal aspecto a destacar respecto al efecto del radio de

viscosidades en Ca,,, mostrado en la Figura 5.8 y la Figura 5.9, es que el

incremento de k conlleva invariablemente a una reduccion de los casos en los que
ocurre el rompimiento de gota; ya sea en un rango menor de longitudes de poro L,

razon de radios a, o del nimero capilar Ca.

5.2.2 Efecto de larazdn de viscosidades en el tiempo de ruptura

Otro aspecto importante en la dinamica del rompimiento de gota es el tiempo
en que ocurre este proceso. En esta seccion se analiza como afecta la variacion de
la razdén de viscosidades en el tiempo de ruptura (snap-off time) para algunas de las

configuraciones geométricas y los rangos de Ca evaluados en la seccién anterior.

Aqui, el tiempo de ruptura t, se define como el lapso de tiempo entre el inicio

de la simulacién, establecidas las condiciones iniciales, y el instante en que ocurre
el rompimiento de gota, es decir el momento en que el radio de interfase alcanza un

valor minimo establecido cercano a cero.

Para este analisis, el modelo BD es evaluado, primero, para una geometria

fija (L=10,a=0.20), igual viscosidad de las fases (u, =p, >k=1) y Ca se va

modificando a pequefios incrementos desde su limite inferior (Ca = 3x10‘4) hasta
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que se alcanza el Ca, . El mismo procedimiento se repite para otras razones de

lim -
viscosidad. En cada simulacion t, es obtenido. Los resultados de la evaluacion se
ilustran en la Figura 5.10, la cual da muestra del efecto de la razén de viscosidades
en el tiempo de ruptura en un rango de Ca dada una configuracion geométrica. De
forma similar, se obtuvieron las familias de curvas para diferentes radios de
viscosidad k las cuales se muestran en la Figura 5.11. Para cada familia de curvas

k y L sefijany se evalua el tiempo de ruptura en unrangode Ca y a.

En una primera inspeccion de las graficas de la Figura 5.10 y Figura 5.11,
destaca que el comportamiento del tiempo de ruptura difiere significativamente de
la tendencia lineal que se presenta en los modelos numéricos de interfases gas-
liquido (Gauglitz y Radke, 1990; Fig. 11). El comportamiento general de las curvas
del tiempo de ruptura obtenido en las figuras antes mencionadas para interfases

liquido-liquido, se puede caracterizar en los siguientes términos: el valor maximo de

1, corresponde al valor minimo de Ca; después este valor va disminuyendo
gradualmente conforme Ca aumenta, pero esta tendencia es interrumpida por un
repentino incremento de t,. Posterior a esto, 1, continua decreciendo en otro rango
de Ca hasta que se presenta un nuevo incremento. Este comportamiento se repite

hasta que se alcanza el Ca, . Tal como lo reporta Deng et al. (2015) (p. 6, Fig. 5),
el incremento repentino de t, se debe a un cambio en la posicion en que ocurre el

rompimiento de gota.

El efecto mas destacable del radio de viscosidades en el tiempo de ruptura

se aprecia mejor en la Figura 5.10. En esta figura, puede observarse que el
incremento en el radio de viscosidades tiende a comprimir las curvas de . Estas
curvas mantienen su comportamiento general al aumentar k, pero con éste

disminuye el valor de Ca, . Es decir, el incremento en el radio de viscosidades

lim *

causa que el cambio de posicion en el rompimiento de gota ocurra en intervalos de
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Ca cada vez menores; entonces los segmentos de las curvas de t_, delimitados

por los incrementos repentinos, tienden a acortarse.

Notese, también, que en las curvas de la Figura 5.10 para un mismo Ca el
valor de 1, puede aumentar o disminuir conforme lo hace el radio de viscosidades,

sin que se destaque tendencia alguna; lo cual origina que en algunos puntos las

curvas se crucen. En las familias de curvas de t, mostradas en la Figura 5.11 se

distinguen dos comportamientos con respecto al incremento de la razon de radios,
a: 1) el aumento del tiempo de ruptura, lo que es reflejo de la dependencia del
tiempo de traslado de la fase mojante a la constriccion con la geometria 2) El rango
de valores de Ca decrece en cada curva, lo cual es consistente con el

comportamiento de Ca,  mostrado en la Figura 5.8 y la Figura 5.9, y discutido en

lim

la seccién anterior.

Hasta aqui la extension del analisis sobre el efecto de la razén de
viscosidades en la dinamica del rompimiento de gota. Los resultados de este
analisis sirven para formular un criterio de rompimiento de gota para condiciones

dindmicas de flujo, tal como se plantea a continuacion.
5.2.3 Criterio de ruptura para condiciones dinamicas de flujo

Como se vio en los dos apartados anteriores, la ocurrencia del rompimiento
de gota esta determinada no sélo por la geometria del capilar, sino que los factores
dinamicos del flujo y la reologia del sistema influyen en este proceso. Por lo que
resulta pertinente disponer de un criterio de ruptura que tome en cuenta de forma
conjunta los parametros que describen adecuadamente la geometria del capilar
(pendiente geométrica, longitud de onda, razén de radios), los factores dinamicos
del flujo (numero capilar) y algunos aspectos de la reologia del sistema bifasico

(razdn de viscosidades). En este sentido, se aplica el modelo empirico de Ca,  [Ec.

lim
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(4.20)] a las familias de curvas de Ca, para diferentes razones de viscosidades,

lim

con el objetivo de establecer un criterio dinamico de ruptura.

Para empezar, el modelo empirico se aplica para una razon de viscosidades

de k=u,/p, =1. Los resultados se muestran de forma grafica en la Figura 5.12,

donde se hace una comparacién de los valores de Ca,_ obtenidos por Deng et al.

lim
(2015) mediante la solucion numeérica del modelo BD [Ec. (3.46)], y los obtenidos
con (4.20) dada la optimizacion de parametros planteada en la funcion objetivo
(4.21). Como puede observarse en esta Ultima figura, el modelo empirico con los
parametros adecuados resulta favorable para la reproduccion de la familia de curvas

de Ca,_. Entonces, se decide utilizar el modelo para extender el procedimiento a

lim *
otras razones de viscosidad. En la Tabla 5.1 (segunda y tercera columna) se da

cuenta de los parametros de ajuste del modelo de Ca,_ vy el valor que adquiere la

lim

funcién error con éstos, para cada una de las razones de viscosidades enlistadas.

El analisis continua con la inspeccion del conjunto de parametros de la Tabla
5.1, en la que se detectaron tendencias bien definidas entre éstos y la razén de
viscosidades, por ejemplo del tipo logaritmico; lo que permitié establecer un modelo

general de pocos parametros de Ca, , en términos de la geometria del capilar y la

lim ?

razon de viscosidades, de la forma:

Calf, =Ba’[ &'l - Ca"® | (5.1)

lim

donde B=Ak+B y n=In(k°) y los parametros de ajuste son ¥ = {A,B,C,D}.

Después de aplicar el algoritmo de optimizacion al modelo de (5.1), los

parametros toman los siguientes valores: ¥ = {0.0039,0.0586,1.8945,-0.6667} . Los
resultados de la funcion error El(\P) , analoga a (4.21) pero tomando en cuenta (5.1)

se encuentran en la dltima columna de la Tabla 5.1. En la Figura 5.13 se muestran
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Figura 5.12 Gréfica de los valores del limite superior del nimero capilar en que se inhibe

Tabla 5.1 Coeficientes de ajuste y valores de la funcion error para los modelos de Ca

el rompimiento de gota (Ca,

lim

) dada una razén de radios, a, y longitud de

poro, L; para una razon de viscosidades de k=1.00. Se muestran
simultdneamente los resultados obtenidos en la serie de simulaciones
realizadas por Deng et al. (2015) y los del ajuste de la Ec. (4.21).

a

lim

k; v, ={c,d.e,f} ks E(w)” E1()
0.75 0.0698, 1.9781, 0.1349, 1.3443 213 E-5 3.94 E-5
0.90 0.0661, 1.9928, 0.1244, 1.3233 7.91 E-6 9.50 E-6
1.00 0.0793, 2.1209, 0.1518, 1.4593 8.93 E-6 141 E-5
1.50 0.0888, 2.2411, 0.1620, 1.5001 3.80 E-6 1.18 E-5
2.00 0.1091, 2.4070, 0.1974,1.6383 0.0039, 2.48 E-6 1.26 E-5
2.50 0.1294, 2.5263, 0.2302, 1.7269 0.0586, 3.31E-6 1.25E-5
3.00 0.1408 , 2.5991, 0.2483, 1.7836 1.8945, 3.41 E-6 151 E-5
3.50 0.1381, 2.6149, 0.2412, 1.7869 -0.6667 3.77 E-6 1.55E-5
4.00 0.1358, 2.6376, 0.2364, 1.8055 3.91 E-6 1.23E-5
4.50 0.1116, 2.6195, 0.1961, 1.8071 3.95E-6 8.33 E-6
10.0 0.3492, 3.1809, 0.5983, 2.2977 3.52 E-7 4.39 E-6
20.0 0.3424, 3.4302, 0.6009, 2.5870 291 E-7 3.87 E-6

" Léase 2.13 E-5 como 2.13x10°°.
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simultaneamente las familias de curvas de Ca,  obtenidas con los modelos: BD Ec.

lim

(3.46); Ca, de parametros variables, Ec. (4.20); y Ca,  general de parametros fijos,

lim lim
Ec. (5.1). En esta figura se incluye también un diagrama del capilar con las
principales variables en su forma adimensional, en donde se esquematiza la
interfase a instantes de ocurrir el rompimiento de gota, lo cual no ocurre en los casos

en que se excede Ca, , sino que la interfase alcanza un estado de equilibrio

lim ?

cercano a la condicion inicial.

Como puede verse en los resultados de la Figura 5.13 y la Tabla 5.1, los
modelos de las ecuaciones (4.20) y (5.1) reproducen adecuadamente el

comportamiento de Ca,, en el rango de las variables fisicas estudiado, y pueden

servir como criterio de ruptura si se establece que:

Ca<Ca,,(a,Lv,) (5.2)
si se considera (4.20) y el conjunto de parametros variables; o

Ca<Ca,(a L k) (5.3)

al ser utilizado el modelo general (5.1) de parametros fijos.

Es decir, dada una configuracién geométrica, definida por a y L, establecido
un régimen de flujo Ca y conocida la razon de viscosidades k, se evaluan los
modelos empiricos de rompimiento de gota para estos paradmetros, con lo que se

obtiene el Ca, correspondiente. Entonces, para esas condiciones de flujo, la

lim
ruptura ocurrira siempre que se cumpla, por ejemplo, el criterio de ruptura de la
desigualdad planteada en (5.3); o bien, para todos los valores de Camenores al

Ca,,, obtenido.

Al examinar los resultados de la Figura 5.13 y la Tabla 5.1, se observa que

la mejor aproximacion de los valores de Ca, _, obtenidos con el modelo MDB, es la

lim 1
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Figura 5.13 Familia de curvas de Ca,,, obtenidas con diferentes modelos: 1) BD (Beresnev

y Deng, 2010) — 2) Empirico de parametros variables Ca,,, = da‘L +fa® —e—
3) Empirico de parametros fijos Cajy, =B’ [ 6'L—Ca"® | —v—.

gue resulta de la aplicacion del modelo de parametros variables, en tanto que los
resultados del modelo de parametros fijos son también aceptables, pero implican un
error mayor de la funcidon objetivo. Al comparar el error global entre uno y otro
planteamiento, se tiene en el peor de los casos un aumento de un orden de

magnitud.
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Cabe sefalar que, aunque el ajuste matematico aplicado para estimar los

valores de Ca como funcion de la geometria del capilar y la razén de

lim 7
viscosidades, es empirico, debe resaltarse que la fisica del fenomeno estudiado

esta presente en las graficas de Ca,_. Los modelos representados en la Figura

lim *
5.13, como se expone en los siguientes parrafos, expresan el comportamiento del
rompimiento de gota en el que estan involucradas las tres fuerzas competitivas que
regulan este mecanismo: 1) la diferencia en la presion capilar que conduce la fase
mojante hacia la constriccion, 2) la resistencia al flujo de la fase mojante y 3) el

proceso de estrangulamiento (squeezing) de la fase no mojante. Estas fuerzas se

modifican conforme varfan: la geometria del capilar, & = (R; —R;)/(¢/2); el radio de

viscosidades, k =p,/u,; y el nimero capilar Ca = (Q/nRi)uz/cs.

En cuanto a la diferencia de presién capilar en la cresta y en la constriccion
del capilar, que se presenta al inicio del proceso de rompimiento de gota, es sabido
que ésta depende de la diferencia de la curvatura en los puntos de interés del perfil
de la interfase. Y ya que se establecié una condicién inicial paralela a la pared de
poro y acoplada con el nimero capilar local Ca, se acentla la relacion entre éste y
la geometria. De hecho, el criterio de ruptura cuasi-estatico de Beresnev et al.

(2009) parte de la condicion PI>9" > penstieddn nara que ocurra el rompimiento de

gota. Después de una serie de operaciones algebraicas, esta condiciébn puede

escribirse en términos de la geometria y el nimero capilar local como:

L> 2n\/(1—8*)(a—8*) (5.4)
donde & =0.0412log,, (Ca)+0.1473

Este criterio se cumple en todos los casos evaluados aqui, incluso para el

limite superior de Ca (Ca=1x107). Sin embargo, para condiciones dinamicas de

flujo el flujo por diferencia de presion capilar no es la Unica fuerza que interviene en
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la ruptura, por lo que el criterio deja de ser valido. Aunque, como se muestra en la
Figura 4.2, el gradiente geométrico, a., tiene influencia en el comportamiento de

Ca,,,; por ejemplo, para el mismo valor de & Ca,,crece linealmente conforme

aumenta la longitud y disminuye la razon de radios.

Por otro lado, si se considera fija la viscosidad de la fase mojante (u,), el
incremento del radio de viscosidades, k=p,/u,, se dara conforme aumente la

viscosidad de la otra fase. Entonces, conforme k aumenta el flujo de la fase mojante
hacia la constriccion se ve afectado debido al incremento del esfuerzo cortante en
la interfase y que el proceso de estrangulamiento se ve debilitado. Estas
condiciones se intensifican para flujos nimeros capilares altos, donde las fuerzas
viscosas predominan sobre las superficiales. Debido a lo anterior, resulta I6gico
pensar que el aumento de la razén de viscosidades inhiba el crecimiento de la fase
mojante en la constriccion en nimeros capilares altos. Esto puede ser verificado si
se comparan, por ejemplo, las graficas a) k =0.75 y f) k=3.0 de la Figura 5.13. En
esta Ultima gréfica se ha incrementado cuatro veces la relacion de viscosidades en
relacion con la primera, y resulta evidente que el rango de valores en que ocurre el

rompimiento de gota ha disminuido.

5.3 Resumen del Capitulo

La primera seccién del Capitulo que nos ocupa se aboca en mostrar la
bondad del método numérico de diferenciacién pseudo-espectral con series de
Fourier (PEF) como esquema unificador para resolver el conjunto de los modelos
de rompimiento de gota: modelos GR, HE y BD, para interfases liquido-gas,
liguidos-gas elasticas y liquido-liquido, respectivamente. En este sentido, se utiliza
el esquema PEF para resolver algunos casos de los modelos de rompimiento de
gota reportados en la literatura, y de esta forma comparar los resultados obtenidos
por otros autores, empelando otras técnicas numeéricas, con los que resultan del
esquema de trabajo aqui propuesto. Lo anterior se plasma graficamente en la serie

de figuras que va de la Figura 5.1 y hasta la Figura 5.7; en éstas puede apreciarse
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una coincidencia aceptable en la forma que adquiere la interfase, con los diferentes
esquemas numericos. De esta forma se valida el esquema numérico propuesto, el
cual tiene la ventaja de poder ser aplicado al conjunto de modelos de rompimiento
de gota y asi poder evaluar sin dificultades adicionales la respuesta de un mismo

sistema para diferentes interfases.

Lo concerniente al efecto de la reologia, en especifico la razén de
viscosidades, en la dindmica del rompimiento de gota se expone en la segunda
seccion de este Capitulo; el cual cabe mencionar ha sido poco explorado en la
literatura. Entonces, primero, se extiende el analisis actual del nUmero capilar limite

(Ca, )y del comportamiento del tiempo de ruptura para otras razones de viscosidad

lim

distintas de la unidad (Figura 5.8 a Figura 5.11). De este analisis se obtienen

comportamientos bien definidos de Ca,, por el efecto de la razén de viscosidades
(k =p,/u,); por ejemplo la reduccion de los rangos de longitud, razon de radios y

del nimero capilar, en que ocurre el rompimiento de gota al aumentark . Lo anterior
permite extender la metodologia disefiada para la obtencion de un modelo empirico

de Ca,, a un modelo general que tome en cuenta, en forma conjunta, la razén de

viscosidades, la geometria del capilar y el nimero capilar. La aplicacion de este
modelo puede verse en la Figura 5.12 y Figura 5.13, en las que se comparan las
familias de curvas obtenidas con el modelo BD [Ec. (3.46)] y las de los modelos

empirico de Ca,_ [Ec. (4.20) y Ec. (5.1)]. Ademas, con base en estos modelos

lim

empiricos, se proponen criterios de ruptura que son aplicables para diferentes

condiciones reoldgicas y dinamicas de flujo [Ec. (5.2) y Ec. (5.3)].
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VI.CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

El estudio de emulsiones en el sector petrolero es un tema de interés actual.
En esta investigacion se trata el problema de la formacion de emulsiones en el
medio poroso por medio del mecanismo de rompimiento de gota. Dicho mecanismo
ocurre durante el flujo bifasico en capilares con constriccion, cuando el fluido
mojante es desplazado por otro fluido, lo que hace que la fase desplazada deje una
pelicula delgada en la pared, la cual puede aumentar su espesor y romper la
continuidad de la otra fase.

El proceso de rompimiento de gota se aborda aqui, principalmente, desde un
enfoque tedrico a través de modelos matematicos basados en las ecuaciones que
gobiernan el flujo bifasico inmiscible a escala de poro. La formulacién de estos
modelos parte de la ecuacion de conservacion de la masa y utiliza el enfoque
pendiente pequefia para aproximar la curvatura de la interfase en la ecuacion de
Young-Laplace. De acuerdo con la naturaleza de las fases, se trabaja con tres tipos
de modelos: 1) GR para interfases gas-liquido 2) HE para el caso de gas-liquido
elasticas y 3) BD para sistemas liquido-liquido. En el primer y segundo caso la
viscosidad de la fase no mojante se supone despreciable (al ser gas) lo que permite
establecer expresiones explicitas de la presion capilar. Esto no ocurre en el caso de
interfases liquido-liquido, por lo que la formulacion del modelo resulta méas compleja.
La geometria del capilar se supone de forma sinusoidal y periédica.

Los modelos de rompimiento de gota empleados (GR, HE y BD), consisten
en ecuaciones diferenciales parciales no lineales de cuarto orden; las cuales, segun
lo reportado en la literatura, han sido resueltas por diversas técnicas numericas. Lo
anterior representa una de las mayores dificultades detectadas para el analisis del
rompimiento de gota, ya que los esquemas numericos con los que se plantea la
solucion para unos no son siempre aplicables en los otros. Ademas, tal situacion
impide evaluar facilmente, por ejemplo, la respuesta de un sistema al variar una de

sus fases.
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Para solventar dicha dificultad, se propone la utilizacion del método pseudo-
espectral basado en la transformada discreta de Fourier, aprovechando los
algoritmos de la transformada rapida y su inversa. Este método resulta adecuado
para resolver el conjunto de modelos de rompimiento de gota ya que fue
desarrollado para dominios y condiciones de frontera perioddicas. La validacion de
este esquema numérico se hace mediante la comparacion gréfica de los resultados
obtenidos con el método arriba mencionado y los reportados en la literatura
utilizando otras técnicas numéricas. En todos los casos hubo concordancia
aceptable entre ambos. De esta forma, se establece un esquema numérico valido,
que es aplicable a cualquiera de los modelos estudiados, cumpliendo asi con uno
de los principales objetivos de la investigacion.

Establecida la solucion numérica de los modelos matematicos de
rompimiento de gota, se procede a analizar las condiciones limite en que se inhibe
el rompimiento de gota. Se parte de la hipétesis de que el rompimiento de gota en
emulsiones durante el flujo a través de capilares con constricciéon depende de la
interaccion de tres fuerzas competitivas: 1) la diferencia en la presion capilar que
conduce la fase mojante hacia la constriccion 2) la resistencia al flujo de la fase
mojante y 3) el proceso de estrangulamiento (squeezing) de la fase no mojante. A
su vez, estas fuerzas estan determinadas por las principales variables fisicas
involucradas, es decir, la geometria del capilar, los factores dindmicos del flujo y la

reologia de los fluidos.

La tarea consiste en evaluar, a través de los modelos expuestos, la influencia
de estas variables en la dinamica del rompimiento de gota y establecer un criterio
de ruptura para condiciones dinamicas de flujo que permita estimar a priori si ésta
ocurre o0 no. Para esto, se analiza el caso de un sistema con interfase liquido-liquido,
en el que a diferencias de los otros (que involucran gas), la viscosidad no es
despreciable e influye en el equilibrio de fuerzas que determinan las condiciones
limite en que se inhibe el rompimiento de gota. Se cuenta con un antecedente,

reportado por Deng et al. (2015), en el que se analiza, a través de simulaciones del
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modelo BD, la influencia del niumero capilar y la geometria en la inhibicion del
rompimiento de gota; aunque —valga repetirlo- no se explora el efecto de la razén
de viscosidades de las fases en éste. En su andlisis, Deng et al. (2015) mapean en

graficas el limite superior del numero capilar (Ca,_) en que se inhibe el rompimiento

lim
de gota dada una geometria (longitud y razén de radios del capilar). Al estudiar el

comportamiento de las gréficas de Ca, , mencionadas, se detecta que la geometria

lim

determina ciertos comportamientos generales en éstas, por lo que se explora la

posibilidad de relacionar una forma integral la geometria con los valores de Ca,,,.

Esta idea resultdé en un agrupamiento lineal de los valores del limite superior del
namero capilar, asociados a un mismo valor de &, con las longitudes respectivas;
el cual sirvib como base de la serie de ajustes matematicos, en forma de leyes de

potencia, con las que se define un modelo empirico de Ca,  para una razon de

lim

viscosidades igual a la unidad.

Para generalizar el modelo empirico de Ca,_, se extiende el analisis

lim 1

numerico actual para incluir el efecto de la razén de viscosidades en la dinamica del

rompimiento de gota. Lo que resulto en las graficas de familias de curvas de Ca,,

y del tiempo de ruptura para distintas razones de viscosidad. Por lo que ahora, la

metodologia empleada para establecer el modelo empirico de Ca, se hace

lim

extensiva, también, a las familias de curvas de Ca,_, resultando en una ecuacion

lim?
de pocos parametros a modo de criterio de ruptura para condiciones dinamicas de
flujo, la cual incluye de forma conjunta: algunos aspectos de la reologia del sistema
bifasico, como es la razén de viscosidades; los factores dindmicos del flujo,
encapsulados en el numero capilar; y una forma integral de la geometria del capilar,

representada por el gradiente geométrico a.

Algunos apuntes sobre el modelo empirico de Ca,, son necesarios.

Primeramente, debe sefialarse que con la resolucion del modelo BD se determina
si ocurre o0 no la ruptura de gota, el tiempo en la que ésta ocurre y, sobretodo, la

evolucion de la interfase. Sin embargo, la solucion del modelo no es trivial, por lo
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gue si se piensa, por ejemplo, en su implementaciéon en modelos de redes de poro,
conllevaria altos costos computacionales. En contraste, el modelo empirico aqui
propuesto, presenta las siguientes ventajas: 1) relaciona adecuadamente las
principales variables fisicas del sistema con la inhibicion del rompimiento de gota,
2) su comportamiento concuerda con las explicaciones tedricas de ocurrencia del
rompimiento de gota fundadas en la competencia de fuerzas que se presenta en las
fases liquidas 3) pueden ser implementado con facilidad en otros modelos, como

los utilizados en el analisis de redes de poros.

Finalmente, deben mencionarse algunos aspectos que no fueron tratados en
esta investigacion y en los que se podria profundizar en trabajos futuros. El primero
es la formulacion de un modelo para interfases elasticas liquido-liquido, con bases
similares al modelo HE pero en el que se aborden las simplificaciones hechas en
éste por tratarse de un gas. Otro aspecto complementario es la consideracioén de
comportamientos no-newtonianos en el flujo, tipicos de polimeros y otros fluidos
utilizados en la industria petrolera, para ser incluidos en la formulacion del modelo
de rompimiento de gota. Ademas, es de suma importancia la extension de las
metodologias y temas desarrollados en este trabajo de tesis para analizar el
rompimiento de gota en capilares, hacia la modelacion en redes de poros. Si bien
algunos aspectos del rompimiento de gota en redes de poros fueron abordados en
esta investigacion de forma experimental (Anexo A.l), resta la formulacion de
modelos mateméaticos que sean capaces de reproducir los fenbmenos que se

observaron durante los experimentos referidos.
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A. ANEXOS

A.1 EXPERIMENTOS DE MICROFLUIDICA

Como parte de este trabajo de tesis, se efectuaron una serie de experimentos
de microfluidica con el objetivo de visualizar el comportamiento de gotas de

emulsion fluyendo a través de un medio poroso bidimensional.

Los experimentos que a continuacion se exponen fueron realizados en el
Laboratorio de Microhidrodinamica y Medios Porosos (LMMP), perteneciente al
departamento de Mecéanica en la Pontificia Universidad Catolica de Rio de Janeiro
(PUC-RI0). La temperatura del laboratorio fue controlada mediante el uso del
sistema de aire acondicionado para mantenerse en 23°C. Todos los procedimientos

y mediciones propias del experimento fueron realizados en esa temperatura.

El procedimiento experimental consisti6 basicamente en la inyeccion
controlada de emulsiones monodispersas en un dispositivo transparente formado
de una red de microcanales con constricciones montado en un microscopio éptico
con camara digital, para analizar los mecanismos que ocurren durante el flujo de
éstas por el medio poroso como puede ser ruptura, atrapamiento o deformacién al

pasar por constricciones.

A continuacion se describen detalladamente los materiales y métodos

utilizados en estos experimentos.
A.1.1 Formacion de emulsiones monodispersas
Las emulsiones monodispersas son de gran utilidad debido a su estabilidad
y control de sus propiedades. En esta tesis se utilizan emulsiones monodispersas

para tener un mayor control del tamafio de las gotas de ésta, y asi poder monitorear

de forma precisa los mecanismos que ocurren durante el flujo en el medio poroso.
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Los apartados siguientes describen el procedimiento que se siguio para

formar emulsiones monodispersas.

A.1.1.1 Preparacion de las fases de la emulsion

La formacion de emulsiones en laboratorio se inicio con la preparacion de las
fases. Las emulsiones que se utilizaron en los experimentos de esta tesis son del
tipo aceite en agua (O/W). El aceite empleado (fase dispersa) fue de tipo mineral,
Drakeol7, al que se le afiadié colorante sélido, 0.033 g/l, para un mejor contraste
durante su observacion en el microscopio. La fase continua fue agua desionizada,
a la cual se le agreg6 surfactante laurilsulfato de sodio (SLS, Ci12H2sNaO4S) en una
proporcion de 4.6 g/l (dos veces su concentracion micelar critica) para asegurar la
estabilidad de la emulsion. Ambas fases fueron filtradas con membranas de 0.5 um
antes de su utilizacion para evitar impurezas. Las sustancias que fueron afiadidas
a las fases se mezclaron utilizando un agitador magnético CORNING PC-420D a
150 rpm durante 4 h. La Figura A1.1 muestra algunas etapas de la preparacion de
la fase continua. La solucién de agua con surfactante tiene una viscosidad a 23°C

de p, =0.97 mPa, mientras que el aceite de p, =20.0 mPa; la presion superficial

del sistema es ¢ =11.8 mN/m.

Una vez preparadas las fases son almacenadas en recipientes de vidrio
(Figura A1.2), siendo éstas los insumos bésicos en la preparacion de emulsiones.
Para producir emulsiones se utilizaron dos técnicas microfluidicas: 1) Flujo cruzado

en microdispositivo T-Junction, 2) Co-flujo en microdispositivo de capilares.
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a)

Figura A1.1 Preparacién de la fase continua a) Surfactante en polvo SLS b) Agitador
magnético c) Vaso de vidrio con agua desionizada y surfactante siendo
mezclados en el agitador magnético a 150 rpm.

Figura A1.2 Después de ser preparadas, las fases son almacenadas en frascos de vidrio
a) Fase continua (agua con surfactante) b) Aceite Drakeol7 con colorante.
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A.1.1.2 Flujo cruzado en microdispositivo T-Junction

Para formar emulsiones monodispersas con la técnica microfluidica de flujo
cruzado, se utilizé un microdispositivo del tipo T- Junction de vidrio (Dolomite®). El
dispositivo esta disefiado para aplicaciones como la mezcla de fluidos, micro-
reacciones y la formacion de gotas. Consiste de dos microcanales hidrofilicos, de
seccion transversal oval constante. Los microcanales se unen en un punto formando
una bifurcacion en forma de “T”, donde se cruzan los flujos, para inducir la ruptura
de una de las fases; después de este punto de cruce, el canal horizontal de la “T”
(Canal 2 en la Figura Al1.3) continda hasta llegar al punto de salida del flujo. En la
Figura A1.3 se muestran sus principales caracteristicas y componentes.

Algunas de las ventajas de este microdispositivo es que es compacto, tiene
una alta visibilidad; de acuerdo con el fabricante la superficie de los canales es muy
lisa, permite trabajar con un amplio rango de temperaturas y presiones, ademas de

tener una excelente compatibilidad quimica.

A continuacion se describe el protocolo experimental que se siguié para
formar emulsiones monodispersas en este microdispositivo. Primeramente se
llenaron jeringas de plastico (BD plastipak) con las fases, una con la solucion que
se prepard de agua con surfactante y otra con el aceite con colorante. Cada una de
las jeringas se conectd a una manguera transparente, que a su vez se conecto al
microdispositivo T- junction. La conexiéon de las jeringas a las mangueras se hizo
mediante accesorios de microfluidica: una valvula de tres vias y un conector. La
manguera que corresponde a la que sera la fase dispersa, en este caso aceite, se
conectd a la ranura que coincide con el canal vertical de la “T” (canal 1 en la Figura
Al1.3), la manguera con la fase continua al canal horizontal. Una tercera manguera
se conectd a la ranura que coincide con el canal de salida del microdispositivo, la
cual va hacia un vial de colecta. Para inyectar los fluidos al microdispositivo se

utilizaron bombas de jeringa (Harvard apparatus 11 Elite).

82



Conector

3.2cm

v

\

“. Microdispositivo

100 um

- S

Canal 2

J

110 um

Ancho de canal

Figura A1.3 Microdispositivo T-junction de Dolomite®. En la parte superior de la figura se
muestran los accesorios de conexion y dimensiones del microdispositivo;
abajo se especifica la geometria de los canales y la configuracion de la junta
en forma de “T".

El sistema de bombas, jeringas, conexiones y mangueras descrito, se instald
cerca de un microscopio optico invertido Axiovert 40MAT (Carl Zeiss), de tal forma
que el microdispositivo quedara montado en este Ultimo. A este microscopio se le
adapt6 una camara PixeLINK PL-A662, que trasmite imagenes en tiempo real hacia
una computadora permitiendo la visualizacion de las mismas en un monitor
mediante el software de la cAmara (version 3.2). En la Figura Al.4 se esquematiza

el montaje experimental referido.
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Figura A1.4 Esquema del montaje experimental durante la formacién de emulsiones con el
microdispositivo T-Junction.

La tasa de inyeccion entre ambas fases se vari6é en cada experimento para
obtener distintos tamafios de gota y concentraciones. La Figura A1.5 muestra una
toma microscépica del momento en que ambas fases coinciden en la union de los

canales, proximo al instante de ruptura.

En la salida del microsdispositivo se recolecté la emulsion formada para
observarla en el microscopio, y realizar un tratamiento de imagenes; con ello se
determiné el tamafio de promedio de las gotas formadas y su monodispersidad. En
la Figura Al1.6, por ejemplo, se muestran las gotas formadas con tasas de inyeccién

de las fases continua y dispersa de Q, =0.01lml/h y Q,=0.15ml/h,

respectivamente.

En el procedimiento arriba descrito, para un gasto de inyeccién arriba de
aproximadamente 5 ml/h de alguna de las fases se presenta la invasion del otro
canal perdiendo la estabilidad y con ello la monodispersion. Por lo que con este

procedimiento se pudieron obtener solamente emulsiones monodispersas con un
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Figura A1.5 Toma microscépica durante la inyeccion de las fases en el dispositivo T-
Junction para la formacion de emulsiones aceite en agua (O/W). Por el Canal
1 fluye el aceite de forma continua y por el Canal 2, hasta antes de la unién,
la solucién de agua con surfactante. En el punto que coinciden ambos flujos
se produce esfuerzos cortantes que provocan que el aceite pierda la
continuidad, formandose gotas de aceite que fluyen junto con el agua hacia
la salida del microdispositivo.

Figura A1.6 Gotas de una emulsion de aceite en agua (O/W) producidas con el
microdispositivo T-Junction. Se utilizo el software AxioVision 4.6 para medir
los tamafios de gota de la muestra. El tamafio promedio fue de 130 um. La

toma se hizo en un microscopio OMAX 40X-1000X con un objetivo de 10x.
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tamafio de gota menor a 165 um. Debido a esta limitante se buscé otro
procedimiento para la formacion de emulsiones en los que se lograra obtener

mayores tamarios de gota.

A.1.1.3 Co-flujo en microdispositivo de capilares

Como alternativa para el proceso de formacion de emulsiones se utilizaron
microdispositivos fabricados en el laboratorio. Estos dispositivos son construidos
con tubos capilares alineados coaxialmente de 1 mm de longitud caracteristica: 1
microcapilar cuadrado (contenedor) y 2 microcapilares circulares (inyector y
colector). El canal inyector y el colector son reducidos en uno de sus extremos en
funcion del tamafio de gota que se busca obtener e introducidos en el capilar
cuadrado que los contiene (Ver Figura Al.7). Se trabaj6o con dos geometrias
(diametro de inyeccion — separacion entre capilares — diametro de colector): 80 —

120 — 150 um denominada de gota pequefia'y 80 — 120 — 180 um de gota grande.

Para la formacion de emulsiones con estos dispositivos se utilizaron las
mismas fases liquidas caracterizadas en A.1.1.1. La técnica para formar emulsiones
consiste en la inyeccion, mediante bombas de jeringas, de la fase continua (agua)
por el capilar contenedor y la fase dispersa (aceite) por el canal inyector; esta Ultima
pierde la continuidad al ser reducida por la presion ejercida por la fase continua en
la regidn que separa a los capilares, resultando gotas de aceite en agua que fluyen

a través del colector. Lo anterior se esquematiza en la Figura A1.8.

Para el seguimiento y control del proceso de formacion de emulsiones los
dispositivos de microcapilares fueron montados sobre un microscopio Nikon
SMZ745T con camara PIXELINK PL-B742U (Figura A1.9). Este sistema fue testado
con una serie de tasas de inyeccion en ambas fases para obtener gotas de distintos
tamafos: con la geometria de gota pequefia se obtuvieron gotas en un rango de

100 - 150 um y en la de gota grande de 160 - 250 pum.
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Figura A1.7 Microdispositivo fabricado en el laboratorio (LMMP) a) Vista exterior: el canal
colector esta conectado a dos inyectores (en amarillo) que sirven como una
de las entradas y salidas del flujo b) Toma microscopica de los tubos capilares
durante su alineamiento para dispositivo de gota pequefia.

Inyector Colector

t f

Fase continua

Contenedor -~ s

Figura A1.8 En la parte superior se muestra el esquema de canales el flujo de las fases
y el proceso de formacion de gotas. Abajo una toma microscépica durante
este proceso.
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Figura A1.9 Sistema experimental instalado para la formacion de emulsiones.

A.1.2 Flujo de emulsiones en un medio poroso bidimensional

Con el objetivo de visualizar los mecanismos del flujo de una emulsion a
escala de poro y el proceso de recuperacion de aceite residual en forma de gotas,
las emulsiones generadas se inyectaron de forma controlada en un dispositivo de
microfluidica que reproduce artificialmente un medio poroso bidimensional. A
continuacion se describen los materiales y la metodologia experimental que se

siguié para ello.
A.1.2.1 Micromodelo de vidrio

El dispositivo de microfluidica utilizado estd compuesto de microcanales
interconectados con constricciones de diferentes tamafios que simulan las
gargantas de poros en un medio poroso. Este dispositivo es comercializado por
Dolomite Microfluidics, una de sus principales ventajas es su rigidez, lo que evita

deformaciones de los canales que ocurren en dispositivos de PDMS
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(Polidimetilsiloxano), que son generalmente utilizados en este tipo de estudios. La

Figura A1.10 muestra un esquema con las dimensiones del micromodelo.

La geometria de este micromodelo consiste en una reticula de canales rectos
y con constriccion que constituyen el medio poroso. En los extremos de la reticula
se encuentran los canales de entrada y salida que se bifurcan dos veces para una
distribucion uniforme del flujo, lo que resulta en cuatro puntos de entrada y salida,
respectivamente. Los canales rectos tienen un diametro de 110 pym y las
constricciones de 85y 63 um, y su ubicacién es aleatoria en una reticula de 8 x 8
nodos, la cual se repite 150 veces. En esta reticula base se tienen 38 constricciones
de 63 pm, 40 de 85 pum y 50 canales de 110 um. En la Figura A1.10 y Figura A1.11

se dan mas detalles de la geometria basica del dispositivo.

A.1.2.1 Inyeccion de emulsiones en el micromodelo

El proceso de inyeccion de emulsiones monodispersas se inicié mediante la
saturaciéon del micromodelo (inicialmente vacio) con la solucién agua + surfactante
que corresponde a la fase continua. La saturacion se hizo con ayuda de una bomba
de jeringa. Una vez saturado, el microdispositivo se mont6 en un microscopio Nikon
SMZ 745T con una camara de alta velocidad PIXELINK PL-B742U (1000 fps)
conectada a una computadora. Después el dispositivo se conecta a un sistema de
bomba, valvulas y jeringa que contiene la emulsion, el cual se muestra en la Figura
Al1.12. El modelo que se utilizé tiene una superficie hidrofilica, un volumen poroso
de 30 pl, porosidad de ¢ =0.5 y permeabilidad de 79 D.

Una vez montado el sistema, se procedio a inyectar la emulsion. En todos los
experimentos se trabajé con aproximadamente 30 pl de gotas de aceite que fueron
transportadas a través de una manguera hacia el micromodelo mediante la
inyeccion agua con surfactante a 0.3 ml/h (ver Figura A1.13). Durante la inyeccién

de las emulsiones se grabaron videos a 500 fps para tener un registro que permitiera
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Figura A1.10 Esquema del micromodelo de vidrio comercializado por Dolomite
Microfluidics. Las medidas son en milimetros.
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Figura A1.11 Configuracién geométrica de la reticula base del micromodelo.

evaluar la dinamica de las gotas durante su flujo a través de los canales y

constricciones.

Después de haber inyectado toda la emulsibn se procedié a tomar
sistematicamente fotos de todo el microchip (108 fotos por experimento) para
registrar el tamafio final y distribucién espacial de las gotas de aceite una vez que
han sido afectadas por el flujo dentro del medio. La Figura A1.14 muestra una toma

de una zona del micromodelo antes y después de la inyeccién de la emulsion.
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Figura A1.12 Sistema experimental instalado para la inyeccién de emulsiones, conformado
por la bomba de jeringa, el microsdispositivo montado en el microscopio con
camara, el monitoreo por computadora, la conexion de mangueras al
microdispositivo y frascos para la recoleccién de emulsiones.

Figura A1.13 Gotas de aceite (en blanco) entrando al micromodelo saturado con agua (en
verde). La toma microscépica se hizo con un objetivo de 2x.
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a) b)

Figura A1.14 Toma microscoépica (con objetivo de 2.5x) de una zona del micromodelo a)
Saturado con agua b) Al final de la inyeccién de gotas de emulsion.

A.1.2.2 Recuperacion de aceite residual

Con las gotas de aceite dentro del microchip se definié un estado de aceite
residual, simulando las condiciones de un yacimiento después de una etapa de
recuperacion primaria. Por lo que a fin de conocer la recuperacion de aceite que se
tendria dada una morfologia de gotas inicial, se inyectd agua con surfactante
(recuperacion secundaria) a 15 ml/h 'y se recolecté a la salida del microchip las gotas
que lograron atravesar el medio poroso. Posteriormente se toman fotos de todo el
micromodelo (Figura Al1.15) y de las gotas de la emulsién recuperada (Figura
A1.16), pudiendo asi determinar el porcentaje de recuperacion ademas de la

morfologia de las gotas que quedaron y salieron del micromodelo.

A.1.2.3 Tratamiento de imagenes

Como se ha mencionado, durante las diferentes etapas del procedimiento
experimental fueron tomadas fotos con las camaras instaladas en los microscopios
empleados. Se tienen tomas microscopicas de gotas de emulsion dentro del

micromodelo: entrando, al final de la inyeccion de estas y después del proceso de
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Figura A1.15 Aspecto de la misma zona mostrada en la Figura Al.14b después de la
inyeccién con agua con surfactante (recuperacién secundaria). A simple
inspeccion visual se aprecia una disminucion considerable del numero de
gotas.

Figura A1.16 Toma microscOpica (con objetivo de 2.5x) de las gotas que consiguieron
atravesar el micromodelo. En la imagen se aprecia que se ha perdido la
monodispersion de las gotas.
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desplazamiento con agua. Ademas fuera del micromodelo: antes de ser inyectadas
y después del proceso de recuperacion con agua. De tal forma que para determinar
con precision los cambios que van aconteciendo en el tamafio y en la cantidad de
gotas durante el flujo de estas en el micromodelo se requiri6 de técnicas de
tratamiento de imagenes. Asi mismo, la cantidad de fotos e informacién en cada
experimento requiri6 que este proceso de tratamiento se automatizara. Para el
tratamiento de imagenes de utilizé el software “Image-J” el cual es de distribucion

gratuita y tiene la opcion de programar los procedimientos que ahi se llevan a cabo.

A continuacion se describe el procedimiento que se utilizd para determinar el
tamafio de las gotas dentro del micromodelo utilizando los algoritmos de tratamiento
de imagenes implementados en Image-J. Como insumos basicos se tiene la imagen
de una zona del micromodelo saturado con agua y otra con gotas de las que se
desea conocer el numero y tamafio, como es el caso de la Figura Al.14. Estas
imagenes se convierten al tipo de 8-bit para poder aplicar técnicas de thresholding
para la segmentacién de objetos; en especifico se utilizé el algoritmo de Otsu
(1979). Después se hace una operacion de imagenes utilizando el operador XOR
(disyuncion exclusiva) que hace que la imagen saturada con agua funcione como
una mascara con lo que las gotas quedan como los Unicos objetos visibles.
Finalmente se hace un andlisis y medicion de particulas (Analyze particles) con lo
gue se detectan y miden las principales caracteristicas geométricas de las gotas. La

Figura A1.17 muestra el resultado de este proceso en la imagen de la Figura A1.15.

A.1.3 Resultados obtenidos

Con las técnicas de tratamiento de imagenes que se describieron en A.1.2.3
aplicadas en las fotografias microscopicas tomadas durante los experimentos de
flujo de emulsiones en el micromodelo se obtuvo bastante informacion del estado

de las gotas en las diferentes etapas experimentales, como lo es su area en pixeles.
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Figura A1.17 Gotas detectadas mediante los algoritmos de Image-J.

Uno de los parametros que se monitore6 fue el tamafio de las gotas. Estas
al recorrer el medio poroso, atraviesan constricciones, se deforman o se quiebrany
buscan caminos preferenciales para llegar a la salida del micromodelo; otras
permanecen en el medio bloqueando algunas constricciones y formando nuevos
para las demas gotas. Por lo anterior resulta importante conocer el cambio de
tamafio que experimentan estas gotas a fin de conocer cémo influye este parametro

en el proceso de recuperacion.

La distribucién del tamafio de las gotas (DTG) de la emulsion es monitoreada
desde su formacion en los dispositivos de microfluidica, antes de su inyeccion al
micromodelo y durante los diferentes escenarios de flujo dentro del medio. Una
forma de caracterizar estas gotas es mediante su relacion en didmetro con el de los
canales del micromodelo, a esta relacion se le nombra DD, y se define como

DD = ¢canal/¢gota, donde ¢canal y ¢gota, son los diametros del canal y de las

gotas respectivamente; ¢canal tiene un valor constante de ¢canal =100um
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A continuacion se muestra el resultado del tratamiento de imagenes en
experimentos con diferentes tamafios de gota, y por lo tanto DD, para un mismo
régimen de flujo: gotas entrando bajo un régimen de inyeccion de 0.3 ml/h e

inyeccion de agua a 15 ml/h para recuperacion de aceite residual.

A.1.3.1 DTG para DD ~1.25

El resultado del tratamiento de imagenes para gotas con diametro de

aproximadamente 125um se muestra en la Figura A1.18.
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Figura A1.18 Distribucion de areas de gota al entrar al chip (en azul) y después de la

recuperacion con agua + surfactante (en marron). El area original de las
gotas de 125 um dentro del chip es aproximadamente 1100 pixel.
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A.1.3.2 DTG para DD =1.60

La distribucion de tamafios de gotas para un diametro de

aproximadamente 160 um se muestra en la Figura A1.19:

1 400 T T T T T T T T
™1 condicién inicial

1200 [ 1 Pos-inyeccién i

1000

800

Frecuencia

600

400

200

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500
Proyeccion en 2D del area de gota dentro del chip (pixel)

Figura A1.19 Distribucién de areas de gota al entrar al chip (en azul) y después de la

recuperacion con agua + surfactante (en marron). El area de las gotas de
160 um dentro del chip es aproximadamente 1600 pixel.
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