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RESUMO

BERTOLETTI, LEVY. INFLUENCIA DOS PARAMETROS TERMODINAMICOS NOS
MAPAS DE SOLUBILIDADE DOS SULFATOS DE BARIO E ESTRONCIO. 159f.
Dissertacdo (Mestrado em Engenharia Mecénica e de Materiais) - Universidade
Tecnoldgica Federal do Parana. Curitiba, 2021.

Manter o reservatorio de petroleo em alta pressao para maximizar a producao e evitar
a formacgao de incrustacdes € um desafio para as industrias de petréleo. Geralmente
a agua injetada nos reservatorios € a agua do mar, rica em sulfato. No reservatoério,
retida nos intersticios de rochas sedimentares, tem-se a agua de formagdo que
apresenta concentracdes consideraveis de metais alcalino-terrosos, como bario e
estroncio. Quando esses dois tipos de aguas se misturam, pode ocorrer formagao e
precipitacdo de compostos inorganicos devido a incompatibilidade quimica. Além
disso, variagdes de temperatura e pressdo também podem acarretar em formacao de
precipitados. Apds a precipitacio, as particulas tem potencial de crescer em tamanho
e aderir a alguma superficie em um processo denominado formacgao de incrustagdes.
Paralisagbes na linha de producédo de petroleo causadas por incrustagcdes podem
resultar em perdas na ordem de milhées de ddélares. No presente trabalho, uma
metodologia que ja foi usada com sucesso para gerar mapas de solubilidade para o
carbonato de calcio é aplicada aos sulfatos de bario e de estréncio. O modelo proposto
apresenta os mapas de tais compostos usando equagdes termodinamicas que
relacionam pressao, temperatura e concentragdao. Estes mapas foram comparados
com um software industrial muito utilizado, chamado Multiscale. O presente trabalho
e tal recurso computacional utilizam as mesmas equacodes que relacionam a influéncia
da temperatura e da pressao na solubilidade. A faixa de temperatura e pressao
utilizada tanto na metodologia como no recurso computacional foi de 0 a 100°C e de
1 a 100 bar. Para o sulfato de bario, a diferenca dos resultados varia entre 0,01% e
11,17%. Para o sulfato de estroncio a discrepancia de valores situa-se entre 0,03% e
10,67%.

PALAVRAS-CHAVE: Precipitacao; Incrustagdo Inorganica; Termodinamica;

Sulfatos.



ABSTRACT

BERTOLETTI, Levy. INFLUENCE OF THE THERMODYNAMIC PARAMETERS ON
THE SOLUBILITY MAPS OF BARIUM AND STRONTIUM SULPHATES. 159 sheets.
Dissertation (Master's Degree in Mechanical Engineering and Materials) — Federal
University of Technology - Parana. Curitiba, 2021.

Keeping the oil reservoir under high pressure to maximize production and prevent
scale formation is a challenge for the oil industries. Generally, the water injected into
the reservoirs is sea water, rich in sulphate. In the reservoir, retained in the interstices
of sedimentary rocks, there is the formation water that presents considerable
concentrations of alkaline earth metals, such as barium and strontium. When these
two types of water mix, inorganic compounds can be formed and precipitated due to
chemical incompatibility. Furthermore, variations in temperature and pressure can also
lead to the formation of precipitates. After precipitation, the particles have the potential
to grow in size and adhere to some surface in a process called scale formation. Oil
production line stoppages caused by scale formation can result in losses in the order
of millions of dollars. In the present work, a methodology that has already been used
successfully to generate solubility maps for calcium carbonate is applied to barium and
strontium sulphates. The proposed model presents the solubility maps of such
compounds using thermodynamic equations that relate pressure, temperature and
concentration. These maps were compared with a widely used industrial soffware
called Multiscale. The present work and the computational resource use the same
equations that relate the influence of temperature and pressure on solubility. The
temperature and pressure range used both in the methodology and in the
computacional program was from 0 to 100°C and from 1 to 100 bar. For barium
sulphate, the difference between results varies from 0.01% to 11.17%. For strontium

sulphate, the discrepancy of values is between 0.03% and 10.67%.

KEYWORDS: Precipitation; Inorganic scale; Thermodynamics; Sulphates.



LISTA DE ILUSTRAGCOES

Figura 1 - Mistura entre a agua de injecdo e da formagao, originando a formagao de
precipitacdo de sulfato de bario, BaSO4, destacado na zona de mistura. ................ 18
Figura 2 - Incrustagdo de sais inorganicos em tubulacdes. A esquerda, incrustacéo

causada por sulfato de bario (Bellarby, 2009). A direita, incrustacdo causada por

sulfato de bario e por estroncio concomitantemente. ..............cooiiii i 21
Figura 3 - Estagios para a formagé&o de incrustacao de sal inorganico. .................... 21
Figura 4 - Modelo esquematico de nucleagdo homogénea.............ccccceeeeviiiiiieeennnnn. 25
Figura 5 - Modelo esquematico de nucleacao heterogénea.............ccccooeevviviiieennnnnnn. 26
Figura 6 - Célula unitaria da barita. ...............uuiiiiiiiiiiie 27
Figura 7 - Esquema dos processos envolvidos no crescimento de cristal. ............... 28

Figura 8 - Energia livre de Gibbs total de um sistema em relagao ao progresso de uma
reacao a temperatura e pressao constantes. .........cooooviiiii i, 32
Figura 9 - Fluxograma que representa a metodologia para o calculo da massa de
sulfato de bario precipitada. ..........oooeeeiiiii 56
Figura 10 - Sequéncia para o calculo das concentragdes iniciais e dos coeficientes de
solubilidade dos ions bario e sulfato. ...........cooeviiiiiiiii 58
Figura 11 - Curva de saturagdo entre o logaritmo da constante de equilibrio Keq e a
temperatura [°C] para o sulfato de bario. ............cccoooiiiiiii 60
Figura 12 - Curva de saturagao entre o logaritmo da constante de equilibrio Keq € a
temperatura [°C] para o sulfato de estréncio. ...........ccccoeviiiiiiiiiiii e, 62
Figura 13 - Efeito da pressédo no logaritmo da constante de equilibrio do sulfato de
bario em varias temperaturas através da aplicagdo da metodologia...............c......... 63
Figura 14 - Efeito da pressado no logaritmo da constante de equilibrio do sulfato de
estréncio em varias temperaturas através da aplicagdo da metodologia. ................. 64
Figura 15 - Dados oriundos do Multiscale sobre o efeito da presséo no logaritmo da
constante de equilibrio do sulfato de bario em varias temperaturas. ....................... 66
Figura 16 - Dados oriundos do Multiscale sobre o efeito da pressédo no logaritmo da
constante de equilibrio do sulfato de estréncio em varias temperaturas. .................. 66
Figura 17 - Resultados advindos do modelo de Blount (1977) sobre o efeito da presséo

no logaritmo da constante de equilibrio do sulfato de bario em varias temperaturas.



Figura 18 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da pressdo no
logaritmo da constante de equilibrio do sulfato de bario através da aplicagdo da
METOAOIOGIA. .. 68
Figura 19 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e da presséo no
logaritmo da constante de equilibrio do sulfato de bario utilizando-se os resultados do
MUIISCAIE. ... .ttt e e e e e e s 69
Figura 20 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e da presséo no
logaritmo da constante de equilibrio do sulfato de bario advindos do emprego do
Modelo de BIOUNt (1O77). ..o 69
Figura 21 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da pressdo no
logaritmo da constante de equilibrio do sulfato de estroncio pela aplicagdo da
METOAOIOGIA. ... 71
Figura 22 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da pressdo no
logaritmo da constante de equilibrio d o sulfato de estroncio utilizando-se os resultados
Lo (o I8 1V 11 £ o= | = 71
Figura 23 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e da presséo no
logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de bario através da aplicacéo da
gaT=Y(oTe [o][oTo 1= TN U ANU] (o] o FR RO PUPRRRR 73
Figura 24 - Representagdo do efeito combinado da temperatura e pressao no
logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estroncio através da aplicagao da
METOAOIOGIA. ... 74
Figura 25 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da pressdo no
logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de bario gerado pelo Multiscale. .75
Figura 26 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e da presséo no

logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estroncio gerado pelo Multiscale.

Figura 27 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e pressédo no
logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de bario gerado pelo Multiscale e
pela Metodologia. (AULOT) ...... ... e 76
Figura 28 - Representacdao do efeito combinado da temperatura e da pressdo no
logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estréncio gerado pelo Multiscale
€ pela MEetOdOIOGIA. .....coeiiiiiiiie e 77
Figura 29 - Mapa de solubilidade do sulfato de estréncio a partir da jungdo do modelo
de Monnin (1999) com o modelo de Aggarwal et al. (1990)........cccevvvviviiiiiiiieieeennnnne. 78



Figura 30 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da presséo no
logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estroncio gerado pela equagao

de Monnin (1999) e pela metodologia. ..........cooeviiiiiiiiiiiiiiiiiieeeeee 79



LISTA DE TABELAS

Tabela 1 - Classificacdo das solugdes no que diz respeito a solubilidade. ............... 19
Tabela 2 - Propriedades termodinadmicas do Ba2+, SO42-, BaSO4 e da reacao de
dissolugado do sal: [D] Dean (1999); [Pwe] Parker et al. (1971); [W] Wagman et al.
(1965); [Rhf] Robie et al., (1979) ... 38
Tabela 3 - Propriedades termodinéamicas do Sr2+, SO42-, SrSO4 e da reacao de
dissolugédo do sal. [D] Dean (1999); [Pwe] Parker et al., (1971); [W] Wagman et al.,
(1965); [Rhf] Robie et al., (1979) ... 38
Tabela 4 - Modelos termodinémicos para avaliar o efeito da variagdo da temperatura
na constante de solubilidade Keq............oouuuiiiii i 39
Tabela 5 - Constantes empiricas da EQUac&0 (16). .....ccoovvviiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeeeeeeee 39
Tabela 6 - Modelos termodinamicos para avaliar o efeito da variagao da pressao na
constante de solubilidade KSP........couuiiiiiiiii e 41

Tabela 7 - Parametros envolvidos no efeito da pressao sobre a constante de equilibrio,

F=To][Toz=To [o T = I o U F=Tox= Lo I G K I U 42
Tabela 8 - Parametros especificos dos ions bario, estréncio e sulfato aplicados a
equacao de Guggenheim (1935). ... 45
Tabela 9 - Reviséo de equacdes que serao utilizadas na se¢ao Metodologia. ......... 51
Tabela 10 - Valores calculados para AVr,ref0SrSO4........cooouuvuiiiiiiiiiiiiiiiiiee e 53

Tabela 11 - Influéncia da pressao para os sulfatos de bario e estréncio................... 65



pH
IAP
TDS

{Cy}
Cp
ACp;.

LISTA DE ACRONIMOS

Potencial Hidrogenibnico

lon Activity Product — Produto de atividade i6nica
Total Dissolved Solids — Total de Sdlidos Dissolvidos

LISTA DE SIMBOLOS
Atividade

Capacidade Calorifica a Pressdo Constante

Capacidade Calorifica a Pressédo Constante de

uma Reacéao

Carga Eletronica absoluta
Concentragcao molar

Constante de Boltzmann

Constante de Equilibrio

Constante de equilibrio em funcéo da
temperatura

Constante de Equilibrio num estado de
referéncia

Constante de solubilidade

Constante Universal dos Gases
Energia Livre de Gibbs

Energia Livre de Gibbs padrao da reacao
Entalpia

Entalpia padrao de formacéao

Entalpia padrao da reacao

Entropia

Entropia padrao de formacéao

Entropia padrao da reagao

Formula quimica

Forcga I6nica

Inverso da compressibilidade isotérmica da

agua

Modulo volumétrico secante da agua

Mol/L
J/mol.K
J/mol.K

Seu
Mol/L
erg/K

J/mol.K
J/mol
J/mol
J/mol
J/mol
J/mol

J/mol.K

J/mol.K

J/mol.K

mol/L

Bar.mol/cm?3



Patm

P ref

Tk

TK, ref

T
KHZ o,ref

o
Ak,
€
PH,0

sz oref
A

Numero de Avogrado

Presséo

Pressao atmosférica

Pressao num estado de referéncia
Temperatura na escala Celsius
Temperatura na escala Kelvin
Temperatura num estado de referéncia na
escala Kelvin

Valéncia

Volume Molar

Variagcédo do volume molar padrao de uma
reagao

Variagao do volume molar padrao de uma

reacao no estado de referéncia

LETRAS GREGAS
Coeficiente de Atividade
Coeficiente Estequiométrico

Compressibilidade isotérmica da agua

Compressibilidade molar padrao da reagao no

Estado Padrao

Constante dielétrica de uma solugao

Massa especifica da agua numa dada pressao

Massa especifica na pressao de referéncia

Variagao

SUBSCRITOS
Equilibrio
Escala de Temperatura Celsius
Escala de Temperatura Kelvin
Espécie aquosa
Espécie Quimica
Espécie solida

Mol
Pa
atm
Pa
°C

L/mol

L/mol

L/mol

cm3/bar.mol

cm?3/bar.mol

g/cm?
Kg/m?3
Kg/m?3



ref

sat

Estado de referéncia
Formacao de uma substancia
Reacao

Saturacao

SOBRESCRITOS

Estado Padrao de uma espécie



SUMARIO

1 INTRODUGAO ...t 17
1.1 Fechamento do CapitulO.........coceiiiiiiiiiieceeee e 23
2 REVISAO BIBLIOGRAFICA ......ooooeeeeeeeeeeeeeeeeeeee e sensass s 24
2.1 Nucleagdo homogénea, heterogénea e crescimento de graos..........ccce....... 24
A = 4| ¢ | - SRR 29
G T = (o] o] - PSR 30
2.4 Energialivre de GibDS ........ccooouioiiciee e 30
2.5 Constante de eqUIlIDIIO ......ceoveeiiiieiiceeee e 32
2.6 EQUIlIDIIO QUIMICO....cciiiieiicieiececeeeee ettt st 34
2.7 Influéncia da temperatura na constante de equilibrio...........ccccceeveieiicinnnne 35
2.8 Influéncia da pressao na constante de equilibrio..........ccccoocevvevieeniecenceneenne 40
2.9 Coeficiente de atividade...........ccooeoieiriniinineee e 43
210  Constante de solubilidade............cccoooeoirininiiinineeceeeeee e 45
2.11 RAZA0 d€ SAtUrAGA0 ........ceeeieeceeecee ettt 46
2.12  INAICE @ INCIUSIACAO ...ttt 47
2.13  Fechamento do CapitulO.........ccveoiiiiiiciieeeceeece e 47
2.14  Objetivos do trabalno ..........cccuieieiieieceeeeeee e 49
3 METODOLOGIA ...ttt 51
3.1 Calculo do efeito da temperatura na constante de equilibrio........................... 52
3.2 Calculo do efeito da pressao na constante de equilibrio.........c.ccccccovvvvnenenne. 52
3.3 Mapas de solubilidade: Constante de equilibrio, Temperatura e Presséo....54
3.4 Calculo do coeficiente de atividade............cccoevveinincinincncc e 55
3.5 Mapas de solubilidade: Constante de solubilidade, Temperatura e Pressao5s5
3.6 Calculo da quantidade de massa precipitada............ccccevvveevvevieeceecieecreeee, 55

4 RESULTADOS ...ttt ettt 59



4.1 Resultados da influéncia da temperatura nas curvas de solubilidade do BaSO4
[0 [0 ] 5 @  H USSR 59

4.2 Resultados da influéncia da pressao nas curvas de solubilidade do BaSOu4 e

O SIS O e et e e e e e ——————eee e et e e e e ———————aaeeaaaaa——————_s 62
4.3 Formacao dos mapas de solubilidade idealizados...........ccccoveevvevieeceenieenen, 67
4.4 Calculo dos coeficientes de atividade...........ooooeeeeeeeeeeee e 72

4.5 Formagao da constante de solubilidade e dos mapas de solubilidade

relacionando log(Ksp), pressao e temperatura. .........ccocceveeveeceeneeneeceneeseeeseeens 72
4.6 Calculos da quantidade de massa precipitada............ccccceevvevieieeniecieceeseee, 79
5 CONCLUSAO.......octoeeeeeteee e eee et ssnansans 81
5.1 Sugestao para trabalhos fUtUrOS...........cccveiieiieece e 82
REFERENCIAS........ooeeeieeeeeeteetes ettt sas st 83

APENDICE A — Resultados de log(Keq) em funcdo da temperatura obtidos pelos

MNOAEIOS ESTUAAAOS. .t e e e e nnsnsnsnsnsnsnsnnnsnsnnnnnnnnnsnnnnns 88

APENDICE B — Valores calculados dos parametros da Equacdo de Aggarwal et al.
(T990). ettt et ettt e et e e beeteeteete e e e b et e beeteebeebeeaeeteensenbebenteeteeteereeneas 91

APENDICE C — Valores de log(Keq) para pressées entre 1 e 100 bar e temperaturas

entre 0 e 100°C gerados por diferentes Modelos..........ccccevieviecenieniececee e 106

APENDICE D — Dados referentes aos parametros calculados para o emprego do

modelo de Guggenheim (1935) de coeficiente de atividade. ...........ccccceeevvevicrenennnee. 117

APENDICE E — Resultados do coeficiente de atividade de acordo com a metodologia

€ O IMUIISCAIC. ... et e e e e e e e e e e e e e e e e eeeeeae s s eeeeeeeeeaaans 134

APENDICE F — Valores de log(Ksp) para pressoes entre 1 e 100 bar e temperaturas

entre 0 e 100°C de acordo com a metodologia e o software Multiscale. ................... 143

APENDICE G — Comparagéo entre os mapas de solubilidade advindos da metodologia

€ dE OULIOS MOAEIOS. ...t 152

APENDICE H - Tabela com os resultados para o logaritmo da constante de
solubilidade do sulfato de estrédncio em um intervalo de temperatura de 0 a 100°C e

um intervalo de pressao de 1 a 100 bar. Equagdes (19) € (31)..cccevevcvevvecerierieeee 157



17

1 INTRODUGAO

O petréleo € um hidrocarboneto que tem sido utilizado para os mais diversos
fins desde os tempos antigos. Sua exploragao em escala industrial comegou nos anos
1800 e, com o passar do tempo, encontrar e explorar reservatorios de petroleo se
tornou cada vez mais dificil. O petréleo € uma commodity muito valiosa e muito
utilizada em todo o mundo; sua aplicagdo mais conhecida é como fonte de energia,
através de seus derivados como a gasolina, éleo diesel e gas de cozinha. Deve-se
ressaltar, entretanto, que o petroleo também é empregado em outras industrias, como
a farmacéutica, a do plastico, a de cosméticos, a de alimentos, a téxtil e a de
fertilizantes.

No Brasil, a maior parte dos reservatérios situam-se em solo marinho, e por
este motivo sdo denominados reservatérios offshore. Ou seja, em um reservatoério
deste tipo, existe acima dele uma coluna de solo e depois uma coluna de agua. No
caso dos reservatorios do pré-sal, essas colunas de solo e de agua podem ser da
ordem de quilébmetros. Identificar e explorar esses reservatorios de petréleo ndo é uma
tarefa simples e barata.

O reservatorio de petrdleo possui uma pressao interna que diminui conforme
vai sendo explorado, resultando em uma queda na produtividade do reservatorio. Para
resolver este problema, Wylde et al. (2002), Olajire (2015) e Rivera (2015),
argumentam que para reservatorios offshore, uma solugdo frequentemente
empregada é realizar a manutencao da pressao através da injecao de algum fluido no
reservatorio.

Camiza (2015) demonstra que para este caso, normalmente tal fluido é a agua
do mar devido a alta disponibilidade, baixo investimento e facilidade de operacdo em
relacao a outros fluidos. Esta operagcao de manutengao de pressao no reservatorio é
denominada recuperagdo secundaria do petrdleo. Merdah e Yassin (2009) e
Moghadasi et al. (2003) explanam que tal processo € uma operagdo muito comum na
industria petrolifera. Olajire (2015) ressalta que este processo leva a um
prolongamento do tempo de exploragao do reservatorio.

Kiel (2015) explica que na agua do mar existe o ion sulfato, proveniente da
atividade marinha e é muito importante para a vida na Terra. No reservatério, além do
petréleo, existe um tipo de agua que € chamado de agua de formagéo ou agua conata.

Olajire (2015) diz que a agua de formagéao esta em equilibrio quimico e termodinamico
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com a rocha porosa sedimentar que a rodeia, e é deste equilibrio que provém a
existéncia de bario e de estréncio neste tipo de agua.

Wylde et al. (2002), Olajire (2015), Rivera (2015), Merdah e Yassin (2009) e
Moghadasi et al. (2003) reafirmam que as precipitagdes de compostos inorganicos
como sulfato de bario e de estréncio sdo provenientes da mistura da agua de formacgéao
com a de injegao, que precipitagdes inorganicas sao um dos problemas mais seérios
enfrentados pela industria petrolifera e muitos estudos tém sido realizados em uma
tentativa de melhor prever a sua ocorréncia.

Além da agua de formagao e da agua de injegao, existe a agua produzida. Tal
agua e proveniente do processo de exploragao do reservatorio onde se encontra o
petréleo. No inicio da extragédo, a agua produzida € composta apenas pela agua de
formacgao, que gradualmente passa a ter em sua composi¢cdo a agua do mar que foi
injetada.

Almeida Neto (2012) explica que é chamado de tempo de breakthrough o tempo
em que a agua de injegdo comeca a ser identificada na agua de producédo. A Figura 1
ilustra o processo em que as aguas de formagéao e de injecdo se misturam, resultando

em precipitacao.

Figura 1 - Mistura entre a agua de injegao e da formagéo, originando a formagao de precipitagao de
sulfato de bario, BaS04, destacado na zona de mistura.

Zona de mistura

Fonte: Da Silva e Bedrikovetsky, 2007.

Rosa et al. (2006) revelam em seu trabalho que a agua é um subproduto
indesejado sempre ligado a extragao de petroleo e que exige destinagao e tratamento
adequados pelo fato de poder causar danos ambientais pela presenca de
contaminantes como o proprio petroleo e sais dissolvidos ou suspensos.

De acordo com Thomas (2004), a composigao e o volume da agua produzida

durante a exploragao do reservatério de petroleo podem mudar de acordo com a
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profundidade e as caracteristicas do campo produtor e os métodos avancados de
recuperacao de petroleo usados.

Se dois fluidos sao dispostos de forma adjunta, ha o potencial de que trés
diferentes cenarios ocorram:

e n&o se misturam (imisciveis),
e se mesclam sem reagir (dispersao das moléculas),
e se combinam e geram uma reagao.

A solubilidade é a porgao de um sdélido que continua dissolvido em solugao em
uma quantidade fixa de solvente (Mahan, 1972). Merdah e Yassin (2009) e Rivera
(2015), argumentam que a existéncia de materiais soélidos pode se iniciar na mistura
de aguas incompativeis devido ao fato de formarem compostos de limitada
capacidade de solubilizacdo, e durante variacbes de temperatura, pressdo e
concentragao por induzirem a uma redug¢ao na solubilidade.

Na Tabela 1, Mahan (1972) reafirma que € possivel utilizar trés classificagcoes
para categorizar as solugdes levando em consideragao a solubilidade do soluto em

um solvente.

Tabela 1 - Classificagdo das solugdes no que diz respeito a solubilidade.

Tipo de Solugao Descrigao

Estda no limite da solubilidade. Contém a maxima
Saturada quantidade de soluto dissolvido, estda em equilibrio com o

soluto nao dissolvido, em determinada temperatura;

Solugdes que contém menor quantidade de soluto. Esta
Insaturada em equilibrio, porém, com concentragdo menor do que a

concentracao de saturacgao.

Contém mais soluto do que o necessario para formar uma
Supersaturada solucdo saturada, em determinada temperatura e

pressdo. Sao instaveis e podem precipitar.

Fonte: Mahan, 1972.

Merdah e Yassin (2009) citam que para a maioria dos sais a solubilidade diminui
com a reducdo de temperatura, que alguns cuidados devem ser considerados em
trabalhos que necessitem utilizar valores estimados de dissolvéncia e supersaturagao.

Como sédo muitos fatores que tem a capacidade de influenciar nos dados, alguns
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destes podem estar além do escopo de definigdo em situagcdes de operacgao diaria no
campo produtor de petroleo, além de que talvez sejam incertos ou desconhecidos,
resultando em grande imprecisdo sobre a formagao de precipitados e incrustagdes.

Merdah e Yassin (2009) e Moghadasi et al. (2003) elucidam que a solubilidade
do sulfato de bario aumenta com a temperatura, com a forga ibnica e com a pressao,
e que a precipitacdo do sulfato de bario sofre forte influéncia de variagdes de
temperatura. Ja para o sulfato de estroncio, os autores explicam que a solubilidade de
tal composto inorganico aumenta com a forga idnica, porém diminui com o aumento
de temperatura. Além disso, cita-se que o sulfato de estroncio em relagcao ao sulfato
de bario, € mais soluvel sob as mesmas condigdes.

Merdah e Yassin (2009), Mahan (1972), Onciil et al. (2005) e Rivera (2015)
explicitam que para a maioria dos solutos ha um limite conhecido para a quantidade
que pode ser dissolvida em um volume fixo de qualquer solvente; os autores
descrevem que se a capacidade de solubilizacdo de um soluto por um solvente for
ultrapassada, ha supersaturacdo e este € o principal fator que pode levar a
precipitacdo de compostos a partir de uma solucio.

Merdah e Yassin (2009) e Langmuir (1997) explanam que a supersaturacao é
a regido com as maiores chances de ocorrer precipitagdo; porém, € uma area de
metaestabilidade e sofre influéncia de diversos fatores como temperatura, pressao,
forga idnica, turbuléncia, entre outros. Ou seja, € muito dificil afirmar que quando
houver supersaturagcao ocorrera precipitacao.

E importante estudar e entender quais condi¢des levam a supersaturagdo em
uma solucao, de modo a se tentar evita-la. Merdah e Yassin (2009), Moghadasi et al.
(2003) e Rivera (2015) elucidam que a supersaturagdo pode ocorrer em qualquer
ponto do processo de producgio de petréleo.

Para um sistema que se encontra no estado de supersaturagédo, o equilibrio
termodindmico é alcangado através da nucleagao, processo inicial de formacao da
fase sélida através da aglomeragcdo de moléculas de soluto. De acordo com
Mersmann (2001), o crescimento das particulas precipitadas ocorre a partir da
incorporagao de ions nos sitios ativos de cristais ja existentes, e depende ndo somente
da supersaturagao do sistema, mas também da cinética, ou seja, da velocidade do
fendmeno.

Rivera (2015) e Langmuir (1997) ressaltam que uma solugcéo supersaturada

possui uma concentragdo de ions maior do que seria geralmente possivel em
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condic¢des termodinamicas adequadas, e que quanto mais supersaturada estiver uma
solucao, nao s6 serdo maiores as chances de ocorrer precipitagdo como também pode
resultar em uma maior quantidade de massa precipitada e em uma taxa de
precipitacdo mais rapida.

De maneira resumida, a formacgéao de precipitagdo nao representa um problema
para o processo de extragao de petréleo até o momento em que os cristais crescem
e aderem a alguma superficie. Portanto, ndo é sempre que ocorre precipitacédo que
ha incrustagdo, mas quando esta se advém, tem-se uma reducgao da area disponivel

para passagem de fluido como observa-se na Figura 2.

Figura 2 - Incrustacao de sais inorganicos em tubulacdes. A esquerda, incrustacéo causada por
sulfato de bario (Bellarby, 2009). A direita, incrustagdo causada por sulfato de bario e por estréncio
concomitantemente.

Fonte: Cosmo, 2013.

Na Figura 3 Cosmo (2013) define os estagios pelos quais um sal inorganico
passa até a formacao de incrustacdo. De acordo com o autor, enquanto em solucgao,
0s sais encontram-se dissociados como ions. Entretanto, caso a concentragdo do sal
seja maior que a solubilidade do ambiente citado, ira ocorrer a formacgao de sdlidos,
unidos por ligacdes ibnicas, que se precipitam e estdo livres para crescerem e

aderirem a superficies.

Figura 3 - Estagios para a formagéao de incrustagédo de sal inorganico.

ions dissolvidos | nucleagéo |crescimentojaglomeragao incrustacao
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Fonte: Cosmo, 2013.
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Wylde et al. (2002), Rivera (2015) e Moghadasi et al. (2003) citam em seus
trabalhos que a formagao de incrustacdo de compostos inorganicos pode limitar ou
bloquear a produgéo de petréleo e gas, e ocorrem em tubulagdes, bombas, trocadores
de calor e outros equipamentos da producdo. Os autores também argumentam que é
comumente necessario a remogao de equipamentos de produgdo para consertos,
reperfuracdo de pogos para exploragao do reservatério de petréleo, e tantas outras
manobras remediais.

Além disso, a formacgao de incrustagdes ao redor do pog¢o de producido pode
obstruir o meio poroso presente no reservatério, tornando-o impermeavel a quaisquer
fluidos.

Merdah e Yassin (2009), Moghadasi et al. (2003) e Rivera (2015) explanam que
as formas mais comuns de incrustacao sao provenientes de sulfatos e de carbonatos;
de maneira mais especifica, os autores afirmam que as incrustacbes mais
encontradas sao formadas por carbonato de calcio, sulfato de calcio, sulfato de bario
e sulfato de estréncio.

Rivera (2015) explana que a superficie rugosa das tubulagdes de produgéo tem
bordas irregulares a niveis microscopicos, e com o passar do tempo se depositam
precipitados que podem ter um tamanho entre 1 e 20 micras. O autor afirma que
mudancgas de pressao e temperatura podem ocorrer em todos os elementos de
producao.

Para os compostos em estudo, uma vez iniciado o processo de precipitacao,
medidas de controle devem ser realizadas rapidamente uma vez que em questéo de
horas um pogo produtor pode se tornar bloqueado.

No mesmo trabalho explana-se que o sulfato de bario é o que possui a menor
capacidade de dissolu¢do, aumentando com a temperatura e decrescendo de maneira
proporcional a queda de pressao. Incrustagbes de tal composto sdo resistentes a
agentes quimicos e mecanicos, sendo necessario a substituicido dos elementos
afetados. Incrustacbes de sulfato de bario sdo mais comum de ocorrer devido a
variagdes de pressao, afetando notavelmente valvulas estranguladoras.

Para o sulfato de estréncio, o autor aponta que as incrustagdes tém ocorrido
concomitantemente com sulfato de bario, principalmente em tubulagdes de producgao.
Tal composto também tem sua solubilidade reduzida harmonicamente ao declive de

pressao.
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De acordo com Crabtree et al. (1999), o custo de operagdes para remogao de
bloqueios causados por incrustagées na industria do petroleo chega ao nivel de
milhées de dodlares, e as perdas financeiras causadas pelo tempo no qual ndo €
possivel explorar o reservatério podem ser até mesmo dificeis de serem
conjecturados, de tao grandes.

Ao longo do tempo, alguns estudos foram realizados para se entender quais
eram as condi¢des que levavam a regido de supersaturagédo para alguns compostos
incrustantes. Os primeiros trabalhos propuseram modelos relacionando o efeito da
temperatura na solubilidade e, posteriormente, publicagées sobre o efeito da pressao
também foram produzidas. Porém nenhuma publicacéo foi encontrada relacionando o

efeito conjunto destes fatores na capacidade de solubilizagao.

1.1  Fechamento do capitulo

Este trabalho apresenta uma relacdo entre temperatura, pressdo e
concentragéo para os sulfato de bario e de estroncio formando cartas de solubilidade,
considerando agua como solvente. Através destas é possivel visualizar a regido de
supersaturacédo de cada composto para um intervalo de temperatura de 0 a 100°C e
um intervalo de pressdo de 0 a 100 bar. Também foi realizado um estudo sobre a
possivel quantidade de massa de precipitado que pode se formar quando ocorre uma
mudanca de estados de uma regido mais saturada para uma menos saturada. Esta
parte do estudo € muito importante, pois apesar deste trabalho ser voltado a condigbes
que levam a precipitacdo, informacgdes sobre a quantidade de massa precipitada
podem, posteriormente, auxiliar em estudos na area de adesao de particulas.

Neste capitulo foram exibidas informacgdes importantes sobre o contexto e a
motivacado do presente estudo. Os objetivos desta dissertagao encontram-se ao final

do capitulo 2.
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2 REVISAO BIBLIOGRAFICA

Neste capitulo sdo apresentados conceitos tedricos fundamentais para que
seja possivel compreender o que esta sendo proposto e as variaveis envolvidas em
todo o processo. Além disso, estdo explanadas as definicbes de terminologias que
sao muito utilizadas na area e que auxiliam no entendimento do conteudo ao longo
deste trabalho. Também sio exibidas as equagdes que sio intrinsecas as definicdes
e correlagdes que possibilitam concluir os diferentes possiveis cenarios observados
de forma experimental ou tedrica, como, por exemplo, no caso da segado sobre

equilibrio quimico.

2.1 Nucleacao homogénea, heterogénea e crescimento de graos

Nucleagcdo é o processo de formagao das primeiras particulas solidas, ou
cristais, a partir dos ions. O periodo de tempo entre o estabelecimento do estado de
supersaturacéo e a formacéo do primeiro nucleo € chamado de tempo de inducéao.

Westin e Rasmuson (2005) explicam que, quanto maior for a supersaturagao
de uma solugdo, maiores serao as chances de que se formem os primeiros cristais.
Outro conceito importante é explicado por Wang et al. (2004), tempo de residéncia é
o periodo de tempo no qual um fluido atravessa uma regido de interesse. Estes
conceitos séo importantes pois de acordo com Frenier e Ziauddin (2008), com base
no escoamento em um pogo, a nucleacao so ocorre se o tempo de residéncia for maior
do que o tempo de indugéo.

De acordo com Mersmann (2001), os primeiros cristais sdo capazes de se
formar diretamente em uma superficie ou dispersos em uma solucdo. Chama-se de
nucleacdo homogénea a formagao dos primeiros nucleos a partir de uma Unica fase
de uma solugao sem cristais ja existentes. Neste caso, a formagao de nucleos ocorre
devido a variagdes na composicdo e na massa especifica da solucao.

Esses nucleos crescem, se tornam cristais imperfeitos que mais tarde servem
como base de adesio a outros nucleos que com o passar do tempo vao se aderindo
as imperfeigbes na superficie do cristal. Esse tipo de nucleagdo também pode ser
influenciado por parametros como a tensao superficial.

A Figura 4 mostra um modelo esquematico de como ocorre a nucleagao

homogénea. Tal imagem ilustra que, a partir de uma condi¢ao de supersaturagao, ions
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podem se unir ou se separar; porém, uma vez que estes ions se unam para formarem
nucleos, estes nucleos tendem a crescer e formar cristais com imperfei¢des. Sao

nestas imperfeicdes que com o passar do tempo outros ions podem vir a se aderir.

Figura 4 - Modelo esquematico de nucleagdo homogénea.
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Transiente

s

imperfeictes
cristais

N

.Hﬂ-? mais crescimento
em sitios de
.Sﬂ'a: imperfeighes cristais

Fonte: Crabtree et al., 1999. [adaptada].

Ja a nucleacgao heterogénea ocorre em superficies. Tal nucleacado pode ocorrer
também sobre outras impurezas ou sobre outros cristais ja precipitados. Essas
superficies sdo denominadas de sitios de nucleacdo e possuem defeitos que levam a
incrustacdo, causados por rugosidades, corrosdes, avarias, incrustagdes
preexistentes, descontinuidades do material como ocorrem em juntas e costuras, telas
e valvulas.

De acordo com Mersmann (2001), a area superficial das particulas e o grau de
turbuléncia do escoamento influenciam decisivamente na taxa de nucleagcdo e
deposicao de particulas.

A Figura 5 mostra um modelo esquematico de como ocorre a nucleagéo

heterogénea. Nesta imagem observa-se que a partir de uma condicdo de
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supersaturagao, ions podem se unir ou se separar; porém, quando unidos, podem

aderir a imperfeicdbes em um superficies, como por exemplo as existentes na parede
de uma tubulagao.

Figura 5 - Modelo esquematico de nucleagao heterogénea.

Huciagg;in Hatem_g&nna

supersaturacao

S .H.II,I-\.—-""-"".‘_'__ ..r'.
imperfeiches na superficie

Farede do tubo

Fonte: Crabtree et al., 1999. [adaptada].

De acordo com Miyake et al. (1978), os sulfatos de bario e de estroncio sdo

compostos inorganicos isoestruturais, com estrutura cristalina ortorrémbica. Tal

estrutura caracteriza-se por possuir trés eixos cristalograficos mutuamente

perpendiculares; entretanto, cada um tem um comprimento préprio.

Apesar de ser muito comum encontrar sulfato de bario sendo denominado
como barita e sulfato de estréncio como celestita, tais nomes sao relacionados aos
minerais encontrados na natureza, que podem conter impurezas. Na Figura 6 pode-
se observar a célula unitaria do sulfato de bario (ressalta-se que, para o sulfato de

estréncio, a diferenga € que os atomos de estréncio ocupam o lugar dos atomos de
bario).
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Tanto para a nucleagdo homogénea como para a heterogénea, o tipo de
nucleagdo é chamado de nucleac&o primaria, ou seja, ocorrem sem a presenga de
outros cristais na solugdo. Quando existem outros cristais sintetizados na solugao,
estes podem servir de base de formagdo para novos nucleos em um processo

conhecido como nucleacio secundaria.

Figura 6 - Célula unitaria da barita.
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Fonte: Yuan, 1989. [adaptada]

Mersmann (2001) ressalta que os dois fenbmenos ocorrem em um estado
chamado supersaturagdo metaestavel, que € o estado entre a solubilidade e a
precipitacdo de uma nova fase.

Aposs a nucleagao, ocorre um processo de agrupamento de novas particulas
denominado crescimento do cristal que também recebe o nome de coagulagao,
floculagdo, aglomeragao, aglutinagédo e agregacao de particulas (Elimelech et al.,
1995).

Um grupo de ions se transforma em um nucleo de cristal quando um tamanho
minimo é atingido, chamado de raio critico. Para que isso ocorra, uma energia
chamada de energia de ativagéo, € necessaria. Isso é explicado pelo fato de que a
energia livre das moléculas localizadas no interior do cristal € menor do que a energia

livre das moléculas localizadas préximas a superficie.
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De acordo com De Yoreo e Vekilov (2003), existe um raio no qual o balango de
energia do sistema esta no limite entre a dissolugdo e a estabilizagdo do nucleo do
cristal. Caso o raio critico ndo seja atingido, os nucleos se tornam instaveis e faceis
de se dissolverem na solucdo, ndo sendo possivel o crescimento do cristal.

O crescimento do cristal significa o crescimento dos nucleos. De acordo com
De Yoreo e Verkilov (2003) e Cosmo (2013), algumas particulas aderem aos nucleos
e outras se soltam; toda vez que a quantidade de particulas que se aglutinam na
superficie for superior a quantidade de particulas que se soltam, ocorrera o
crescimento do cristal devido a agregagao de matéria.

A superficie de um cristal durante seu processo de crescimento possui regides
planas, denominadas de terrago, e camadas elevadas, denominadas de degrau, que
por estarem incompletas, apresentam dobras, que sdo locais onde as moléculas
podem se aderir. As dobras sao as areas mais propicias para a ligagao de moléculas
devido ao numero de ligagdes possiveis relativo as moléculas vizinhas que estao
aderidas nos degraus.

Grupos possuindo grandes moléculas estdo diretamente relacionados ao grau
de supersaturagcdo, quanto mais baixo € o grau, menos grupos existem. Nestes
agrupamentos, o crescimento e a formacao de novos degraus ocorrem a partir de
falhas no processo de compactacdo do cristal, comportando-se como pequenos
degraus que consolidam algumas moléculas, possibilitando o crescimento em espiral.
Quanto maior o grau de supersaturagcdo, mais ocorre precipitagao e crescimento de

cristais. Todo o processo de crescimento de um cristal esta ilustrado na Figura 7.

Figura 7 - Esquema dos processos envolvidos no crescimento de cristal.
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Fonte: De Yoreo e Verkilov, 2003. [adaptada]
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2.2 Entalpia

O conceito de entalpia, H, é fundamental para o melhor entendimento do
estado de equilibrio de um sistema. De acordo com Koretsky (2013), a entalpia esta
relacionada a energia do sistema quando se somam as parcelas da energia interna e
o produto entre pressao e volume.

Como os valores absolutos para a entalpia ndo sdo conhecidos, utiliza-se a
diferenca de entalpia para diferentes estados. E possivel encontrar na literatura
diversos autores que produzem tabelas relacionadas a entalpia de diversos elementos
em diversos estados. Normalmente, cada tabela possui valores proprios. Porém, a
diferenga entre os valores tem que ser idéntica quando se comparam diferentes
autores.

Em uma transformacdo, a variagdo de entalpia positiva significa que a
transformacao ocorre com uma absorgao de energia, conhecida como transformagéao
endotérmica. Caso contrario, na qual acontece uma liberagdo de calor durante o
processo, tal transformacao é conhecida como transformagao exotérmica.

Outros conceitos importantes relacionados a entalpia sao entalpia de formacgao

e entalpia de uma reacdo. A entalpia de formacéo, AHJP, que representa a energia

envolvida na formagdo de uma espécie em sua forma mais estavel em uma dada
temperatura na pressao de 1 bar, tal estado é conhecido como estado padrao. Ja a
variagdo da entalpia de uma reagdo, AH?, representada pela Equacéo (1), é o calor
transferido entre um sistema e sua vizinhanga em uma reagao quimica a uma dada
temperatura, mas a pressao constante.

Durante a reacdo, as ligagdes quimicas entre os reagentes sao desfeitas
enquanto as ligacbes entre os produtos sao formadas, sendo possivel estabelecer a
variacdo de energia ocorrida durante esta reagcdo, uma vez que cada participante
possui uma determinada quantidade de energia. Portanto, a Equacgao (1) explicita a

variacao de energia ocorrida da mistura dos reagentes até a formacao dos produtos.

AH? = SAH (produtos) — LAHP (reagentes) (1)



30

2.3 Entropia

De acordo com Moran et al. (2013), a entropia, S, representa uma medida dos
graus de liberdade de um sistema. De maneira mais especifica, ela representa a
medida do numero de estados microscopicos associados a um estado macroscopico
particular. Assim como a entalpia, os valores absolutos de entropia ndo sao utilizados
pelo fato de serem desconhecidos, empregando-se entéo a variagao da entropia para
diferentes estados.

A variagdo de entropia de uma reagio entre produtos e reagentes, AS?, é
representada pela Equacao (2). Através deste calculo, é possivel determinar a
variagdo do grau de desordem desse sistema. Quando o valor de AS? é negativo, ha
a sugestdo de que a organizacdo de atomos e moléculas nos reagentes é alta,
predizendo que a reagao, de forma geral, possui grande organizagao, e indicando que
sera necessario realizar trabalho sobre esta para que o processo quimico possa
ocorrer de forma espontanea, ou seja, sem impedimentos.

Ressalta-se que em uma transformagéo, uma variagao positiva ou negativa da
entropia significa que o processo € irreversivel. A variagao positiva implica que os
graus de liberdade de um sistema aumentam, e o caso contrario mostra que os graus
de liberdade diminuem. Somente quando a variacdo de entropia de um processo &
nula que o processo € dito reversivel, implicando que a entropia do sistema
permanece constante. Em geral, todos os processos espontaneos produzem um

aumento na entropia do sistema.
AS? = IASP (produtos) — EASP (reagentes) (2)
2.4 Energia livre de Gibbs

A variagdo da energia livre de Gibbs, AG?, calculada pela Equagéo (3),
determina a estabilidade de um sistema. De acordo com Langmuir (1997), tal
parametro surge da combinagao da primeira e da segunda leis da termodinadmica e é
uma propriedade que mede o maximo trabalho util que pode ser obtido em uma

transformacao efetuada a pressao e temperatura constantes. Deste modo, é possivel
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determinar a quantidade de energia de um sistema durante o acontecimento de uma
reacgao.

Smith et al. (2007) explicam que a variagao da energia livre de Gibbs € também
um critério de espontaneidade de transformagéo de um sistema, sendo que a energia
livre de Gibbs funciona como um critério de equilibrio em um sistema fechado a
temperatura e pressao constantes, onde o seu valor minimo indica a maior
probabilidade de ocorrerem transformacdes irreversiveis. Ou seja, mudangas de fases
tendem a ocorrer quando a energia livre de Gibbs € minima.

De acordo com Mahan (1972), se a variagao da energia livre de Gibbs for
positiva, a transformacao do sistema é dita ndo espontanea; se for negativa, a
transformacado do sistema é dita espontanea; se o valor for nulo, € dito que a

transformacao ocorre em equilibrio.

AG? = AH? — TAS? (3)

Na Figura 8 ilustram-se as mudancgas de AG? durante uma reagéo através da
energia livre de Gibbs total de um sistema a temperatura e pressao constantes. Da
esquerda para o centro, tem-se a energia livre dos reagentes para o equilibrio e da
direita para o centro, tem-se a energia livre dos produtos para o equilibrio. O equilibrio
€ o estado de transicao de fase, ou estado de minima energia livre de Gibbs.

E possivel reescrever a Equacdo (3) em funcdo da variagdo de temperatura e
da pressdo para uma reagao qualquer, e isso é apresentado na Equacgéo (4). Tal
equacao é muito necessaria. Entalpia e entropia sdo propriedades calculaveis, porém,
temperatura e pressado sao propriedades mensuraveis. Ressalta-se que o simbolo
AV,? significa a variagdo do volume molar do sistema. Ou seja, € a razdo entre o

volume e a quantidade das substancias no sistema.



32

Figura 8 - Energia livre de Gibbs total de um sistema em relagdo ao progresso de uma reagéo a

temperatura e pressao constantes.

T'e Pconstantes

Gl’

Equilibrio

(EJGI}"J"P = O

Progresso da reagéo

Fonte: Smith et al., 2007. [adaptada]

dG? = AV°dP — ASPdT (4)

2.5 Constante de equilibrio

De acordo com Koretsky (2013), o equilibrio de um sistema termodinamico
costuma ser medido através da constante de equilibrio, K,,, onde seu valor numeérico
expressa concisamente a tendéncia dos reagentes em se transformarem nos
produtos.

A partir da Equacgéao (5), que representa uma reagao quimica qualquer, é
possivel calcular a constante de equilibrio, que é expressa pela Equagao (6). Ambas
as equagbes sao compostas pelos coeficientes estequiométricos, v; , pelas
concentragdes molares dos compostos quimicos, [Ai], pela diferenga da energia livre
de Gibbs entre os reagentes e os produtos em seu estado padrio para a reagdo, AG?,

pela constante universal dos gases, R, e pela temperatura, em Kelvin, T.
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De acordo com Prausnitz et al. (1999), o equilibrio € uma condi¢gdo na qual nao
ocorrem variagdes das propriedades de um sistema, implicando na igualdade de

propriedades potenciais que podem desencadear processos termodinamicos.

[91141 + 92|45 ... = [93]43 + 94144 ... = %i19:|A; (5)

_ [A3]"3[A4]"% _ P — _
Keq = i,z = HilAi]" = exp (

AGY
) (6)

Para sistemas que se encontram fora do equilibrio, processos termodinamicos
sao espontaneamente instaurados de modo a restaurar o estado de equilibrio. Os
fatores que determinam um estado de equilibrio em geral sao:

» Concentracdo, cujo aumento da quantidade de uma espécie favorece a
reacao que consome tal espécie;

* Temperatura, cujo aumento desloca o equilibrio no sentido de favorecer
reagcdes endotérmicas;

* Pressdo, cujo aumento implica na redugdo do volume especifico, e,
consequentemente, aumenta a concentracido no sistema.

Por meio da Equacdo (4), observa-se que a constante de equilibrio pode
apresentar diferentes valores devido a variagdes de temperatura e de pressao. Sendo
assim, as Equacdes (7) e (8) permitem calcular a influéncia desses dois fatores, isto

€, pressédo e temperatura, sobre a Energia Livre de Gibbs (Langmuir, 1997).

[a(AGB)]P _ —ASQ (7)

aT

[a(aaﬁ’)]T — AVO (8)

oP

Na Equacédo (7), o subscrito P representa uma transformacgéo realizada
isobaricamente, enquanto o subscrito T na Equagdo (8) representa uma

transformacgao isotérmica.
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2.6 Equilibrio quimico

Langmuir (1997) relata que a quantidade, composicao e destino dos elementos
dispostos no meio ambiente sao definidos pela influéncia do balanceamento quimico
durante os processos das reagdes quimicas.

Os agrupamentos ambientais de espécies inorganicas — que podem ocorrer
naturalmente ou serem inseridas artificialmente — em sistemas aquosos podem ser
melhor assimilados utilizando-se os conceitos basicos de equilibrio quimico.

Estado de energia livre minima de Gibbs é a nomenclatura dada ao estado mais
estavel de um sistema fechado e é obtido quando as substancias quimicas estdo em
contato umas com as outras, apdés tempo suficiente, atingindo o equilibrio quimico.
Nesta circunstancia, tem-se o estado de energia livre minima de Gibbs que independe
do tempo.

E de extrema relevancia compreender o equilibrio quimico e os elementos que
o influenciam. Esse conhecimento é imprescindivel para entender a direcdo da
mudanca espontanea das reacdes quimicas em qualquer sistema, sobretudo quando
tem-se pressao e temperatura constantes. Tal informacao também permite a predigao
de circunstancias que proporcionam o equilibrio quimico em diferentes sistemas,
utilizando diversos valores de temperatura e pressao sem a necessidade de aferi-las.

Em um equilibrio quimico, as propriedades de um sistema ndo se modificam
com o decorrer do tempo. Logo, ha a equidade de todos os potenciais que sao
capazes de estimular mudangas (Smith et al, 2007). Mahan (1972) destaca quatro
caracteristicas relacionadas ao equilibrio quimico:

1. Em decorréncia da equidade entre as velocidades de reacdes opostas,
o equilibrio quimico em sistemas moleculares é dinamico. Nas Equacdes (9a) e (9b),
pode-se observar a reacado de geragao do sulfato de bario e do sulfato de estroncio,
onde Ba?* e SO4% formam BaSOs e Sr2* e SO4% formam SrSOs; enquanto que, nas
Equacgdes (10a) e (10b), é possivel verificar que BaSO4 e SrSO4 se desmembram

formando Ba?* e SO4%, e Sr2* e SO42, de forma ciclica e sucessiva.

Ba{y,y + SO0iaq) = BaSOu) (reagio direta) (9a)

gr(za’;) + Sof(‘aq) — S1504(5)(reagdo direta) (9b)
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BaSO0,() = Baly + S0 (reagdo inversa) (10a)
SrS04s) = Sty + SO0Zaq (reagio inversa) (10b)

2. Um sistema tende a se encaminhar para um estado de equilibrio,
naturalmente. Quando um sistema que se encontra em equilibrio sofre alguma
agitacdo nas vizinhancgas, o sistema enfrentara a perturbagcédo ocorrida de forma a
retornar ao estado de equilibrio em que estava.

3. As peculiaridades das propriedades de um estado de equilibrio ndo
dependem da forma pelo qual o equilibrio do sistema foi obtido.

4. A condi¢cdo de um sistema em equilibrio corresponde a consonancia de
duas predisposi¢cdes discrepantes: a inclinagao para que um estado de energia
minima seja obtido e a propensao para um maior grau de liberdade molecular.

O quociente de reacdo, Q., exposto na Equacao (11), apesar de similar a
Equacéo (6), permite que este valor seja obtido independente do sistema estar ou ndo
em seu estado de equilibrio quimico, dado que leva em consideragao a concentragao

instantanea das espécies do sistema.
_ [A5]"3[AL]™ g
QC - [Al]vl[Az]vz - Hl[Al] ¢ (11)

Por conseguinte, as seguintes afirmacdes podem ser efetuadas:

Q. > K.q4: indica que a quantidade de produto contida € maior do que no
estado de equilibrio;

Q. < K,q4: indica que a concentragdo dos reagentes € maior do que no estado
de equilibrio;

Q. = K4 indica que a reagao esta no estado de equilibrio quimico.
2.7 Influéncia da temperatura na constante de equilibrio
Previamente, verificou-se que a Equacgao (6) geralmente é aplicada a sistemas

diluidos, também é possivel calcular a constante de um estado de referéncia

especifico. Sendo assim, a Equacéo (6) pode ser reescrita na forma da Equacgao (12),
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onde considera-se um estado cuja constante de equilibrio de referéncia é expressa

por K.qrer € @temperatura de referéncia por Ty ..

Keq,ref = exp (_&> (12)

RTK,ref

A Equacéo (13) permite calcular a constante de equilibrio a uma temperatura
especifica a partir de um dado estado de referéncia e é resultado da expansao da
Equacéao (7). Na literatura, tal equagdo € denominada equagao de Van't Hoff e é
aplicada desde que se conheca o valor de entalpia de uma reagédo AH, e que esta
seja constante. A Equagao (13) também é aplicada quando a capacidade calorifica

ACp, € nula dada uma pressao constante (Langmuir, 1997).

dln K, AH, K, AHy (1 1
( eq) = 2r = In (&)P:__r(__ ) (13)
OTk P RT*g Keq,ref R Tk TK,ref

Apesar disso, normalmente, o valor de ACp, n&o é nulo. Assim sendo, também
€ valido apresentar a Equacgéo (14) que € a forma expandida da Equagéo (13) e é

denominada de equacao de Van’t Hoff Expandida (Langmuir, 1997).

_ AHP 11 AP [ 1 (Tkref )_ TK,ref]
log Keqry = 10g Kegres + =15 (TK_ref TK) T [ln 10 ( Tx 1) —log Tk (14)

Cosmo (2013) evidencia que a Equacgao (14) € adequada para os estados cuja
temperatura seja menor que a temperatura de saturagcado das substancias utilizadas
no sistema. Ademais, Langmuir (1997) salienta que o valor da constante de equilibrio
pode apresentar um erro quando a diferenga entre as temperaturas do estado onde
se deseja calcular a constante de equilibrio e o estado de referéncia for superior a
50°C; mas este erro nao foi quantificado pelo autor.

Uma reacdo endotérmica absorve calor. Entdo, se houver um aumento de
temperatura, a sua reagao direta pode ser induzida a ocorrer ja que ha a redugao na
concentragéo dos reagentes fazendo com que a concentragado dos produtos aumente.

Por consequéncia, o valor da constante de equilibrio, K, aumenta

qref

conforme o aumento da temperatura. Na Equacgéo (14) é possivel verificar que a
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magnitude da entalpia da reagdo é impactada diretamente devido a mudangas de
temperatura. Tal situagdo é empregada aos minerais, pois somente com energia
sendo adicionada é possivel que ocorra a dissolugdo e o rompimento das ligagdes.
Logo, com o aumento da temperatura, a solubilidade da maioria dos minerais também
aumenta (Langmuir, 1997).

Para se mensurar o efeito da temperatura na constante de equilibrio de ambos
os sais, anteriormente foram apresentadas as equagdes envolvidas para se calcular
tal parametro em um estado de referéncia bem como a utilizagdo da equagao de Van't
Hoff Expandida. Em trabalho anterior, Cosmo (2013) utilizou também a citada equagao
para predizer a influéncia da temperatura na solubilidade do carbonato de calcio,
obtendo bons resultados.

A principio, as propriedades termodinamicas a serem utilizadas na Equagéao
(14) no estado de referéncia, 25 °C e 1 bar, foram extraidas do trabalho de Robie et
al. (1979). Entretanto, com novas buscas de literatura, foram encontrados trés
trabalhos de referéncia: o de Dean (1999), o de Parker et al. (1971) e o de Wagman
et al. (1965). Nas Tabelas 2 e 3 estdo listados os valores de AG®, AH® e AC,,O das
novas referéncias para os sulfatos de bario e de estréncio.

Pelas Tabelas 2 e 3 é possivel notar que os valores de AH® e ACpO da reagao
de dissolucdo do sulfato de bario sao diferentes entre as referéncias. Para o sulfato
de estréncio, a maior diferenga foi no ACPO. O valor de AH® do sulfato de bario
resultante entre Parker et al. (1971) e Wagman et al. (1965) é 25,60% menor que o
dos demais autores, enquanto que o valor da capacidade calorifica padrdo da reagao
resultante dos valores de Robie et al. (1979) é 31,79% menor que os demais. Para o

sulfato de estréncio, essa diferenga chegou a 31,82%.
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Tabela 2 - Propriedades termodinamicas do Ba2+, SO42-, BaSO4 e da reagao de dissolugio do sal:

[D] Dean (1999); [Pwe] Parker et al. (1971); [W] Wagman et al. (1965); [Rhf] Robie et al., (1979)

o () | Gomed | G

D -537,64 -560,74 0,03

Ba?* PWE -537,64 -560,74 0,02
RHF -537,64 -560,74 0,11

D -909,34 -744,50 -0,29

S04 w -909,27 -744,63 -0,29

RHF -909,27 -744,63 -0,25

D -1473,19 -1362,20 0,10

BaSO, PWE -1466,46 -1362,31 0,10
RHF -1473,19 -1362,19 0,12

D 26,21 56,96 -0,37

Reacéo PWE+W 19,55 56,94 -0,37

RHF 26,28 56,82 -0,26

Fonte: Elaborado pelo autor.

Tabela 3 - Propriedades termodinémicas do Sr2+, SO42-, SrSO4 e da reagao de dissolugao do sal.

[D] Dean (1999); [Pwe] Parker et al., (1971); [W] Wagman et al., (1965); [Rhf] Robie et al., (1979)

AH? (%) AG? (krl;]ol) AC"O(kml:)]l. K)
D -545,80 -559,44 0,03
Srz* PWE -545,80 -559,44 0,02
RHF -545,80 -559,44 0,11
D -909,34 -744,50 -0,29
S04* w -909,27 -744,63 -0,29
RHF -909,27 -744,63 -0,25
D -1453,10 -1341,00 0,11
SrSO4 PWE -1453,10 -1340,97 0,05
RHF -1453,17 -1340,97 0,12
D 162,80 -127,78 -0,37
Reacao PWE+W 162,67 -127,74 -0,32
RHF 162,74 -127,74 -0,26

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Dentre outros modelos que podem ser aplicados para calcular a influéncia da
temperatura na constante de equilibrio, vale destacar alguns trabalhos apresentados
na Tabela 4 que foram baseados em observacdes experimentais.

Tem-se o trabalho de Blount (1977) que apresenta uma correlagdo para o
sulfato de bario em solugao aquosa pura em fungédo da temperatura na pressao de
saturacgdo aplicavel em temperaturas de até 300°C, exibida pela Equagéo (15), e o
trabalho de Langmuir (1997) que propde uma equagédo em funcdo das constantes A,
B, C, D, E, F e G como mostrado através da Equacéao (16), onde tais constantes estao
listadas na Tabela 5 para os sulfatos de bario e de estroncio.

A Tabela 4 reune todos os modelos termodindmicos apresentados que podem

avaliar o efeito da variacdo da temperatura no calculo da constante de equilibrio.

Tabela 4 - Modelos termodinamicos para avaliar o efeito da variagdo da temperatura na constante de

solubilidade Keq.

Modelo Sal Equacgao N°
Van't Hoff BaSo0, dinK,q _ AHrz 13
SrS0, dTk RT;
10gKeq(T) = 10gKegrer(Ticrer) — o (i - )
Van't Hoff | BaSO, Rin10\Tx Ty rer
Expandida | SrSo, ACp? [ 1 ( Ty 1) ~log Ty ] 1
R |In10\Tx rer Kref
Blount 15806,3
(1977) BaSo0, IK,q(Tx, Psqe) = 275,053 — 43,014InTy — T 15
Langmuir | Bas0, logK., = A+ BTy + Ly DlogTy + ET? + iz + GT* | 16
(1997) srSo, Tk Ty
Fonte: Elaborado pelo autor.
Tabela 5 - Constantes empiricas da Equacgéo (16).
Sal A B C D E F G
BaSO0, 136,04 0 -7680,41 -48,60 0 0 0
SrS0, 137,56 0 -6530,75 -6530,75 0 0 0

Fonte: Langmuir (1997).
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2.8 Influéncia da pressao na constante de equilibrio

A Equacéao (8) serve de base para que se obtenha a Equagéo (17), onde P,..¢
€ a pressao de referéncia e P a pressao final; além disso, considera-se uma
transformacao isotérmica. A Equacgao (17) é utilizada em situagdes em que a diferenca
entre os volumes molares dos reagentes e dos produtos nos estados padrdo é

constante na faixa de pressdo empregada (entre P..;, e P) (Langmuir, 1997).

AN Keq v Keq AR s
(—6P )T = RTe = In (_ ) Tk = RTg (P Pref) (17)

K K eqref

Se o valor da variagdo do volume molar do sistema, AV,°, da Equagéo (17)
sofrer variagdo com a pressao, € estabelecida a variagdo da compressibilidade molar
parcial, Ak, e a Equagéo (18) & definida. Até 2000 bar, Ax? é considerado como

independente da pressao. (Lown et al., 1968).

K, ave
In = = ——T[p_p .|+
eq(T) K

Sl =l 0

De acordo com Cosmo (2013), para algumas espécies, ndo €& possivel
encontrar na literatura registros de valores para a compressibilidade molar. Entao
Aggarwal et al. (1990) propuseram uma representacao simplificada da Equagao (18)
que pode ser utilizada para calcular a constante de equilibrio para qualquer solvente,
fazendo com que a falta de valores da compressibilidade molar ndo fosse um
impedimento e utilizando, no modelo apresentado na Equacédo (19), o valor da
compressibilidade do solvente. Na Equacao (21), é possivel verificar a utilizacdo do

modelo proposto para uma situagdo em que a agua é o solvente da solugao.

n 2o = Wrres ).in (222) (19)

T
RTKKY,0,ref PHyO0ref

Onde:

rcf,zojref, € a compressibilidade isotérmica do solvente na pressao de referéncia;

Pu,0, € @ massa especifica do solvente na presséo desejada;
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Pu,oref € @ Mmassa especifica do solvente na presséo de referéncia.
E importante frisar que as temperaturas de Keqery © AVr‘?ref devem ser as

mesmas e que a Equacéao (17) pode ser empregada para qualquer solvente desde
que as propriedades do fluido sejam aplicadas. No exemplo mostrado na equacgao, o
fluido é a agua.

Além desses modelos, Blount (1977) realizou uma analise experimental com o
objetivo de encontrar dados sobre a solubilidade em altas temperaturas e pressodes
do sulfato de bario puro, em solugdo aquosa e em cloreto de sddio. No final de seu
trabalho, ele apresentou a Equacgao (20), que relaciona o efeito combinado de ambas
as propriedades sobre a constante de equilibrio do sulfato de bario.

A Tabela 6 reune todos os modelos termodinamicos apresentados que podem

avaliar o efeito da variagdo da pressao no calculo da constante de solubilidade.

Tabela 6 - Modelos termodinamicos para avaliar o efeito da variagdo da pressao na constante de

solubilidade Ksp.

Modelo Sal Equacéo N°
Van't Hoff para a BaSo, 0InK,q AV?
5 oP ~ RT, 17
pressao S§r50, Tk K
K AV?
, . in = = —— D[P~ P
Van't Hoff Expandida BaSo0, Keq(r) RTy 18
para a pressao SrS0, Ak?,,
ref 2
——~[P-P
+ ZRTK [ Tef]
BaSo K AV®
Aggarwal et al., (1990) * ln( S ) =—— ln(p (’)’20(”)> 19
SrS0, Ksprer RTg n,0 PH,0ref
log Koy = (1,49325.1072.P — 48,61).log Ty
2,3536.P — 7682,76
Blount (1977) BaSO0, + ( ) 20
Ty
—4,398.1072.P + 136,079

Fonte: Elaborado pelo autor.

O efeito da pressao na constante de equilibrio foi verificado para os sulfatos de
bario e de estroncio por meio da equagao de Aggarwal et al. (1990), apresentada na
Equacéo (19). O volume molar de referéncia da reagdo para o sulfato de bario foi

calculado pela Equagéao (21a), obtida no trabalho de Blount (1977).
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-1,377.10°

AV, .sBaSO, =

r,re

—1,20391.Ty + 767,58 (21a)

K

Para calcular o volume molar de referéncia da reacdo para o sulfato de
estréncio, ndo se encontrou nenhum modelo especifico na literatura. Desta forma, tal
parametro foi calculado como mostrado na Equagao (21b), sugerido por North (1974).

AVO

r,re

STS0, = VSr?* + VS04%~ — VSrso, (21b)

Os valores de VSr?* e VS042~ foram obtidos do trabalho de Millero (1982)
para o intervalo de temperaturas entre 0 e 100°C. O valor de VS04~ encontrado na
literatura foi o proposto no trabalho de Robie et al. (1967), e a publicagdo de Monnin
(1999) confirma que este valor ndo varia para as temperaturas em estudo.

Outras variaveis fundamentais para a aplicagao da equacao de Aggarwal et al.
(1990) foram obtidas do trabalho de Chen et al. (1977), conforme mostrado na Tabela
7.

Tabela 7 - Parametros envolvidos no efeito da presséo sobre a constante de equilibrio, aplicados a

Equacéao (19).

Parametros da Equagao 19 N°
A" = 3,26138 + 5,223.107%.T, + 1,324.10"*.T;% — 7,665.1077.T> ‘o1
+8,584.10710. T,.*
B' = 7,2061.1075 — 5,8948.107°. T, + 8,699.1078.T,% — —1,01.107°. 7> 190
+4,322.10712. T, *
k,,' = 19652,17 + 148,183.T; — 2,29995.T. + 0,01281.T;> — 4,91564.10~5.T;* 193
+1,035531.1077.T*
pi,o(Tc) = 0,99983952 + 6,78826.107°. T, — 9,08659.107°. T,
+1,02213.1077. T, — 1,35439.107°. T,* + 1,47115.107 1. T° 19.4
—1,1166310713.T;® + 5,04407.107¢.T.” — 1,00659.10718.T.®
ky,, = k' +1,01325.A'(Pgem — 1) + 1,013252. B'(Pyry — 1)? 19.5
k', —1,013252.B". (Pytr — 1)?
Kit,o (Parm, Te) = k‘:,[kw —1,01325. ((P:::— 1))] 19.6
Pi,0(Tc. Parm) = (1 - 1,0%2205(?;;7” - 1)) 19.7
w

Fonte: Chen et al. (1977).
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2.9 Coeficiente de atividade

Rocha et al. (2001) evidenciam que é plausivel considerar a concentragao
efetiva do ion que pode reagir no caso de sistemas que s&o substancialmente salinos.
A Equacgéao (22) mostra que € possivel calcular a atividade da espécie, a;, em fungao
da concentracao, A;, e do coeficiente de atividade de espécie, y;. Ressalta-se que
este ultimo, normalmente, € menor do que a unidade. O coeficiente de atividade de
especie retrata o desvio da idealidade de uma solugédo. Para um sistema ideal, tem-

seque y; =1 e {G;} = [G;].

a; = yi[Ai] (22)

Pitzer (2018) mostra que a atividade de um ion é reduzida através de interacdes
eletrostaticas com outros ions em aguas com maior salinidade e, indicando uma
dificuldade dos ions em se associarem para formar um solido e deixar a fase aquosa
como precipitado. Desse modo, o coeficiente de atividade, y;, esta relacionado com a
forca ibnica, |, de uma solugao, uma vez que esta variavel indica o quanto os ions de
uma dada solugao estéo protegidos por outros ions presentes.

Um dos métodos utilizados para avaliar o coeficiente de atividade ¢é através da
teoria de Debye-Huckel, que considera que os ions se comportam como cargas
elétricas pontuais que se deslocam em um meio continuo com uma permissividade
relativa igual a do solvente (Burgot, 2012).

A Equacéo (23) representa a lei limite de Debye-Huckel, onde A* é uma
constante que representa os dados do solvente em uma dada temperatura. Tal

expresséo é valida somente quando a forga iGnica é abaixo de 10-3 mol/L.

logy; = A* * Z? x+/1 (23)

E possivel observar na Equagdo (23) que quando a forga iénica é préxima de
zero (indicando que os eletrdlitos em uma solugdo nédo tém dificuldade de se
associarem, comportando-se como uma solugao ideal), o coeficiente de atividade

tende a unidade. Além disso, o coeficiente de atividade € o mesmo para o cation e
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para o anion quando estes possuem cargas elétricas de mesma valéncia (Burgot,
2012).

Por conta da limitagdo da equacao original de Debye-Huckel, surgiram diversas
formas de se calcular o coeficiente de atividade a partir da consideracdo de novos
parametros. Dentre elas, a equagcdo de Guggenheim (1935) que, além da carga
elétrica do ion, também considera o tamanho do ion, interagdes binarias especificas

e ions de sinais opostos (Langmuir, 1997), como pode ser visto na Equacéo (24):

—A**Ziz*\/?

lOg]/i = (m-i‘ bl* * I) (24)

em que A* e B* séo constantes de Deybe-Huckel, a; e b; s&o parametros
especificos de cada ion.

A relagdo aplicada para calcular o coeficiente de atividade dos ions bario,
estréncio e sulfato foi a equagdo de Guggenheim (1935), tal como apresentado pela
Equacéao (24). As constantes, A* e B*, foram calculadas por intermédio das Equacdes

(25) e (26), respectivamente, presentes no trabalho de Hamer (1968):

A e3 \/ 2+1TxN g% p (25)

= *
In10 1000*(€*KB*TK)3

8x1T*xN g% -
B =ex |[——4"_ 410716 (26)
1000*exKp*Tg

Onde:

e & a carga eletrdnica absoluta (e = 4,80289.107'° esu);

Na € o numero de Avogadro (Na = 6,02252.1023 mol");

Tk é a temperatura (em Kelvin);

Ks é a constante de Boltzmann (Ks = 1,38054.107"% erg/K);

p € a massa especifica da solugado (em g/cm?), calculada pelas equagdes da
Tabela 8;

€ € a constante dielétrica da solugao, calculada pela equacao de Bradley e
Pitzer (1979) — valida para temperaturas entre 0 e 70°C até 2000 bar e entre 70 e
350°C até 5000 bar, dada pela Equagéao (27).



45

€ = 342,79 * exp(9,469 * 10_7T,§ —5,0866 * 1073 x Ty) + (T 3111:2989
K— )

- 2,0525) «

<2,1417*TK+421T“°°—8032,5+PB

4-2114—200 > (27)

2,1417*TK+T—7032,5

Ja os valores de ai* e bi* foram obtidos do trabalho de Parkhurst (1990), e estéo

listados na Tabela 8 para os ions bario, estroncio e sulfato.

Tabela 8 - Parametros especificos dos ions bario, estréncio e sulfato aplicados a equagéo de
Guggenheim (1935).

ai*.10-8 cm bi*
Ba?* 4,55 0,09
Sr2* 5,48 0,11
S04 5,31 -0,07

Fonte: Parkhurst, 1990.

A forca ibnica, I, medida em mol/L, pode ser calculada através da equacéao
proposta nos trabalhos de Lewis e Randall (1921) e Oddo e Tomson (1989),
apresentada neste trabalho pela Equagao (28). Tal parametro mede a dificuldade que
os ions tém de se ligarem uns aos outros, e é fungao da quantidade n de espécies
ibnicas presentes na solugéo, da concentragao [C]] em mol/L e da valéncia do ion Z;.

Para o bario e para o estroncio Z; =2, para o sulfato Z; =-2.

I=-%L,[C]+ 2} (28)

2.10 Constante de solubilidade

O estado de equilibrio, quando se refere a precipitacdo, ocorre entre as
especies solubilizadas e as precipitadas. Isto €, o equilibrio entre as espécies em
solugdo. Por isso, Burgot (2012) explicita que o produto das atividades das espécies
no estado de equilibrio resulta no valor do produto de solubilidade, Ky,. Na Equagao
(29), é possivel visualizar a relacéo entre o coeficiente de atividade da espécie, y;,

com a constante de equilibrio, K., € a constante de solubilidade, Kj,.
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Ksp = niKeqyiVi (29)

Em sistemas considerados como “ideais”, o coeficiente de atividade sera
unitario, fazendo com que a atividade seja igual a concentragdo. Logo, para esses
determinados casos, a constante de equilibrio, K,,, € igual a constante de
solubilidade, K.

Encontrou-se duas publicagbes que calculam a relagdo entre constante de
solubilidade e temperatura, ambos para o sulfato de estroncio. Esses trabalhos foram
exibidos por Haas e Fisher (1976) para um intervalo de temperatura entre 0 e 50°C,
demonstrado pela Equacéo (30), e por de Monnin (1999), que apresenta a Equagéao

(31) e complementa o trabalho da Equacéao anterior para temperaturas de até 100°C.

—logKs, = 14805,9622 + 2,4660924T; + 405;55"“ — 5436,3588logTy — 75%:533 (30)

lTlep (TK’ Psat) = 224,069 _ 35:94221TLTK _ 10302,32

(31)

Tk
2.11 Razéao de saturagao

A razédo de saturagao (saturation ratio), SR, revela o nivel de saturagdo de um
sistema, ou evidencia o desvio em relagdo ao qual a solugdo se encontra de seu
estado de equilibrio.

Logo, a razdo de saturagdo € uma propriedade frequentemente utilizada e
relacionada com a analise de precipitagcao de sais, visto que indica o equilibrio entre
a massa de sal precipitada e a quantidade ainda em solugdo. A Equacéo (32) define

SR através do quociente da reagao Q., pela constate de solubilidade Kj,.

SR = 2= (32)

Ksp

Considerando a Equagao (32), é possivel estabelecer as seguintes alegagoes:
SR > 1: solucéao é supersaturada e indica que pode ocorrer precipitacao;
SR = 1:solugao é saturada e indica que a quantidade maxima de sal que pode

ser dissolvida, ja esta dissolvida.
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SR < 1: solugéo é insaturada e indica que pode ocorrer dissolugéo; ou seja,

ainda ha a capacidade de se dissolver mais sal.

2.12 Indice de incrustagao

De acordo com Deutsch (1997), o indice de incrustagao (scale index), SI, € um
calculo que representa a condicdo de equilibrio de uma solugdo, podendo ser
determinado pela Equacao (33). Tal equagao determina a possibilidade de formagéo
de incrustagéo por meio do logaritmo de SR e pode ser definido conforme mostrado

abaixo:

SI =log SR (33)

Analisando os valores de S| tem-se que:

SI < 0: potencial para dissolugao de depdsitos pré-existentes;

SI = 0: sem potencial de dissolugao e sem potencial de deposigao;

SI > 0: potencial de precipitacdo de depositos solidos.

Como a saturagao de minerais pode alternar em diversas ordens de magnitude,
Clark (2015) explica que, devido a este motivo, o parametro SI é mais utilizado do
que o parametro SR. O autor também explica que os valores de SI nao levam em
consideragao as condicdes de estabilidade de um mineral, nem a cinética que ocorre
de maneira lenta e sequer a nucleagao de diversas reacgdes.

Para as Equacoes (32) e (33), quanto maior o desvio em relagao a zero, maior
o grau de desequilibrio de uma solugado. Vale ressaltar que ambas as equagdes séo
parametros utilizados na industria e cujos valores sdo indicadores da possibilidade de
ocorrer precipitagdo e incrustagcdo - um elevado grau de supersaturagcéo é
representado por um alto valor de SI, porém estes indices ndo especificam

quantidades.

2.13 Fechamento do capitulo

Os trabalhos de Merdah e Yassin (2009), Moghadasi et al. (2003) e Rivera
(2015) sao baseados em observagdes realizadas durante a exploragao de petréleo.

Os autores informam que para o sulfato de bario a solubilidade aumenta com o
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incremento da temperatura e com o acréscimo de pressao, e que para o sulfato de
estroncio a solubilidade diminui com a elevagcao da temperatura e ascende com o
aumento de pressao. Porém, ndo ha qualquer mencao de como calcular a influéncia
da temperatura e da presséo na capacidade de solubilizagao.

A influéncia da temperatura foi o parametro mais estudado. Os modelos
encontrados e empregados neste trabalho foram baseados em dados experimentais.
Softwares como o Geochemist’'s Workbench (GWB) (Bethke et al., 2018), adquirido
através de licenga estudantil, e o SUPCRT92 (Johnson et al., 1992), programa
gratuito, também puderam ser utilizados. Sobre a influéncia da pressao, € raro
deparar-se com informacoes.

A equacao apresentada neste documento foi a mais moderna encontrada.
Ressalta-se que néo foram localizadas publicagdes que relacionassem a influéncia da
temperatura e da pressao na solubilidade concomitantemente.

O presente estudo e o software Multiscale reunem todas as citadas
informacdes. Tal recurso computacional foi adquirido durante o desenvolvimento
desta pesquisa, possibilitando a comparagdo dos resultados gerados. Durante a
revisdo da literatura, notou-se uma escassez de dados relacionados a solubilidade
dos sulfatos, sendo o sulfato de bario o mais estudado até o momento. Deste modo,
a comparacao de dados obtidos com informacgdes providas por softwares relacionados
se torna primordial.

Cita-se como exemplos o estudo efetuado por Cosmo (2013), onde o autor
comparou seus resultados para a solubilidade de carbonatos de calcio com os obtidos
pelo Multiscale, e a pesquisa realizada por Almeida Neto (2012), que verificou suas
informagdes para incrustagdes de sulfatos com as advindas de um software comercial
chamado Inorscale. Outros tantos trabalhos compararam resultados sobre os mais
diversos aspectos relacionados a sulfatos com simulagdes CFD (Computational Fluid
Dynamics).

O Multiscale € um produto comercial na ordem de milhares de ddélares por
licenca e muito utilizado na industria do petréleo. Seu sistema nao apresenta
informagdes para todo um intervalo de temperatura e presséo de forma simultanea,
apenas fornece pontualmente os resultados para cada estado utilizado como dado de
entrada. Sendo assim, & necessario analisar os valores obtidos para se compreender

0 que os resultados indicam.
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Portanto, para se gerar um mapa de solubilidade com tais informacoes,
diversas simulagbes devem ser executadas. O software informa quais equacgdes
emprega, mas ndo demonstra como os calculos séo realizados, quais valores de
propriedades termodinamicas séo aplicadas e nem quais arredondamentos numericos
sao empregados.

A metodologia apresentada neste trabalho utiliza a Equagdo de Van’t Hoff
Expandida, Equacéo (14), a Equacéo de Aggarwal et al., Equacéo (21), e a Equacéo
de Guggenheim, Equacéo (26), para gerar mapas de solubilidade dos sulfatos de bario
e de estrdncio, os mais proximos possivel da realidade, demonstrando as etapas e os
cuidados que devem ser seguidos. Ou seja, uma vantagem da metodologia em
relacdo ao Multiscale é a capacidade de visualizagdo das areas de maior e menor
solubilidade dada uma variagdo de temperatura e pressao, que torna factivel
compreender imediatamente se o estado analisado se enquadra a uma condi¢ao de
supersaturacao e possivel precipitagao.

Destaca-se que a mudanca de um estado de maior quantidade de sal
solubilizado para um menor leva a formagcdo de massa precipitada. Este trabalho
também expde como realizar os calculos referentes.

A metodologia utilizada foi empregada com sucesso para predizer os mapas de
solubilidade de carbonatos de calcio através do trabalho de Cosmo (2013), mas nao
havia informacdes se poderia também ser aplicada a sulfatos. O emprego de um unico
grupo de equagdes para predizer condi¢des de solubilidade para sulfatos e carbonatos
facilita a obtencao resultados, eliminando a necessidade de se buscar modelos
especificos para cada sal. Além de analisar esta capacidade para os compostos
estudados, destaca-se também a possibilidade de se utilizar este trabalho para um

posterior desenvolvimento de softwares livres relacionados.

2.14 Objetivos do trabalho

O objetivo do presente trabalho é aplicar uma metodologia baseada em um
estudo termodinamico que correlaciona a influéncia da temperatura e da pressao na
dissolucao dos sulfatos de bario e de estréncio.

Com isso, tem-se a producdo de mapas de solubilidade que permitem a
compreensao de quais sao as regides de supersaturagao, saturagao e insaturagao.

Para tal, foram identificados na literatura estudos que discorrerem sobre o mesmo
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tema, identificou-se e compreendeu-se a utilizagao dos modelos mais adequados para
ambos os sulfatos.

Buscou-se informagdes atuais e confidveis, empregou-se a menor quantidade
possivel de arredondamentos de valores nos calculos executados e comparou-se 0s
resultados obtidos pela metodologia tanto com informagdes provenientes da literatura
quanto com os resultados gerados por software existente na area de estudos.

Ao final, calculou-se a massa de precipitado que pode se formar sob condi¢cao
de supersaturagao dos sulfatos de bario e de estroncio, e também se comparou os
resultados obtidos com os valores gerados pelo Multiscale.

Durante a execugao do presente trabalho ndo se ponderou fenbmenos como
corrosdo ou influéncia da turbuléncia em um escoamento. Nao se estudou efeitos
relacionados a cinética. Ndo se considerou a presenca de outros ions € nem a

possibilidade da ocorréncia de co-precipitacao.
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3 METODOLOGIA

A metodologia aqui apresentada relaciona os principais conceitos discutidos
com as equacodes que determinam a precipitacao dos sulfatos de bario e de estroncio.
O estudo foi realizado numa faixa de temperaturas entre 0 e 100°C e em uma faixa de
pressoes entre 1 e 100 bar, partindo-se de um estado padréao a 25°C e 1 bar. Ressalta-
se que dentro do intervalo de temperatura e pressdo analisados, o incremento de
temperatura foi de 5°C e o incremento de presséo foi de 10 bar.

Na Tabela 9 encontra-se uma revisao das equacgdes que serdo utilizadas neste
estudo. Em referéncia a solubilidade, a Equacdo (14), Equacdo de Van't Hoff
Expandida, considera os efeitos da temperatura.

A Equacgéao (19), proposta por Aggarwal et al. (1990), apresenta a influéncia da
pressao. A Equacao (24) explana a expressao matematica do coeficiente de atividade
conforme Guggenheim (1935) informa e a Equacao (29) demonstra a formacao da
constante de solubilidade. A Equacao (31) oferece o modelo de Monnin (1999) e sera
utilizada em conjunto com a Equacgéo (19) para formagao de mapa de solubilidade do

sulfato de estréncio a titulo de comparagéo.

Tabela 9 - Revisdo de equacbes que serdo utilizadas na secdo Metodologia.

N° Expressao matematica

14 log K, = A6¢ + sl . 1
09 Beq(r) = RTgrer) RIN10 \Tkrer Tk

ACPO 1 TK,ref TK,ref
TR [lnlO( _1>_log ]

Ty Tx
19 In Keq _ < AVT?,T'ef > In < pHZO )
Keq(T) RTKKITIZO,ref . PH,0,ref
24 l ( —A* % Zi2 * /1 b I)
0 . = + * *

gvi 1+ B**a;j * Vit
29 Ksp = HiKeq)/iVi
31 10302,32

InKs, (Tx, Psqe) = 224,069 — 35,9422InTy — -
K

Fonte: Elaborado pelo autor.
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3.1 Calculo do efeito da temperatura na constante de equilibrio

Para o calculo do efeito da temperatura na constante de equilibrio, 0 modelo
utilizado é aquele que foi apresentado pela Equagao (14), Equagcédo de Van’t Hoff
Expandida.

Ponderou-se qual a influéncia que a discrepancia de valores encontrados na
literatura para as propriedades termodinamicas relacionadas, apresentados nas
Tabelas 2 e 3, causam na capacidade de solubilizagdo através da aplicagcao destes
na citada equacao, resultando em diferentes curvas de solubilidade.

Para o sulfato de bario, tais curvas foram comparadas com os modelos
apresentados através das Equacgdes (15) e (16). Para o sulfato de estréncio, as curvas
foram comparadas com o resultado da Equacéo (16). As curvas de solubilidade de
ambos os compostos foram comparadas também com as geradas pelos softwares
SUPCRT92, GWB e Multiscale.

No GWB, os sulfatos de bario e de estroncio foram adicionados como sais a
serem analisados e uma curva de saturagao foi gerada considerando uma faixa de
temperatura de 0 a 100°C. E importante destacar que tal recurso computacional foi
configurado de forma que a constante de atividade fosse considerada unitaria.

No SUPCRT92, houve a necessidade entrar com as reagdes apresentadas
pelas Equacgdes (9a), (9b), (10a) e (10b) em intervalos de temperatura de 25 a 0°C e
de 25 a 100°C; a pressao utilizada foi de 1 bar.

No Multiscale, utilizou-se como dados de entrada valores de temperatura entre

0 e 100°C em um intervalo de 5°C e pressao constante a 1 bar.
3.2 Calculo do efeito da pressao na constante de equilibrio

Empregou-se a Equagao (19), Equagao de Aggarwal et al. (1990), para se
calcular o efeito da pressao na constante de equilibrio. Para tal, foi necessario utilizar
os valores do logaritmo da constante de equilibrio proveniente da Equacao de Van't
Hoff Expandida e dos calculos dos diversos parametros envolvidos que sao
dependentes das variacbes de temperatura e pressao. Dentre esses parametros,
destaca-se a variagao do volume molar de referéncia para o sulfato de estréncio,

AVr?refSrSO4, apresentada na Tabela 10 para todo o intervalo de temperatura em

estudo, calculado através da Equacéo (21b).
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Tabela 10 - Valores calculados para AV, SrS0,
T(°C) T(K) VSr?*t | VS04*~ | VSrSo, AV ,ofSTSO,

0 273,15 -16,67 17,98 46,25 -44,94
5 278,15 -16,52 19,13 46,25 -43,64
10 283,15 -16,34 20,14 46,25 -42,45
15 288,15 -16,14 21,02 46,25 -41,37
20 293,15 -15,92 21,77 46,25 -40,40
25 298,15 -15,67 22,38 46,25 -39,54
30 303,15 -15,40 22,86 46,25 -38,79
35 308,15 -15,11 23,20 46,25 -38,16
40 313,15 -14,79 23,41 46,25 -37,63
45 318,15 -14,45 23,48 46,25 -37,22
50 323,15 -14,09 23,42 46,25 -36,92
55 328,15 -13,70 23,22 46,25 -36,73
60 333,15 -13,29 22,89 46,25 -36,65
65 338,15 -12,86 22,43 46,25 -36,68
70 343,15 -12,40 21,83 46,25 -36,82
75 348,15 -11,92 21,10 46,25 -37,07
80 353,15 -11,42 20,23 46,25 -37,44
85 358,15 -10,89 19,23 46,25 -37,92
90 363,15 -10,34 18,09 46,25 -38,50
95 368,15 -9,77 16,82 46,25 -39,20
100 373,15 -9,17 15,41 46,25 -40,01

Fonte: Elaborado pelo autor.

Estes valores apresentados foram muito importantes, pois a partir destes,

realizou-se uma regressao logaritmica e encontrou-se uma expressao que relaciona

tais dados com a variacao de temperatura. Esta correlagcéo € expressa pela Equacao

(34).

AV?,SrS0, = —0,0022T% + 1,486 — 282,3 (34)
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Para melhor compreender a influéncia da pressdo na constante de equilibrio
K.q para os sulfatos de bario e de estroncio, foi feita uma comparagao de valores
variando a pressado de 1 a 100 bar para cinco diferentes temperaturas, 0°C, 25°C,
50°C, 75°C e 100°C entre a metodologia e o software Multiscale. Para o sulfato de

bario também foi possivel comparar os resultados com os gerados pela Equacgao (20).

3.3 Mapas de solubilidade: Constante de equilibrio, Temperatura e Pressao

Através da jungédo de informagdes sobre a influéncia da temperatura e da
pressao na capacidade de solubilizacdo, forma-se os mapas de solubilidade. Tais
mapas conseguem reunir trés informagdes essenciais diretamente relacionadas com
a solubilidade, s&o elas: concentragao, através da constante de equilibrio, temperatura
e pressao.

Nos mapas pode-se observar graficamente quais sdo as regides de
insaturacao, saturacéo e supersaturagao. A regidao de saturagao é correspondente a
superficie grafica formada pela conexdao dos dados de temperatura, pressao e
concentragao no equilibrio; abaixo tem-se a regido de insaturagao e acima ha a regiao
de supersaturagéo.

Nesta etapa os mapas sao considerados idealizados. Deste modo, a constante
de equilibrio foi posteriormente multiplicada pelo coeficiente de atividade. Os valores
relacionados aos mapas de solubilidade gerados pela metodologia e pelo software
Multiscale foram comparados para se determinar eventuais diferencas.

Além disso, para o sulfato de bario foi possivel comparar o mapa proveniente
da metodologia com o gerado através da aplicacdo do modelo de Blount (1977). No
caso do sulfato de estréncio, comparou-se os resultados decorridos da jungédo das
Equacdes (19) e (31).

No equilibrio, a concentragdo molar [C;] é idéntica tanto para o bario ou
estréncio, como para o sulfato. Deste modo, a partir dos mapas de solubilidade é
possivel determinar as concentragdes relacionadas ao logaritmo da constante de
equilibrio através da aplicagado da Equagao (35).

Em sequéncia, é possivel transformar as concentracbes molares em

concentracdo massicas através da aplicacdo dos dados das massas molares das
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espécies, onde tem-se, respectivamente, os valores de 137,327 g/mol, 87,62 g/mol e

96,061 g/mol para o bario, o estréncio e o sulfato.

[C;] = 10V1°8Ke) (35)

3.4 Calculo do coeficiente de atividade

Os calculos dos coeficientes de atividade foram realizados utilizando-se a
Equacédo (26), proposta por Guggenheim (1935). Para a utilizacdo desta, foi
necessario o calculo prévio dos parametros envolvidos, apresentados nas Equacgdes
(27), (28), (29) e (30), para ambos os compostos, dentro do intervalo de temperatura
e de presséo utilizados na metodologia.

Destaca-se que se comparou os resultados da metodologia com os gerados
pelo Multiscale, apesar deste utilizar um outro modelo, o qual € denominado pelo

software como modelo de Pitzer.

3.5 Mapas de solubilidade: Constante de solubilidade, Temperatura e Pressao

A partir das Equacdes (14) e (19), aplicou-se a Equacao (29) para gerar mapas
de solubilidade considerados mais proximos da realidade.

Comparou-se os valores pertinentes a estes mapas com os resultados
demonstrados pelo Multiscale para identificar possiveis discrepancias e também para
verificar se os dados sao condizentes com as informacdes obtidas na literatura.

Para o sulfato de estréncio, também foi possivel comparar com o mapa formado

através da juncao das Equacdes (31) e (19).
3.6 Calculo da quantidade de massa precipitada

O calculo da massa dos sulfatos de bario e de estrdoncio precipitada foi efetuado
com base em alteragdes nos estados termodinamicos do sistema.

A mudanca de estado acontece por meio de um escoamento teorico, partindo-
se de um estado termodinamico inicial qualquer, definido por uma temperatura e uma

pressao iniciais (Tini, Pini), até um estado final (T+in, Prin). A precipitagdo ocorre uma vez
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que parte dos sulfatos de bario ou de estréncio deixem a solugao para reestabelecer
a condicao de equilibrio daquele dado estado. Essa descrigcdo pode ser visualizada

pela Figura 9.

Figura 9 - Fluxograma que representa a metodologia para o calculo da massa de sulfato de bario

precipitada.
Estado Inicial] _( Estado Final] ‘( Estado Final
(Tini! I:)ini) J ESCOAMENTO L (Tfin’ I:)fin) J PREClPlTACAO L (Tfin! IDfin)
EQUILIBRIO DESEQUILIBRIO EQUILIBRIO

Fonte: Andrade, 2021.

Tomando como base a Equacdo (21), o estado de equilibrio inicial &
representado pela constante de solubilidade nesse estado, Kj;,;, apresentada nas
Equacgbes (36a) e (36b).

Ksmi = {Ba** }ini * {SOF }ini = Va2t ini[Ba* |ini * Yso0z~ini [SOZ 1ini (36a)
Ksimi = {ST2*}ini * {SOF Yini = Vsrzt i * [ST2H ] imi * Ysozini * [SOZ1in:i (36b)

Da mesma forma que as Equagdes (36a) e (36b), tem-se que o estado de

equilibrio final apds o escoamento, K r;,, € dado pelas Equagées (37a) e (37b).
K rin = {Ba?" }fin * {SO5 Y rin = Va2t sin[Ba®* ] pin * VSOZ',fin[SOA%_]fin (37a)
Kgini = (ST Y in * {SOZ Y rin = Vot pin * [ST? | pin * Ysoz- fin * [SOZ™1¢in (37b)

Como ndo ha escoamento de massa, a formagao do sulfato de bario ou do
sulfato de estroncio ocorre apenas pela redugao das concentragdes dos ions bario ou
estréncio, e sulfato. Portanto, com o retorno do sistema para a condi¢ao de equilibrio,
a quantidade de sulfato de bario ou de sulfato de estroncio que ira precipitar, X, pode

ser calculada através das Equacdes (38a) e (38b).
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X = [Ba**]ip; — [Ba** i = [SOF |ini — [SOZ ™ 1£in (383)
X =[S i — [ST*F 1 fin = [SOZ lini — [SOF "] 5in (38b)

Com isso, pode-se reescrever as Equagdes (37a) e (37b) na forma das
Equacgdes (39a) e (39Db).

K fin = Va2t pin * ([Ba** ] — X) * Ysoz- fin * ([SOZ™ 1ini — X) (39a)
K fin = Vsrat pin * ([ST? ] — X) * Ysozfin * ([SOZ 1ini — X) (39b)

Substituindo os valores dos coeficientes de atividade no estado final, yga2+ fin,
Ysr2+ fin © Vsoz- sin» d@s concentragdes iniciais, [Ba®*]iy;, [S7°*]ini € [SO Jini, € da
constante de solubilidade, K, ,, € possivel obter-se uma equagao do segundo grau

em X, dada pelas Equacgdes (40a) e (40b). Com a sua solucgéo, realizada de maneira
trivial, obtém-se, entédo, a quantidade de sulfato de bario ou de sulfato de estréncio

que precipita devido a mudanca de estado termodinamico.

X2 = ([Ba®*)in; + [SOF Timi) * X + <[Ba2+]ini * [SOF Tini — ~sfin > =0 (40a)

YBa2+ fin*Y 502 fin

— — Ks, in
X% = ([Sr?* )i + [SOF 1) * X + <[5T2+]im’ * [SOF Tini — L > = 0 (40b)

Ysr2+ fin*Ys02- fin

A constante de solubilidade nos estados inicial e final possui valores
conhecidos, obtidos através da aplicacao da metodologia explanada nesta seg¢do. As
concentracdes iniciais e os coeficientes de atividade podem ser obtidos por meio de
um calculo iterativo apresentado por Clark (2015), esquematizado na Figura 10
tomando como exemplo o sulfato de bario.

Ao inicio, tem-se que as concentragbes molares na constante de solubilidade
sao iguais, porém, o coeficiente de atividade é considerado idealizado e igual a uma

unidade. Realiza-se entdo o calculo da forca idnica se utilizando destas
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concentragdes, onde a partir de entdo, aplica-se o calculo do coeficiente de atividade
para determinar os valores nao ideais deste parametro.

A proxima etapa € dividir as concentragdes molares iniciais pelos coeficientes
de atividade calculados, onde, se a diferenca entre os valores resultantes for menor
que 0,01% ha a confirmagdo de que as concentragdes iniciais e os coeficientes de
atividade foram determinados com sucesso. Caso contrario, deve-se retornar a etapa

do calculo da forca idnica, adequando as concentracdes molares.

Figura 10 - Sequéncia para o calculo das concentragdes iniciais e dos coeficientes de solubilidade

( Ksp,ini ’
2+
[Ba ]ini 4 J/Baz* Jini

A 4 2—
[SO“ :Iini’ ySOf’Jni

dos ions bario e sulfato.

Sim

Desvio
<

0,01%

Fonte: Clark, 2015. [adaptada]

Para dar suporte aos calculos, sera utilizado o software Matlab, por possuir uma
linguagem de programacao proépria, de facil implementacédo e fungbes matematicas
incorporadas a sua base de calculos. Desta forma, € possivel comparar de forma
rapida os resultados obtidos na metodologia com os resultados gerados pelo

Multiscale.
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4 RESULTADOS

Nesta seg¢ado sao apresentados os resultados obtidos através da aplicagcao da
metodologia e das comparagdes feitas entre tais resultados e os produzidos por

modelos relacionados.

4.1 Resultados da influéncia da temperatura nas curvas de solubilidade do
BaSO+ e do SrSO..

Na Equacéo (14), empregou-se as trés propriedades advindas das referéncias,
expostas nas Tabelas 2 e 3 para os sulfatos de bario e de estréncio, respectivamente.
Comparou-se as curvas geradas com as obtidas da aplicagdo dos modelos e
softwares relativos.

O intervalo de temperatura utilizado foi de 0 a 100°C e a pressao foi de 1 bar.
As Figuras 11 e 12 apresentam os resultados para os sulfatos de bario e de estréncio,
respectivamente. Tais figuras relacionam o logaritmo da constante de equilibrio,
Log(K.q), com o intervalo de temperatura empregado.

Para o sulfato de bario, a comparagao de resultados com as Equagdes (16) e
(17) bem como com as informagdes obtidas pelos recursos computacionais GWB,
SUPCRT92 e Multiscale apontam pouca discrepancia nos valores de Log(K,,) em
funcao da temperatura entre todos os modelos analisados.

Notou-se que a curva produzida através da aplicacdo dos valores das
propriedades termodinamicas propostas por Dean (1999) na equacdo empregada,
explicitada como VH [DEAN] na Figura 11, convergiu com as Equagdes (15) e (16), e
com os resultados advindos do GWB e do SUPCRT92 para todo o intervalo de
temperatura.

Em relagdo ao Multiscale, que também utiliza a Equagao (14), a diferenga
percentual dos valores também foi pequena, nao ultrapassando 1,03%. Tal resultado
€ esperado uma vez que a publicagdo de Dean (1999) foi a mais recente encontrada
para valores de AG®, AH® e ACpO, e supunha-se que esta ofertasse os dados mais
precisos.

Em relagdo a VH [DEAN], a maior inconsisténcia ocorreu quando se aplicou os
valores de Parker et al. (1971) e Wagman et al. (1965) nas propriedades

termodinamicas da equacao de Van't Hoff Expandida, chegando a uma diferenga de



60

2,56%. Tal curva é apresentada na Figura 11 com a legenda VH [PWE]. A aplicacao
dos valores propostos por Robie et al. (1979) nas propriedades da Equacéao (14),
demonstrado na Figura 11 como VH [RHF], resultou em uma discrepancia de valores
a partir de 60°C que atingiu 1,46%.

Figura 11 - Curva de saturagéo entre o logaritmo da constante de equilibrio K,, e a temperatura [°C]

para o sulfato de bario.

Temperatura (°C)

935 ¢ 20 40 60 80 100

-9.55

-9.75
T
(]
=
= 9.95
o
)
-10.15
-10.35
——VH [DEAN] VH [PWE] VH [RHF] ——BLOUNT
1053 LANGMUIR ——SUPCRT92 —GWB —— MULTISCALE

Fonte: Elaborado pelo autor.

Para o sulfato de estréncio, a comparagdo entre as curvas geradas pela
metodologia e pelos modelos relativos mostrou maior inconsisténcia apenas para um
caso. As curvas obtidas da aplicagdo da Equacao (14) com as diferentes informagdes
da literatura para as propriedades termodinamicas, exibidas pela Figura 12 e
denominadas de maneira idéntica as apresentadas para o sulfato de bario, evidenciam
serem muito similares aquelas apresentadas pelo modelo de Langmuir e pelos
softwares GWB e Multiscale.

Em relagdao a VH [DEAN], a diferenga de valores quando se comparou com 0s
resultados fornecidos por VH [PWE] atingiu 0,89%, e para VH [RHF] essa discordancia
alcangou 2,08%. Deste modo, assim como observado para o sulfato de bario, as
curvas geradas pela aplicagdo de diferentes valores de AG®, AH? e AC,,O na

Equacéao (14) nao procederam a curvas muito destoantes entre si.
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Para o GWB, a divergéncia de valores ficou entre 0,13% e 0,62%, e para o
Multiscale tal diferenga variou entre 0,76% e 1,26%.

Em comparagdo com a Equagdo (16), encontrou-se uma distor¢gdo de
resultados que alternou entre 0,83% e 3,80%. Ressalta-se que os dados de Dean
(1999) para o sulfato de estréncio também foram os mais recentes encontrados.

Os resultados advindos do modelo apresentado pelo SUPCRT 92, aponta
grande divergéncia de valores em relagdo aos demais. A desigualdade de dados entre
VH [DEAN] e SUPCRT 92 variou entre 8,75% e 13,12%. Durante algum tempo, a
pagina que apresenta o software'! alternou entre periodos onde se encontrava
acessivel e inacessivel. Aléem disso, em alguns momentos, tal pagina exibiu uma
mensagem explicando que, para alguns compostos, a base de dados estava
desatualizada. Apesar de nao ter sido citado quais espécies eram, € possivel que o
sulfato de estroncio estivesse incluso. Estes fatos ajudaram a fomentar ainda mais a
necessidade de aquisicdo do Multiscale.

Através dos resultados € possivel afirmar que a Equacdo de Van’t Hoff
Expandida pode ser utilizada para predizer a influéncia da temperatura na solubilidade
de ambos os compostos inorganicos, e que os diferentes valores propostos na
literatura para as propriedades termodinamicas nao procedem a curvas muito
discrepantes nem entre si nem entre outros modelos relacionados. Entretanto, caso
se deseje obter maior precisao, aconselha-se utilizar os propostos por Dean (1999).

No Apéndice A sdo apresentados os valores do logaritmo da constante de
equilibrio em funcao da temperatura para cada modelo que trabalha com o sulfato de

bario e com o sulfato de estréncio.

I A utilizagdo do software SUPCRT92 pode ser realizada de forma gratuita através do acesso a pagina
http://geopig3.la.asu.edu:8080/GEOPIG/pigopt1.html.
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Figura 12 - Curva de saturagéo entre o logaritmo da constante de equilibrio K,, e a temperatura [°C]

para o sulfato de estréncio.

Temperatura (°C)
-5.00

0 20 40 60 80 100

-5.50

-6.00

Log (Keq)

16,50 — —_—

—

-7.00

-7.50
= \/H Dean VH PWE VH RHF Langmuir e SUPCRT ==———GWB =——— MULTISCALE

Fonte: Elaborado pelo autor.

4.2 Resultados da influéncia da pressao nas curvas de solubilidade do BaSO4
e do SrSOa.

A aplicagdo da Equacao (19) requereu os calculos dos parametros expostos
pela Tabela 7 para ambos os sulfatos. Os valores avaliados de tais parametros estao
publicados no apéndice B.

Em sequéncia, utilizando-se também os dados de Log(K.,) em fungéo da

temperatura provenientes do emprego da Equagédo (14) com os dados de Dean
(1999), foi possivel realizar um estudo sobre a influéncia da pressao na constante de
equilibrio do sulfato de bario e do sulfato de estroncio utilizando-se a metodologia
proposta.

Para ambos os compostos, o estudo abrangeu um intervalo de pressdes entre
0 e 100 bar, com incremento de 10 bar, para cinco diferentes temperaturas, 0°C, 25°C,
50°C, 75°C e 100°C.

Nas Figuras 13 e 14 estdo apresentadas graficamente a relacdo entre o
logaritmo da constante de equilibrio e a pressdo para ambos os sulfatos,

considerando-se as citadas temperaturas.
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Figura 13 - Efeito da pressao no logaritmo da constante de equilibrio do sulfato de bario em varias

temperaturas através da aplicagdo da metodologia.

Pressdo (bar)
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-10.400

-10.600

Fonte: Elaborado pelo autor.

De modo a se compreender matematicamente tais resultados, realizou-se um
estudo entre os dados obtidos para diferentes pressdées em uma mesma temperatura,
para ambos os compostos inorganicos. Esses valores sdo apresentados na Tabela
11.

As temperaturas analisadas foram 10°C, 50°C e 100°C, e dentro de cada
temperatura, variou-se a pressao de 1 para 10 bar, 20 bar, 50 bar e 100 bar. Através
das comparagbes percentuais resultantes da diferenga de resultados para log(K.4)
de uma mesma temperatura, mas diferentes pressoes, fica claro que a pressao tem
uma influéncia proeminente para o sulfato de estréncio maior do que para o sulfato de
bario.

Explicita-se também que para ambos os sais, em todas as temperaturas
analisadas, a solubilidade aumenta conforme a pressao aumenta.

Verificou-se as informacdes obtidas com as advindas do Multiscale para ambos
os compostos. Os resultados foram gerados para as mesmas temperaturas e
pressdes aplicadas a metodologia. As Figuras 15 e 16 apresentam tais informacdes

para os sulfatos de bario e de estréncio, respectivamente.
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Nota-se que apesar do Multiscale informar que também utiliza a Equacgao (19),
os resultados sao um pouco dispares, apontando que, provavelmente, o software
oferece resultados mais conservadores. Destaca-se também que tais divergéncias
podem ser oriundas de arredondamentos numéricos ou utilizacdo de diferentes
valores nas propriedades termodinamicas.

Para o sulfato de bario, a incoeréncia de valores alternou entre 0,04% e

11,81%. Para o sulfato de estréncio, a diferenca nos dados foi de 0,04% a 12,99%.
Figura 14 - Efeito da pressao no logaritmo da constante de equilibrio do sulfato de estréncio em
varias temperaturas através da aplicagao da metodologia.
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Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela 11 - Influéncia da presséo para os sulfatos de bario e estroncio.
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Sulfato de bario

Sulfato de estroncio

Temperatura
Cl Pressao log(Koy) Pressao log(Koy)
[bar] [bar]
1 -10,25 1 -6,48
10 -10,24 10 -6,41
10x 0,10% 10x 1,10%
20 -10,23 20 -6,33
10 20x 0,20% 20x 2,30%
50 -10,20 50 -6,09
50x 0,52% 50x 6,00%
100 -10,14 100 -5,68
100x 1,07% 100x 12,30%
1 -9,68 1 -6,56
10 -9,68 10 -6,50
10x 0,07% 10x 0,80%
20 -9,67 20 -6,44
50 20x 0,15% 20x 1,80%
50 -9,65 50 -6,26
50x 0,39% 50x 4,50%
100 -9,61 100 -5,95
100x 0,79% 100x 9,20%
1 -9,50 1 -7,00
10 -9,50 10 -6,95
10x 0,07% 10x 0,70%
20 -9,49 20 -6,89
100 20x 0,14% 20x 1,50%
50 -9,47 50 -6,72
50x 0,37% 50x 4,00%
100 -9,43 100 -6,42
100x 0,75% 100x 8,20%

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 15 - Dados oriundos do Multiscale sobre o efeito da presséo no logaritmo da constante de

equilibrio do sulfato de bario em varias temperaturas.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Foi possivel obter também os valores decorrentes da aplicacdo da Equacao
(20) para o sulfato de bario conforme demonstrado pela Figura 17. Analisou-se tais
dados com os provenientes da metodologia e do software, respectivamente. Notou-se
que os resultados vindos da citada equagcao se aproximam mais das informacgdes

advindas do Multiscale do que com as exibidas pela metodologia.

Figura 16 - Dados oriundos do Multiscale sobre o efeito da pressao no logaritmo da constante de

equilibrio do sulfato de estréncio em varias temperaturas.
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Fonte: Elaborado pelo autor.
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Monnin (1999) menciona brevemente em seu trabalho que os modelos
propostos por Blount (1977) podem ser avaliados como imprecisos quando
comparados com equagdes mais modernas. A incoeréncia de dados entre a Equacéao
(20) e a metodologia alcancou 12,72%, e a diferenca de valores entre tal modelo e as

informacgdes provindas do software situou-se entre 0,40% e 1,42%.

Figura 17 - Resultados advindos do modelo de Blount (1977) sobre o efeito da pressao no logaritmo
da constante de equilibrio do sulfato de bario em varias temperaturas.
Pressdo (bar)
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Percebe-se que, de todos os modelos analisados, os resultados apresentados
pela metodologia sdo os que apontam maior influéncia da pressao na solubilidade,
para ambos os sulfatos.

Na sequéncia, as anadlises dos mapas de solubilidade comparam as
informacdes alcangadas com as descricdes vindas da literatura. Deste modo, expde-
se diferencas entre a metodologia e outros modelos e determina-se a aceitabilidade

do emprego das equagdes propostas.
4.3 Formacao dos mapas de solubilidade idealizados
Para o sulfato de bario, os mapas de solubilidade advindos da metodologia

empregando-se as informacdes de propriedades termodindmicas providas por Dean

(1999), conforme apresentado na Figura 18, do software Multiscale, demonstrado pela
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Figura 19, e da Equacao (20) explicito na Figura 20, terminaram por demonstrar
resultados pouco discordantes.

E importante entender que, quanto menores forem os valores do logaritmo da
constante de equilibrio, menor é a quantidade de massa solubilizada.

Nota-se que, dentre os dados ofertados, o mapa gerado pela aplicagdo da
metodologia foi o que mais se aproximou das informacdes citadas na literatura, ou
seja, para o sulfato de bario a solubilidade aumenta com o incremento da temperatura
€ com o acréscimo de pressao.

Os elementos apresentados pelas outras fontes ndo apontam uma influéncia
tdo incisiva da variacdo de pressdo na capacidade de solubilizagdo. E provavel que
essa divergéncia seja resultado da utilizagdo de um modelo mais cauteloso pelo
software e pela Equacao de Blount (1977) n&o ser tao precisa.

Para ambos os casos, arredondamentos de valores também podem ter alcance
nos resultados. A discrepancia de informagdes entre a metodologia € o Multiscale
alcangou 17,46%, com relagdo a Equacado (20) atingiu 12,70%. Entre o recurso
computacional e o modelo de Blount, a discordancia de resultados alternou de 0,14%

a 28,04%.

Figura 18 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da

constante de equilibrio do sulfato de bario através da aplicagdo da metodologia.
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Fonte: Elaborado pelo autor.



Figura 19 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da

constante de equilibrio do sulfato de bario utilizando-se os resultados do Multiscale.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Figura 20 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da

constante de equilibrio do sulfato de bario advindos do emprego do modelo de Blount (1977).
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Fonte: Elaborado pelo autor.
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Com relacao ao sulfato de estréncio, percebeu-se que os resultados exibidos
pela aplicagdo da metodologia com os dados de AG®, AH® e ACIL,0 ofertados por

Dean (1999) séo de certo grau dispares aos informados pelo Multiscale.

O mapa de solubilidade gerado por este estudo € demonstrado na Figura 21 e
mais uma vez indica grande coeréncia com o que a literatura informa, ou seja, a
solubilidade diminui com a elevacdo da temperatura e ascende com o aumento de
pressao.

A Figura 22 apresenta a curva de solubilidade proporcionada pelos dados
provindos do Multiscale. Percebe-se que o software novamente informou valores que
apontam pouca influéncia da variagdo de pressao na solubilidade, possivelmente
causados por uma visado resguardada em se gerar os dados em conjunto com
arredondamentos numéricos. A discordancia de valores entre a metodologia e o
Multiscale variou entre 0,02% e 35,48%.

No apéndice C encontram-se os valores de log(K,,) em fungao da variagdo de
temperatura e pressdo. Em relagdo ao sulfato de bario, os dados sao referentes a
metodologia, ao Multiscale e a Equacéao (20) de forma respectiva. Para o sulfato de

estréncio os resultados sdo alusivos a metodologia e ao Multiscale, nesta ordem.



Figura 21 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da

constante de equilibrio do sulfato de estréncio pela aplicagdo da metodologia.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Figura 22 - Representagao do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da

constante de equilibrio d o sulfato de estréoncio utilizando-se os resultados do Multiscale.
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Fonte: Elaborado pelo autor.
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4.4 Calculo dos coeficientes de atividade

Para a utilizagdo da Equacéao (24), primeiramente foi necessario o calculo dos
parametros envolvidos, apresentados nas Equacdes (25), (26), (27) e (28), para
ambos os compostos, dentro do intervalo de temperaturas e de pressdes utilizados na
metodologia.

O apéndice D demonstra tais valores para os sulfatos de bario e de estréncio,
respectivamente. A juncdo destas informagdes com as relacionadas as outras
variaveis apresentadas na se¢ao 2.9 tornou possivel calcular os valores do coeficiente
de atividade.

Similar ao que foi feito com a constante de equilibrio, também foram
comparados os valores gerados pela metodologia com os ofertados pelo Multiscale,
para os mesmos compostos inorganicos. Para tal, também foi necessario inserir no
software como dados de entrada informagdes sobre concentracdo dos sais,
temperatura e pressao.

Comparando-se os resultados, tem-se que para o sulfato de bario, a
discrepancia atinge 11,89%. Para o sulfato de estréncio, a disparidade varia entre
0,01% e 26,39%. E possivel verificar que, para o sulfato de bario, conforme a
temperatura e a pressao aumentam conjuntamente, a diferenga entre os valores
também majora. Ja para o sulfato de estréncio, a divergéncia entre os dados acresce
somente conforme a temperatura incrementa.

A incoeréncia de informacgbes provavelmente € causada pelo fato de que a
metodologia utiliza a equacdo de Guggenheim (1935) enquanto que o Multiscale
emprega um método chamado modelo de Pitzer. Os resultados providos pelo software

para o coeficiente de atividade estédo divulgados no apéndice E.

4.5 Formacao da constante de solubilidade e dos mapas de solubilidade

relacionando log(K,), pressdo e temperatura.

Apds os calculos relacionados dos coeficientes de atividade e dos valores dos
logaritmos das constantes de equilibrio dos sulfatos de bario e de estrdoncio, utilizando-
se a Equacao (29), obtiveram-se os valores do logaritmo da constante de solubilidade.
Esses valores sao importantes para a formagcdo de um novo mapa de solubilidade,
considerado mais proximo da realidade.
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Considerando-se a aplicagao da metodologia, tais mapas sao mostrados nas
Figuras 23 e 24 para os sulfatos de bario e de estréncio, respectivamente. Os
resultados finais confirmam a completa concordancia com as informacgdes da
literatura.

Para o sulfato de bario a solubilidade acresce com a ampliagaéo de temperatura
e com o incremento de pressao e para o sulfato de estréncio a solubilidade diminui

com o0 aumento de temperatura e ascende com a elevagao de pressao.

Figura 23 - Representacao do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da

constante de solubilidade do sulfato de bario através da aplicagao da metodologia. (Autor)
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Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 24 - Representacao do efeito combinado da temperatura e pressao no logaritmo da constante

de solubilidade do sulfato de estréncio através da aplicagdo da metodologia.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Para os dois compostos em estudo, comparou-se as informag¢des adquiridas
com as fornecidas pelo Multiscale. Foi necessario inserir no software dados de entrada
sobre concentracao dos sais, temperatura e pressao. Comparando-se os valores, tem-
se que para o sulfato de bario, a diferenca varia entre 0,01% e 11,17%. Para o sulfato
de estréncio, a diferenca varia entre 0,03% e 10,67 %.

Nas Figuras 25 e 26 estdo apresentados os mapas de solubilidade gerados
pelo recursco computacional para os sulfatos de bario e de estroncio,
respectivamente. O apéndice F apresenta os valores do logaritimo da constante de

solublidade influenciada pela temperatura e pela pressao resultantes da metodologia
e do Multiscale.
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Figura 25 - Representacéo do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da
constante de solubilidade do sulfato de bario gerado pelo Multiscale.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Nas Figuras 27 e 28 sao apresentadas, de maneira grafica, as diferengas entre
0s mapas de solubilidade gerados pela metodologia (superficie em azul) e pelo
Multiscale (superficie em vermelho) para os sulfatos de bario e de estroncio,
respectivamente. O eixo x € relacionado a pressao, em bar, o eixo y a temperatura,

em graus Celsius, e o eixo z é referente ao logaritmo da constante de solubilidade.
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Figura 26 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da

constante de solubilidade do sulfato de estroncio gerado pelo Multiscale.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Figura 27 - Representagao do efeito combinado da temperatura e pressao no logaritmo da constante

de solubilidade do sulfato de bario gerado pelo Multiscale e pela metodologia. (Autor)
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Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 28 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e da pressio no logaritmo da

constante de solubilidade do sulfato de estréncio gerado pelo Multiscale e pela metodologia.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

E possivel perceber que para o sulfato de bario, para baixas pressdes,
conforme a temperatura aumenta, a diferenca entre os valores de log(K,,) aumenta.
Ja para o sulfato de estréncio € possivel perceber que a divergéncia de informacgdes
aumenta conforme a temperatura e a pressado acrescem, concomitantemente.

Ou seja, de maneira geral, o software aponta para condicbes de
supersaturacdo através do emprego de menores concentragdes. Isto pode levar a
imprecisdes sobre a capacidade de exploracao do reservatério, por exemplo, uma vez
que indicaria mais facilmente grandes chances de precipitagao.

Para o sulfato de estréncio, foi possivel também avaliar o mapa resultante da
jungao das Equacgdes (19) e (31), conforme € mostrado na Figura 29. Percebe-se que
tais informacdes também estdo em conformidade com o que foi exposto na literatura.

A equacao proposta por Monnin (1999) é uma formulagcdo moderna, baseada
em dados experimentais que puderam ser obtidos com equipamentos mais precisos
do que os utilizados por autores anteriores.

Tal modelo é dois anos mais novo que a Equacgéao (14), e ja inclui o calculo do

coeficiente de atividade através do modelo de Pitzer. Apesar de poder haver alguma
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incoeréncia de valores, que podem ser resultantes de arredondamentos ocorridos nos
modelos e diferengas no coeficiente de atividade, considera-se esta equagdo como
um bom guia para a aplicagdo da metodologia.

A Figura 30 explicita a comparagdo dos mapas obtidos pelos dois modelos
citados, onde a superficie em azul representa os dados providos da metodologia e a
verde é referente as Equacgdes (19) e (31). O eixo x é relacionado a pressao, em bar,
0 eixo y a temperatura, em graus Celsius, e o eixo z é referente ao logaritmo da
constante de solubilidade.

Para este caso, a discrepancia de valores nao alternou demasiadamente,
permanecendo entre 0,03% e 16,15%, reafirmando a capacidade das equacdes
empregadas nesta pesquisa.

No apéndice G estdo apresentadas as Figuras (27), (28) e (30) em melhor
resolucdo, e o apéndice H informa os valores do logaritmo da constante de
solubilidade em fungao da temperatura e da pressdo em estudo para a expressao de
Monnin (1999) conjugada com a equagéo de Aggarwal et al. (1990).

Figura 29 - Mapa de solubilidade do sulfato de estroncio a partir da jungdo do modelo de Monnin
(1999) com o modelo de Aggarwal et al. (1990).
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Figura 30 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e da pressao no logaritmo da
constante de solubilidade do sulfato de estroncio gerado pela equagéo de Monnin (1999) e pela

metodologia.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

4.6 Calculos da quantidade de massa precipitada

A determinacgado dos valores das massas dos sulfatos de bario e de estrdoncio
precipitadas foram realizados com base na metodologia descrita na segcdo 5.6.
Implementou-se as expressdes matematicas em linguagem de programacado no
software Matlab. A maior formagao de precipitados ocorre quando se move de um
estado com alta massa de sal solublizado para um estado com menor.

Analisando-se as Figuras 23 e 24 pode-se notar que para o sulfato de bario a
regidao com maior quantidade de sal solublizado € aquela de alta pressédo e alta
temperatura, e a regido com menor parcela € relativa a baixa pressao e baixa
temperatura. Ja para o sulfato de estroncio, a regido de maior concentragdo de sal
solublizado situa-se a baixa temperatura e alta presséo, e a referente a menor
encontra-se na area de alta temperatura e baixa presséo.

Os valores obtidos pela metodologia foram comparados com os dados gerados

pelo Multiscale. Para o sulfato de bario, considerou-se uma transformagao partindo-



80

se de um estado a 95°C e 100 bar para um outro a 35°C e 25 bar. Estas sao variagdes
comuns de serem encontradas (em uma condi¢cao real de produgdo em pogos de
petréleo). Os dados das concentragdes foram obtidos a partir da aplicagdo da
Equacéo (35) nas tabelas do logaritmo da constante de solublidade para o sulfato de
bario. Considerou-se uma vazao de 1000 m?%/dia.

O resultado da quantidade de massa precipitada calculado pela metodologia
foi de 1,565 kg/dia e o resultado da quantidade de massa precipitada calculado pelo
Multiscale foi de 1,693 kg/dia, indicando um desvio de 7,50%. Ressalta-se que no
software foram utilizados como dados de entrada as mesmas concentracoes,
temperaturas e pressdes empregadas na Metodologia.

Para o sulfato de estroncio, realizaram-se as mesmas etapas, porém
considerando-se uma transformacéo de estados ainda maior, de 5°C e 100 bar para
100°C e 1 bar. O resultado da quantidade de massa precipitada para o sulfato de
estréncio através da aplicacdo da metodologia foi 196,62 kg/dia, enquanto que o valor
informado pelo Multiscale foi de 217,19 kg/dia, indicando um desvio de 10,50%.

Apesar de n&do serem muito discrepantes, as informagdes explicitam a forma
moderada com a qual o software produz resultados. Tal fato pode levar os utilizadores
do recurso computacional a se alarmarem antecipadamente em relagdo a possiveis
problemas, sendo plausivel de resultar em tomadas de decisGes precoces sobre a

exploracao do reservatorio de petrodleo.
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5 CONCLUSAO

Os mapas de solubilidade provenientes da metodologia estdo em acordo com
o que se informa na literatura para os compostos estudados, afirmando que é possivel
utilizar tal equacionamento para sulfatos.

Durante o desenvolvimento deste trabalho, notou-se que alguns cuidados
precisam ser tomados. Primeiramente, deve-se sempre buscar na literatura dados

atuais sobre as propriedades AG°, AH® e ACpO. Apesar de que para ambos os

compostos os dados da literatura ndo culminaram em grande divergéncia, comprovou-
se que variagbes de dados causam algum impacto nas curvas de solubilidade dos
sais.

Em sequéncia, deve-se ter cuidado em como empregar a variavel AVres. Tal
parametro pode ser calculado através de dados da literatura, ou diretamente através
de modelos propostos que sao dependentes da temperatura. Para ambos os casos,
as informacgdes devem ser atuais e de preferéncia relacionadas a agua marinha.

Observou-se na biblioteca do Multiscale que este software faz uso dos mesmos
modelos que relacionam temperatura, pressdao e solubilidade explanados neste
documento, porém nao ha informacdo sobre quais valores de propriedades
termodindmicas sdo utilizadas. Este fato em concomitancia com possiveis
arredondamentos numéricos tém a capacidade de produzir informacgdes
conservadoras, que podem causar imprecisdes de valores.

A aquisicado e a utilizacdo do citado recurso computacional foram primordiais
para a finalizagao deste estudo, uma vez que, similar ao que é realizado no presente
documento, tal software possui a capacidade de apresentar os efeitos combinados de
pressao e temperatura na capacidade de solubilizacdo, podendo ser posteriormente
empregado na comparagdo com outros sais.

Pode-se notar também que durante o desenvolvimento da metodologia, muitas
variaveis tiveram de ser calculadas. Explicita-se que todos os calculos devem ser
realizados com cuidado e poucos arredondamentos, pois qualquer pequena diferencga
de valores pode resultar em grandes mudangas na formagao do mapa de solubilidade.

Afirma-se que relativo aos mapas de solubilidade gerados pelo Multiscale, para
os sulfatos de bario e de estréncio, considerando-se todos os fatores que causam
imprecisdes, os resultados finais sdo muito satisfatorios. Com relagao a diferenca de

resultados, a metodologia mostra que para o sulfato de bario, a solubilidade é menor
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para baixas pressbes e um pouco maior para altas pressdes do que os valores
indicados pelo software. Para o sulfato de estroncio, a principal diferenca que a
metodologia define & que a solubilidade € mais alta para altas pressdes. Ainda para
este composto, dada a comparagdo com o mapa decorrente pelo emprego do modelo
de Monnin (1999), atesta-se a similaridade de resultados, reafirmando a capacidade
da modelagem apresentada no presente estudo.

Por fim, sobre o calculo de massa precipitada, além da muito aparente
informagéo conservadora de resultados advindos do Multiscale, deve-se considerar
também o que é citado na literatura para o sulfato de estroncio, onde é dito que a
solubilidade é afetada, além da temperatura e da pressédo, pelo total de sélidos
dissolvidos. Esse € um fator que nao foi considerado e pode ser muito explorado em
trabalhos futuros.

Ressalta-se que toda a pesquisa foi financiada pela industria Petréleo Brasileiro
S.A, Petrobras, que todo o desenvolvimento foi pautado nas demandas repassadas
por esta e que a demanda final, a formacao dos mapas de solubilidade do sulfato de
bario e do sulfato de estrobncio da maneira mais proxima possivel da realidade, foi

concluida com sucesso.
5.1 Sugestao para trabalhos futuros

Indica-se realizar mais estudos sobre os modelos relacionados a AVrer para
ambos os sulfatos. Tanto no ambito de obter mais dados experimentais, como
modelos dependentes somente da temperatura, mas que sejam relacionados a agua
marinha. Sugere-se, também, a execug¢do de constantes buscas na literatura para

valores de AG°, AH°, ACpo referentes a sulfatos, possibilitando o entendimento

destes para outras espécies.

Aconselha-se efetuar trabalhos experimentais que possam ser utilizados para
comparagao, uma vez que todas as informagdes encontradas na bibliografia possuem
mais de dez anos.

Além do Multiscale, existem outros softwares comerciais, ndo gratuitos, que
trabalham com equilibrio de fases, precipitacdo e incrustacdo de compostos
inorganicos, como por exemplo o OliStudio. Tais recursos computacionais também
podem ser empregados em posteriores estudos a titulo de avaliacdo de informacdes,

analises e comparacgoes.
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APENDICE A - Resultados de log(K.,) em fungdo da temperatura obtidos

pelos modelos estudados.
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Abaixo seguem os diferentes valores de Log (Keq) em funcdo da temperatura.
Para ambos os compostos, os resultados foram providos pelos modelos Van’t Hoff
Expandido - Dean (1999), Parker et al. (1971) em conjunto com Wagman et al. (1965),
e Robie et al. (1979), pela equagdo de Langmuir (1997), advindos dos softwares
SUPCRT92, GWB e Multiscale. Para o sulfato de bario se obteve também os
resultados fornecidos pela expressao de blount (1977). A Tabela A1 apresenta os
dados para o sulfato de bario e a Tabela A2 explana as informacgdes para o sulfato de

estréncio.

Tabela A1 - Tabela com os valores de Log (Keq) para o sulfato de bario de acordo com diferentes

modelos
Log (Keq)

TCC) [D\EI:N] [P\‘I’:;IE] [I_‘\,I;IF] BLOUNT | LANGMUIR | SUPCRT92 | GWB | MULTISCALE
0 -10,48 |-10,37 |-10,45| -10,48 | -10,48 - -10,48 -10,37
5 -10,36 -10,27|-10,34| -10,34 | -10,36 -10,35 |-10,36 -10,23
10 |-10,25|-10,19(-10,24| -10,25 | -10,25 -10,24 |-10,25 -10,16
15 |-10,15|-10,11|-10,15| -10,15 | -10,14 -10,14 |-10,15 -10,07
20 |-10,06-10,04-10,06| -10,05 | -10,05 -10,05 |-10,06 -9,98
25 | -998 |-995|-998 | -9,97 -9,97 -9,97 -9,97 -9,91
30 -9,91 | -9,93 | -9,91 | -9,90 -9,90 -9,90 -9,90 -9,84
35 -9,84 | -9,88 | -9,84 | -9,83 -9,83 -9,83 -9,83 -9,78
40 -9,78 | -9,84 | -9,77 | -9,77 -9,77 -9,77 -9,77 -9,73
45 | -9,73 | -9,80 | 9,72 | -9,72 -9,72 -9,73 -9,72 -9,68
50 -9,68 | -9,78 | -9,67 | -9,68 -9,68 -9,68 -9,68 -9,64
55 -9,64 | -9,75 | -9,62 | -9,64 -9,64 -9,64 -9,64 -9,61
60 -9,61 | -9,74 | -9,58 | -9,61 -9,61 -9,61 -9,60 -9,58
65 -9,58 | -9,72 | -9,54 | -9,58 -9,58 -9,58 -9,57 -9,55
70 -9,56 | -9,71 | -9,50 | -9,56 -9,56 -9,56 -9,55 -9,53
75 | -9,54 | -9,71 | -9,47 | -9,54 -9,54 -9,54 -9,53 -9,51
80 -9,52 | -9,71 | -9,44 | -9,53 -9,53 -9,53 -9,52 -9,50
86 |-951]-971|-942 | -9,53 -9,52 -9,52 -9,51 -9,49
90 -9,51 | -9,72 | -9,40 | -9,52 -9,52 -9,51 -9,51 -9,49
95 | 9,50 | -9,73 | -9,38 | -9,52 -9,52 -9,51 -9,51 -9,49
100 | -9,50 | -9,75 | -9,37 | -9,53 -9,53 -9,51 -9,51 -9,49

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela A2 - Tabela com os valores de Log (Keq) para o sulfato de estroncio de acordo com diferentes

modelos.
Log (Keq)
TCC) [D‘;';'n] [P“’,'\;'E] [R‘,'l_'I"F] Langmuir | SUPCRT | GWB |MULTISCALE
0 -10,48 | -10,37 | -10,45 -10,48 -10,48 - -10,48
5 -10,36 | -10,27 | -10,34 -10,36 -10,36 |-10,35 -10,36
10 -10,25 | -10,19 | -10,24 -10,25 -10,25 |-10,24 -10,25
15 -10,15 | -10,11 -10,15 -10,15 -10,14 |-10,14 -10,15
20 -10,06 | -10,04 | -10,06 -10,05 -10,05 |-10,05 -10,06
25 -9,98 -9,98 -9,98 -9,97 -9,97 -9,97 -9,97
30 -9,91 -9,93 -9,91 -9,90 -9,90 -9,90 -9,90
35 -9,84 -9,88 -9,84 -9,83 -9,83 -9,83 -9,83
40 -9,78 -9,84 -9,77 -9,77 -9,77 -9,77 -9,77
45 -9,73 -9,80 -9,72 -9,72 -9,72 -9,72 -9,72
50 -9,68 -9,78 -9,67 -9,68 -9,68 -9,68 -9,68
55 -9,64 -9,75 -9,62 -9,64 -9,64 -9,64 -9,64
60 -9,61 -9,74 -9,57 -9,61 -9,61 -9,61 -9,60
65 -9,58 -9,72 -9,54 -9,58 -9,58 -9,58 -9,57
70 -9,56 -9,71 -9,50 -9,56 -9,56 -9,56 -9,55
75 -9,54 -9,71 -9,47 -9,54 -9,54 -9,54 -9,53
80 -9,52 -9,71 -9,44 -9,53 -9,53 -9,53 -9,52
85 -9,51 -9,71 -9,42 -9,53 -9,52 -9,52 -9,51
90 -9,51 -9,72 -9,40 -9,52 -9,52 -9,51 -9,51
95 -9,50 -9,73 -9,38 -9,52 -9,52 -9,51 -9,51
100 -9,50 -9,75 -9,37 -9,53 -9,53 -9,51 -9,51

Fonte: Elaborado pelo autor.
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APENDICE B - Valores calculados dos parametros da Equagao de Aggarwal et
al. (1990).
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Apresenta-se os resultados dos parametros relacionados ao uso da Equacgéao
(19) para ambos os compostos. As Tabelas B1, B3, B4, B7, B8, B11 e B12 sao
referentes ao sulfato de bario. As Tabelas B2, B5, B6, B9 e B10, B13 e B14 sédo

referentes ao sulfato de estréncio.

Tabela B1 - Valores calculados para a constante de solubilidade para o sulfato de bario, através das

Equacbes (21a), (19.1), (19.2),

19.3) e (19.4) respectivamente.

AV°ref

T [°C] (miimol] A' B' kw' pH20 (Tc)
0 -65,39 3,26 721E-05 | 19652,17 | 1,00E+00
5 62,34 3,27 4,46E-05 | 20337,16 | 1,00E+00

10 -59,62 3,28 2,08E-05 | 20916,32 | 1,00E+00
15 -57,20 3,30 -2,00E-07 | 21398,18 | 9,99E-01
20 -55,07 3,32 1,90E-05 | 21790,48 | 9,98E-01
25 53,21 3,35 -3,70E-05 | 2210027 | 9,97E-01
30 51,62 3,38 540E-05 | 22333,84 | 9,96E-01
35 -50,27 3,41 710E-05 | 22496,76 | 9,94E-01
40 -49,15 3,45 -8,90E-05 | 22593,83 | 9,92E-01
45 -48,26 3,49 1,10E-04 | 22629,17 | 9,90E-01
50 -47,58 3,53 1,30E-04 | 22606,11 | 9,88E-01
55 47 11 3,57 1,60E-04 | 2252729 | 9,86E-01
60 -46,83 3,61 1,90E-04 | 2239457 | 9,83E-01
65 46,74 3,66 2,20E-04 | 22209,10 | 9,81E-01
70 -46,82 3,70 2,60E-04 | 21971,30 | 9,78E-01
75 -47,08 3,75 -3,10E-04 | 21680,83 | 9,75E-01
80 -47,50 3,79 -3,60E-04 | 21336,65 | 9,72E-01
85 -48,08 3,84 4,20E-04 | 2093694 | 9,69E-01
90 -48,80 3,88 -4,90E-04 | 20479,18 | 9,65E-01
95 -49,67 3,92 -5,70E-04 | 19960,09 | 9,62E-01
100 -50,68 3,96 -6,60E-04 | 1937569 | 9,58E-01

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B2 - Valores calculados para a constante de solubilidade para o sulfato de estroncio através

das Equacgbes (34), (19.1), (19.2), (19.3) e (19.4) respectivamente.

T[°C] [ﬁ\ljn::] A’ B’ kw' pH20 (Tc)
0 44,94 3,26 7.21E-05 | 19652,17 | 1,00E+00
5 43,64 3,27 4.46E-05 | 20337,16 | 1,00E+00

10 42,45 3.28 2,08E-05 | 20916,32 | 1,00E+00
15 41,37 3,30 2,00E-07 | 21398,18 | 9,99E-01
20 40,40 3,32 1,00E-05 | 2179048 | 9,98E-01
25 239,54 3,35 -3,70E-05 | 2210027 | 9,97E-01
30 238,79 3,38 5,40E-05 | 22333,84 | 9,96E-01
35 238,16 3,41 710E-05 | 22496,76 | 9,94E-01
40 137,63 3,45 “8,00E-05 | 22593,83 | 9,92E-01
45 37,22 3,49 1,10E-04 | 2262917 | 9,90E-01
50 236,92 3,53 1,30E-04 | 22606,11 | 9,88E-01
55 736,73 3,57 1,60E-04 | 2252729 | 9,86E-01
60 236,65 3,61 1,00E-04 | 2239457 | 9,83E-01
65 236,68 3,66 2,00E-04 | 2220910 | 9,81E-01
70 236,82 3,70 2,60E-04 | 21971,30 | 9,78E-01
75 37,07 3,75 “3,10E-04 | 21680,83 | 9,75E-01
80 37,44 3,79 "3,60E-04 | 21336,65 | 9,72E-01
85 137,92 3,84 420E-04 | 2093694 | 9,69E-01
90 -38,50 3,88 “4,90E-04 | 2047918 | 9,65E-01
95 239,20 3,02 '5,70E-04 | 19960,09 | 9,62E-01
100 40,01 3,96 6,60E-04 | 19375,69 | 9,58E-01

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B3 - Valores calculados para o sulfato de bario através das Equacdes (19.5) em um intervalo
de pressao entre 1 e 50 bar.

k, P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 19652,17 | 19681,92 | 19714,98 | 19748,07 | 19781,16 | 1981427

5 20337,16 | 20366,96 | 20400,07 | 20433,20 | 20466,34 | 20499,48
10 20916,32 | 20946,23 | 20979,46 | 21012,70 | 21045,94 | 21079,18
15 21398,18 | 21428,24 | 21461,64 | 21495,04 | 21528,44 | 21561,84
20 21790,48 | 21820,74 | 21854,37 | 21887,99 | 21921,60 | 21955,21
25 22100,27 | 22130,78 | 22164,67 | 22198,55 | 22232,42 | 22266,28
30 22333,84 | 22364,63 | 22398,82 | 22433,00 | 22467,18 | 22501,34
35 22496,76 | 22527,85 | 22562,38 | 22596,90 | 22631,41 | 22665,90
40 22593,83 | 22625,26 | 22660,17 | 22695,05 | 22729,92 | 22764,77
45 22629,17 | 22660,96 | 22696,25 | 22731,53 | 22766,78 | 22802,01
50 22606,11 | 22638,28 | 22673,99 | 22709,67 | 22745,33 | 22780,96
55 22527,29 | 22559,84 | 2259597 | 22632,08 | 22668,15 | 22704,19
60 22394,57 | 22427,51 | 22464,09 | 22500,63 | 22537,12 | 22573,58
65 22209,10 | 22242,45 | 22279,47 | 22316,44 | 22353,37 | 22390,25
70 21971,30 | 22005,06 | 22042,52 | 22079,92 | 22117,27 | 22154,57
75 21680,83 | 21715,00 | 21752,90 | 21790,73 | 21828,51 | 21866,22
80 21336,65 | 21371,21 | 21409,54 | 21447,80 | 21485,98 | 21524,09
85 20936,94 | 20971,89 | 21010,64 | 21049,31 | 21087,89 | 21126,38
90 20479,18 | 20514,50 | 20553,66 | 20592,72 | 20631,67 | 20670,53
95 19960,09 | 19995,78 | 20035,32 | 20074,75 | 20114,06 | 20153,25
100 19375,69 | 19411,72 | 19451,62 | 19491,39 | 19531,02 | 19570,52

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B4 - Valores calculados para o sulfato de bario através das Equacdes (19.5) em um intervalo

de pressao entre 60 e 100 bar.

Ky P [bar]
T [°C] 60 70 80 90 100

0 19847,40 19880,54 19913,69 19946,86 19980,05

5 20532,64 20565,80 20598,97 20632,15 20665,35
10 21112,43 21145,68 21178,94 21212,20 21245,46
15 21595,24 21628,65 21662,05 21695,45 21728,85
20 21988,82 22022,42 22056,02 22089,61 22123,20
25 22300,14 22333,99 22367,84 22401,67 22435,50
30 22535,49 22569,62 22603,75 22637,87 22671,97
35 22700,37 22734,83 22769,28 22803,71 22838,13
40 22799,60 22834,41 22869,20 22903,98 22938,74
45 22837,22 22872,40 22907,57 22942,71 22977,83
50 22816,56 22852,13 22887,68 22923,20 22958,70
55 22740,20 22776,18 22812,12 22848,03 22883,91
60 22610.00 22646,39 22682,73 22719,04 22755,31
65 22427,08 22463,87 22500,62 22537,32 22573,97
70 22191,82 22229,01 22266,15 22303,24 22340,27
75 21903,86 21941,45 21978,97 22016,43 22053,82
80 21562,13 21600,09 21637,98 21675,79 21713,53
85 21164,78 21203,10 21241,34 21279,48 21317,55
90 20709,28 20747,94 20786,49 20824,94 20863,29
95 20192,33 20231,28 20270,13 20308,85 20347,46
100 19609,89 19649,12 19688,21 19727,17 19766

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B5 - Valores calculados para o sulfato de estroncio através das Equacgdes (19.5) em um
intervalo de presséo entre 1 e 50 bar.

K, P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 19652,17 | 19681,92 | 19714,98 | 19748,07 | 19781,16 | 1981427

5 20337,16 | 20366,96 | 20400,07 | 20433,20 | 20466,34 | 20499,48
10 20916,32 | 20946,23 | 20979,46 | 21012,70 | 21045,94 | 21079,18
15 21398,18 | 21428,24 | 21461,64 | 21495,04 | 21528,44 | 21561,84
20 21790,48 | 21820,74 | 21854,37 | 21887,99 | 21921,60 | 21955,21
25 22100,27 | 22130,78 | 22164,67 | 22198,55 | 22232,42 | 22266,28
30 22333,84 | 22364,63 | 22398,82 | 22433,00 | 22467,18 | 22501,34
35 22496,76 | 22527,85 | 22562,38 | 22596,9 | 22631,41 | 22665,9
40 22593,83 | 22625,26 | 22660,17 | 22695,05 | 22729,92 | 22764,77
45 22629,17 | 22660,96 | 22696,25 | 22731,53 | 22766,78 | 22802,01
50 22606,11 | 22638,28 | 22673,99 | 22709,67 | 22745,33 | 22780,96
55 22527,29 | 22559,84 | 22595,97 | 22632,08 | 22668,15 | 22704,19
60 22394,57 | 22427,51 | 22464,09 | 22500,63 | 22537,12 | 22573,58
65 22209,10 | 22242,45 | 22279,47 | 22316,44 | 22353,37 | 22390,25
70 21971,30 | 22005,06 | 22042,52 | 22079,92 | 22117,27 | 22154,57
75 21680,83 | 21715,00 | 21752,9 | 21790,73 | 21828,51 | 21866,22
80 21336,65 | 21371,21 | 21409,54 | 21447,8 | 21485,98 | 21524,09
85 20936,94 | 20971,89 | 21010,64 | 21049,31 | 21087,89 | 21126,38
90 20479,18 | 20514,5 | 20553,66 | 20592,72 | 20631,67 | 20670,53
95 19960,09 | 19995,78 | 20035,32 | 20074,75 | 20114,06 | 20153,25
100 19375,69 | 19411,72 | 19451,62 | 19491,39 | 19531,02 | 19570,52

Fonte: Elaborado pelo autor.
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intervalo de pressao entre 60 e 100 bar.
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K, P [bar]
T [°C] 60 70 80 90 100

0 19847,40 19880,54 19913,69 19946,86 19980,05

5 20532,64 20565,80 20598,97 20632,15 20665,35
10 21112,43 21145,68 21178,94 21212,2 21245,46
15 21595,24 21628,65 21662,05 21695,45 21728,85
20 21988,82 22022,42 22056,02 22089,61 22123,2
25 22300,14 22333,99 22367,84 22401,67 22435,50
30 22535,49 22569,62 22603,75 22637,87 22671,97
35 22700,37 22734,83 22769,28 22803,71 22838,13
40 22799,60 22834,41 22869,20 22903,98 22938,74
45 22837,22 22872,40 22907,57 22942,71 22977,83
50 22816,56 22852,13 22887,68 22923,20 22958,70
55 22740,20 22776,18 22812,12 22848,03 22883,91
60 22610.00 22646,39 22682,73 22719,04 22755,31
65 22427,08 22463,87 22500,62 22537,32 22573,97
70 22191,82 22229,01 22266,15 22303,24 22340,27
75 21903,86 21941,45 21978,97 22016,43 22053,82
80 21562,13 21600,09 21637,98 21675,79 21713,53
85 21164,78 21203,10 21241,34 21279,48 21317,55
90 20709,28 20747,94 20786,49 20824,94 20863,29
95 20192,33 20231,28 20270,13 20308,85 20347,46
100 19609,89 19649,12 19688,21 19727,17 19766,00

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B7 - Valores calculados para o sulfato de bario através das Equacdes (19.6) em um intervalo
de pressao entre 1 e 50 bar.

KTh20 P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 5,09E-05 5,08E-05 | 5,06E-05 | 5,05E-05 | 5,03E-05 | 5,09E-05

5 4,92E-05 4,90E-05 | 4,89E-05 | 4,88E-05 | 4,86E-05 | 4,92E-05
10 4,78E-05 4,77E-05 | 4,76E-05 | 4,74E-05 | 4,73E-05 | 4,78E-05
15 4,67E-05 4,66E-05 | 4,65E-05 | 4,64E-05 | 4,63E-05 | 4,67E-05
20 4,59E-05 4,58E-05 | 4,57E-05 | 4,55E-05 | 4,54E-05 | 4,59E-05
25 4,52E-05 4,51E-05 | 4,50E-05 | 4,49E-05 | 4,48E-05 | 4,52E-05
30 4,48E-05 4,47E-05 | 4,46E-05 | 4,44E-05 | 4,43E-05 | 4,48E-05
35 4,45E-05 4,43E-05 | 4,42E-05 | 4,41E-05 | 4,40E-05 | 4,45E-05
40 4,43E-05 4,42E-05 | 4,40E-05 | 4,39E-05 | 4,38E-05 | 4,43E-05
45 4,42E-05 4,41E-05 | 4,40E-05 | 4,39E-05 | 4,37E-05 | 4,42E-05
50 4,42E-05 4,41E-05 | 4,40E-05 | 4,39E-05 | 4,38E-05 | 4,42E-05
55 4,44E-05 4,43E-05 | 4,42E-05 | 4,40E-05 | 4,39E-05 | 4,44E-05
60 4,47E-05 4,45E-05 | 4,44E-05 | 4,43E-05 | 4,42E-05 | 4,47E-05
65 4,50E-05 4,49E-05 | 4,48E-05 | 4,47E-05 | 4,45E-05 | 4,50E-05
70 4,55E-05 4,54E-05 | 4,53E-05 | 4,51E-05 | 4,50E-05 | 4,55E-05
75 4,61E-05 4,60E-05 | 4,59E-05 | 4,57E-05 | 4,56E-05 | 4,61E-05
80 4,69E-05 4,67E-05 | 4,66E-05 | 4,64E-05 | 4,63E-05 | 4,69E-05
85 4,78E-05 4,76E-05 | 4,75E-05 | 4,73E-05 | 4,72E-05 | 4,78E-05
90 4,88E-05 4,87E-05 | 4,85E-05 | 4,84E-05 | 4,82E-05 | 4,88E-05
95 5,01E-05 4,99E-05 | 4,98E-05 | 4,96E-05 | 4,94E-05 | 5,01E-05
100 5,16E-05 5,14E-05 | 5,13E-05 | 5,11E-05 | 5,09E-05 | 5,16E-05

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B8 - Valores calculados para o sulfato de bario através das Equacdes (19.6) em um intervalo

de pressao entre 60 e 100 bar.

KTh20 P [bar]
T [°C] 60 70 80 920 100

0 5,00E-05 4, 99E-05 4 98E-05 4,96E-05 4,95E-05

5 4,84E-05 4,82E-05 4,81E-05 4,8E-05 4,79E-05
10 4,71E-05 4,69E-05 4,68E-05 4,67E-05 4,66E-05
15 4,60E-05 4 59E-05 4 58E-05 4,57E-05 4,55E-05
20 4,52E-05 4 51E-05 4 50E-05 4,48E-05 4,47E-05
25 4,46E-05 4,44E-05 4 43E-05 4,42E-05 4,41E-05
30 4,41E-05 4,40E-05 4,39E-05 4,38E-05 4,36E-05
35 4,38E-05 4,37E-05 4,35E-05 4,34E-05 4,33E-05
40 4,36E-05 4,35E-05 4,34E-05 4,32E-05 4,31E-05
45 4,35E-05 4,34E-05 4,33E-05 4,32E-05 4,30E-05
50 4,35E-05 4,34E-05 4,33E-05 4,32E-05 4,31E-05
55 4,37E-05 4,36E-05 4,34E-05 4,33E-05 4,32E-05
60 4,39E-05 4,38E-05 4,37E-05 4,36E-05 4,34E-05
65 4,43E-05 4 42E-05 4, 40E-05 4,39E-05 4,38E-05
70 4,47E-05 4, 46E-05 4 45E-05 4,44E-05 4,42E-05
75 4,53E-05 4 52E-05 4 50E-05 4,49E-05 4,48E-05
80 4,60E-05 4,59E-05 4,57E-05 4,56E-05 4,55E-05
85 4,69E-05 4,67E-05 4,66E-05 4,64E-05 4,63E-05
90 4,79E-05 4 77E-05 4,76E-05 4,74E-05 4,73E-05
95 4,91E-05 4,89E-05 4,88E-05 4,86E-05 4,85E-05
100 5,05E-05 5,04E-05 5,02E-05 5,00E-05 4,99E-05

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B9 - Valores calculados para o sulfato de estroncio através das Equacgdes (19.6) em um

intervalo de pressao entre 1 e 50 bar.

KTh20 P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 5,09E-05 | 5,08E-05 5,06E-05 | 5,05E-05 | 5,03E-05 5,02E-05

5 4,92E-05 | 4,90E-05 4,89E-05 | 4,88E-05 | 4,86E-05 | 4,85E-05
10 4,78E-05 | 4,77E-05 4,76E-05 | 4,74E-05 | 4,73E-05 4,72E-05
15 4 67E-05 | 4,66E-05 4,65E-05 | 4,64E-05 | 4,63E-05 4,61E-05
20 4 59E-05 | 4,58E-05 4,57E-05 | 4,55E-05 | 4,54E-05 4,53E-05
25 4 52E-05 | 4,51E-05 4,50E-05 | 4,49E-05 | 4,48E-05 4,47E-05
30 4,48E-05 | 4,47E-05 4,46E-05 | 4,44E-05 | 4,43E-05 4,42E-05
35 4,45E-05 | 4,43E-05 4,42E-05 | 4,41E-05 | 4,40E-05 4,39E-05
40 4 43E-05 | 4,42E-05 4,40E-05 | 4,39E-05 | 4,38E-05 4,37E-05
45 4 42E-05 | 4,41E-05 4,40E-05 | 4,39E-05 | 4,37E-05 4,36E-05
50 4 42E-05 | 4,41E-05 4,40E-05 | 4,39E-05 | 4,38E-05 4,37E-05
55 4,44E-05 | 4,43E-05 4,42E-05 | 4,40E-05 | 4,39E-05 | 4,38E-05
60 4,47E-05 | 4,45E-05 4,44E-05 | 4,43E-05 | 4,42E-05 4,40E-05
65 4 50E-05 | 4,49E-05 4.48E-05 | 4,47E-05 | 4,45E-05 4,44E-05
70 4 55E-05 | 4,54E-05 4,53E-05 | 4,51E-05 | 4,50E-05 4,49E-05
75 461E-05 | 4,60E-05 4,59E-05 | 4,57E-05 | 4,56E-05 4,54E-05
80 4,69E-05 | 4,67E-05 4,66E-05 | 4,64E-05 | 4,63E-05 | 4,62E-05
85 4,78E-05 | 4,76E-05 4,75E-05 | 4,73E-05 | 4,72E-05 4,70E-05
90 4 88E-05 | 4,87E-05 4,85E-05 | 4,84E-05 | 4,82E-05 4,80E-05
95 5,01E-05 | 4,99E-05 4.98E-05 | 4,96E-05 | 4,94E-05 4,93E-05
100 | 5,16E-05 | 5,14E-05 5,13E-05 | 5,11E-05 | 5,09E-05 5,07E-05

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B10 - Valores calculados para o sulfato de estroncio através das Equagdes (19.6) em um
intervalo de pressao entre 50 e 100 bar.

K™h20 P [bar]
T [°C] 60 70 80 90 100

0 5,00E-05 4 99E-05 4 98E-05 4 96E-05 4 95E-05

5 4,84E-05 4,82E-05 4 81E-05 4,80E-05 4,79E-05
10 4,71E-05 4,69E-05 4,68E-05 4 67E-05 4 66E-05
15 4 60E-05 4 59E-05 4 58E-05 4 57E-05 4 55E-05
20 4 52E-05 4 51E-05 4 50E-05 4 48E-05 4 47E-05
25 4 46E-05 4 44E-05 4 43E-05 4 42E-05 4 41E-05
30 4,41E-05 4,40E-05 4,39E-05 4,38E-05 4,36E-05
35 4,38E-05 4,37E-05 4,35E-05 4,34E-05 4,33E-05
40 4 36E-05 4 35E-05 4 34E-05 4 32E-05 4 31E-05
45 4 35E-05 4 34E-05 4 33E-05 4 32E-05 4 30E-05
50 4 35E-05 4 34E-05 4 33E-05 4 32E-05 4 31E-05
55 4,37E-05 4,36E-05 4,34E-05 4,33E-05 4,32E-05
60 4,39E-05 4,38E-05 4,37E-05 4,36E-05 4,34E-05
65 4 43E-05 4 42E-05 4 40E-05 4 39E-05 4 38E-05
70 4 47E-05 4 46E-05 4 45E-05 4 44E-05 4 42E-05
75 4 53E-05 4 52E-05 4 50E-05 4 49E-05 4 48E-05
80 4,60E-05 4 59E-05 4 57E-05 4 56E-05 4 55E-05
85 4,69E-05 4,67E-05 4,66E-05 4 64E-05 4 63E-05
20 4 79E-05 4 77E-05 4 76E-05 4 74E-05 4 73E-05
95 4 91E-05 4 89E-05 4 88E-05 4 86E-05 4 85E-05
100 5,05E-05 5,04E-05 5,02E-05 5,00E-05 4 99E-05

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B11 - Valores calculados para o sulfato de bario através das Equagdes (19.7) em um intervalo
de pressao entre 1 e 50 bar.

pH20 P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
5 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
10 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
15 9,99E-01 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
20 9,98E-01 9,99E-01 9,99E-01 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
25 9,97E-01 9,97E-01 9,98E-01 9,98E-01 9,99E-01 | 9,99E-01
30 9,96E-01 9,96E-01 9,97E-01 9,97E-01 9,97E-01 | 9,98E-01
35 9,94E-01 9,94E-01 9,95E-01 9,95E-01 9,96E-01 | 9,96E-01
40 9,92E-01 9,93E-01 9,93E-01 9,94E-01 9,94E-01 | 9,94E-01
45 9,90E-01 9,91E-01 9,91E-01 9,91E-01 9,92E-01 | 9,92E-01
50 9,88E-01 9,88E-01 9,89E-01 9,89E-01 9,90E-01 | 9,90E-01
55 9,86E-01 9,86E-01 9,87E-01 9,87E-01 9,87E-01 | 9,88E-01
60 9,83E-01 9,84E-01 9,84E-01 9,84E-01 9,85E-01 | 9,85E-01
65 9,81E-01 9,81E-01 9,81E-01 9,82E-01 9,82E-01 | 9,83E-01
70 9,78E-01 9,78E-01 9,79E-01 9,79E-01 9,80E-01 | 9,80E-01
75 9,75E-01 9,75E-01 9,76E-01 9,76E-01 9,77E-01 | 9,77E-01
80 9,72E-01 9,72E-01 9,73E-01 9,73E-01 9,74E-01 | 9,74E-01
85 9,69E-01 9,69E-01 9,70E-01 9,70E-01 9,70E-01 | 9,71E-01
90 9,65E-01 9,66E-01 9,66E-01 9,67E-01 9,67E-01 | 9,68E-01
95 9,62E-01 9,62E-01 9,63E-01 9,63E-01 9,64E-01 | 9,64E-01
100 | 9,58E-01 9,59E-01 9,59E-01 9,60E-01 9,60E-01 | 9,61E-01

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B12 - Valores calculados para o sulfato de bario através das Equacgdes (19.7) em um intervalo

de pressao entre 60 e 100 bar.

pH20 P [bar]
T [°C] 60 70 80 90 100
0 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
5 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
10 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
15 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
20 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
25 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
30 9,98E-01 9,99E-01 9,99E-01 1,00E+00 1,00E+00
35 9,97E-01 9,97E-01 9,98E-01 9,98E-01 9,98E-01
40 9,95E-01 9,95E-01 9,96E-01 9,96E-01 9,97E-01
45 9,93E-01 9,93E-01 9,94E-01 9,94E-01 9,95E-01
50 9,91E-01 9,91E-01 9,92E-01 9,92E-01 9,92E-01
55 9,88E-01 9,89E-01 9,89E-01 9,90E-01 9,90E-01
60 9,86E-01 9,86E-01 9,87E-01 9,87E-01 9,88E-01
65 9,83E-01 9,84E-01 9,84E-01 9,84E-01 9,85E-01
70 9,80E-01 9,81E-01 9,81E-01 9,82E-01 9,82E-01
75 9,78E-01 9,78E-01 9,78E-01 9,79E-01 9,79E-01
80 9,75E-01 9,75E-01 9,75E-01 9,76E-01 9,76E-01
85 9,71E-01 9,72E-01 9,72E-01 9,73E-01 9,73E-01
90 9,68E-01 9,69E-01 9,69E-01 9,70E-01 9,70E-01
95 9,65E-01 9,65E-01 9,66E-01 9,66E-01 9,67E-01
100 9,61E-01 9,62E-01 9,62E-01 9,63E-01 9,63E-01

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B13 - Valores calculados para o sulfato de estroncio através das Equagdes (19.7) em um
intervalo de presséo entre 1 e 50 bar.

pH20 P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
5 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
10 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
15 9,99E-01 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
20 9,98E-01 | 9,99E-01 | 9,99E-01 | 1,00E+00 | 1,00E+00 | 1,00E+00
25 9,97E-01 | 9,97E-01 | 9,98E-01 | 9,98E-01 | 9,99E-01 | 9,99E-01
30 9,96E-01 | 9,96E-01 | 9,97E-01 | 9,97E-01 | 9,97E-01 | 9,98E-01
35 9,94E-01 | 9,94E-01 | 9,95E-01 | 9,95E-01 | 9,96E-01 | 9,96E-01
40 9,92E-01 | 9,93E-01 | 9,93E-01 | 9,94E-01 | 9,94E-01 | 9,94E-01
45 9,90E-01 | 9,91E-01 | 9,91E-01 | 9,91E-01 | 9,92E-01 | 9,92E-01
50 9,88E-01 | 9,88E-01 | 9,89E-01 | 9,89E-01 | 9,90E-01 | 9,90E-01
55 9,86E-01 | 9,86E-01 | 9,87E-01 | 9,87E-01 | 9,87E-01 | 9,88E-01
60 9,83E-01 | 9,84E-01 | 9,84E-01 | 9,84E-01 | 9,85E-01 | 9,85E-01
65 9,81E-01 | 9,81E-01 | 9,81E-01 | 9,82E-01 | 9,82E-01 | 9,83E-01
70 9,78€E-01 | 9,78E-01 | 9,79E-01 | 9,79E-01 | 9,80E-01 | 9,80E-01
75 9,75E-01 | 9,75E-01 | 9,76E-01 | 9,76E-01 | 9,77E-01 | 9,77E-01
80 9,72E-01 | 9,72E-01 | 9,73E-01 | 9,73E-01 | 9,74E-01 | 9,74E-01
85 9,69E-01 | 9,69E-01 | 9,70E-01 | 9,70E-01 | 9,70E-01 | 9,71E-01
90 9,65E-01 | 9,66E-01 | 9,66E-01 | 9,67E-01 | 9,67E-01 | 9,68E-01
95 9,62E-01 | 9,62E-01 | 9,63E-01 | 9,63E-01 | 9,64E-01 | 9,64E-01
100 9,58E-01 | 9,59E-01 | 9,59E-01 | 9,60E-01 | 9,60E-01 | 9,61E-01

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela B14 - Valores calculados para o sulfato de estroncio através das Equagdes (19.7) em um

intervalo de pressao entre 60 e 100 bar.

pH20 P [bar]
T[°C] 60 70 80 90 100

0 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
5 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
10 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
15 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
20 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
25 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00 1,00E+00
30 9,98E-01 9,99E-01 9,99E-01 1,00E+00 1,00E+00
35 9,97E-01 9,97E-01 9,98E-01 9,98E-01 9,98E-01
40 9,95E-01 9,95E-01 9,96E-01 9,96E-01 9,97E-01
45 9,93E-01 9,93E-01 9,94E-01 9,94E-01 9,95E-01
50 9,91E-01 9,91E-01 9,92E-01 9,92E-01 9,92E-01
55 9,88E-01 9,89E-01 9,89E-01 9,90E-01 9,90E-01
60 9,86E-01 9,86E-01 9,87E-01 9,87E-01 9,88E-01
65 9,83E-01 9,84E-01 9,84E-01 9,84E-01 9,85E-01
70 9,80E-01 9,81E-01 9,81E-01 9,82E-01 9,82E-01
75 9,78E-01 9,78E-01 9,78E-01 9,79E-01 9,79E-01
80 9,75E-01 9,75E-01 9,75E-01 9,76E-01 9,76E-01
85 9,71E-01 9,72E-01 9,72E-01 9,73E-01 9,73E-01
90 9,68E-01 9,69E-01 9,69E-01 9,70E-01 9,70E-01
95 9,65E-01 9,65E-01 9,66E-01 9,66E-01 9,67E-01
100 9,61E-01 9,62E-01 9,62E-01 9,63E-01 9,63E-01

Fonte: Elaborado pelo autor.
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APENDICE C - Valores de log(K.,) para pressoes entre 1 e 100 bar e

temperaturas entre 0 e 100°C gerados por diferentes modelos.



107

Explana-se os valores da constante de equilibrio em fungdo da temperatura e
da pressao de acordo com diferentes modelos. Em relagdo ao sulfato de bario, as
Tabelas C1, C2, C3, C4, C5 e C6 informam os dados oferecidos pela metodologia,
pelo Multiscale e pela equagao de Blount (1977), respectivamente. Para o sulfato de
estrébncio, as Tabelas C4 e C5 demonstram os dados advindos do emprego da

metodologia e do software, por essa ordem.

Tabela C1 - Valores de log(K,,) do BaSO4 para pressdes entre 1 e 50 bar e temperaturas entre 0 e
100°C gerados pela metodologia.

log(K.q) P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 -10,48 -10,37 -10,24 -10,11 -9,98 -9,85
5 -10,36 -10,25 -10,13 -10,01 -9,89 -9,77
10 -10,25 -10,15 -10,03 -9,92 -9,81 -9,70
15 -10,14 -10,05 -9,94 -9,84 -9,73 -9,63
20 -10,05 -9,96 -9,86 -9,76 -9,66 -9,56
25 -9,97 -9,89 -9,79 -9,70 -9,60 -9,50
30 -9,90 -9,82 -9,72 -9,63 -9,54 -9,45
35 -9,83 -9,75 -9,67 -9,58 -9,49 -9,41
40 -9,77 -9,70 -9,61 -9,53 -9,45 -9,36
45 -9,72 -9,65 -9,57 -9,49 -9,41 -9,33
50 -9,68 -9,61 -9,53 -9,45 -9,37 -9,29
55 -9,64 -9,57 -9,49 -9,42 -9,34 -9,26
60 -9,61 -9,54 -9,47 -9,39 -9,32 -9,24
65 -9,58 -9,51 -9,44 -9,37 -9,29 -9,22
70 -9,56 -9,49 -9,42 -9,35 -9,28 -9,20
75 -9,54 -9,48 -9,41 -9,33 -9,26 -9,19
80 -9,53 -9,47 -9,40 -9,32 -9,25 -9,18
85 -9,52 -9,46 -9,39 -9,32 -9,25 -9,17
90 -9,52 -9,46 -9,39 -9,31 -9,24 -9,17
95 -9,52 -9,46 -9,39 -9,32 -9,24 -9,17

100 -9,53 -9,46 -9,39 -9,32 -9,25 -9,17

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela C2 - Valores de log(K,.,) do BaSOa para pressées entre 60 e 100 bar e temperaturas entre 0

e 100°C gerados pela metodologia.

log(K.q) P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 -9,73 -9,60 -9,47 -9,34 -9,21
5 -9,65 -9,53 -9,41 -9,29 -9,17
10 -9,58 -9,47 -9,36 -9,24 -9,13
15 -9,52 -9,41 -9,31 -9,20 -9,09
20 -9,46 -9,36 -9,26 -9,16 -9,06
25 -9,41 -9,31 -9,22 -9,12 -9,02
30 -9,36 -9,27 -9,18 -9,09 -8,99
35 -9,32 -9,23 -9,14 -9,05 -8,97
40 -9,28 -9,19 -9,11 -9,02 -8,94
45 -9,24 -9,16 -9,08 -9,00 -8,92
50 -9,21 -9,13 -9,05 -8,98 -8,90
55 -9,19 -9,11 -9,03 -8,95 -8,88
60 -9,16 -9,09 -9,01 -8,94 -8,86
65 -9,15 -9,07 -9,00 -8,92 -8,85
70 -9,13 -9,06 -8,98 -8,91 -8,83
75 -9,12 -9,04 -8,97 -8,90 -8,82
80 -9,11 -9,04 -8,96 -8,89 -8,82
85 -9,10 -9,03 -8,96 -8,88 -8,81
90 -9,10 -9,03 -8,95 -8,88 -8,81
95 -9,10 -9,02 -8,95 -8,88 -8,80

100 -9,10 -9,03 -8,95 -8,88 -8,80

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela C3 - Valores de log(K,,) do BaSQO4 para pressoes entre 1 e 50 bar e temperaturas entre 0 e
100°C gerados pelo Multiscale.

log(Kcq) P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 -10,37 -10,36 -10,35 -10,35 -10,34 -10,37
5 -10,26 -10,25 -10,24 -10,24 -10,23 -10,26
10 -10,16 -10,15 -10,14 -10,14 -10,13 -10,16
15 -10,06 -10,06 -10,05 -10,05 -10,04 -10,06
20 -9,98 -9,98 -9,97 -9,96 -9,96 -9,98
25 -9,91 -9,90 -9,90 -9,89 -9,88 -9,91
30 -9,84 -9,84 -9,83 -9,82 -9,82 -9,84
35 -9,78 -9,78 -9,77 -9,76 -9,76 -9,78
40 -9,73 -9,72 -9,72 -9,71 -9,70 -9,73
45 -9,68 -9,68 -9,67 -9,66 -9,66 -9,68
50 -9,64 -9,63 -9,63 -9,62 -9,62 -9,64
55 -9,61 -9,60 -9,59 -9,59 -9,58 -9,61
60 -9,58 -9,57 -9,56 -9,56 -9,55 -9,58
65 -9,55 -9,54 -9,54 -9,53 -9,53 -9,55
70 -9,53 -9,52 -9,52 -9,51 -9,51 -9,53
75 -9,51 -9,51 -9,50 -9,50 -9,49 -9,51
80 -9,50 -9,49 -9,49 -9,48 -9,48 -9,50
85 -9,49 -9,49 -9,48 -9,48 -9,47 -9,49
90 -9,49 -9,48 -9,48 -9,47 -9,47 -9,49
95 -9,49 -9,48 -9,48 -9,47 -9,47 -9,49
100 -9,49 -9,48 -9,48 -9,47 -9,47 -9,49

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela C4 - Valores de log(K,.,) do BaSOa para pressoes entre 60 e 100 bar e temperaturas entre 0

e 100°C gerados pelo Multiscale.

log(K.q) P [bar]
T [°C] 60 70 80 90 100
0 -10,33 -10,32 -10,31 -10,30 -10,30
5 -10,22 -10,21 -10,20 -10,19 -10,19
10 -10,12 -10,11 -10,10 -10,09 -10,09
15 -10,02 -10,02 -10,01 -10,00 -9,99
20 -9,94 -9,94 -9,93 -9,92 -9,91
25 -9,87 -9,86 -9,85 -9,85 -9,84
30 -9,80 -9,80 -9,79 -9,78 -9,78
35 -9,74 -9,74 -9,73 -9,72 -9,72
40 -9,69 -9,69 -9,68 -9,67 -9,67
45 -9,65 -9,64 -9,63 -9,63 -9,62
50 -9,61 -9,60 -9,59 -9,59 -9,58
55 -9,57 -9,56 -9,56 -9,55 -9,55
60 -9,54 -9,53 -9,53 -9,52 -9,52
65 -9,52 -9,51 -9,50 -9,50 -9,49
70 -9,50 -9,49 -9,48 -9,48 -9,47
75 -9,48 -9,47 -9,48 -9,46 -9,46
80 -9,48 -9,47 -9,47 -9,46 -9,44
85 -9,47 -9,47 -9,47 -9,46 -9,44
90 -9,47 -9,46 -9,47 -9,45 -9,42
95 -9,47 -9,46 -9,46 -9,45 -9,40
100 -9,46 -9,45 -9,45 -9,44 -9,38

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela C5 - Valores de log(K,,) do BaSQO4 para pressoes entre 1 e 50 bar e temperaturas entre 0 e
100°C gerados pela Equagéo (20).

log(K.q) P [bar]
T[C] 1 10 20 30 40 50

0 -10,48 -10,47 -10,46 -10,45 -10,44 -10,43
5 -10,36 -10,35 -10,34 -10,33 -10,32 -10,31
10 -10,25 -10,24 -10,23 -10,22 -10,21 -10,20
15 -10,14 -10,14 -10,13 -10,12 -10,11 -10,10
20 -10,05 -10,04 -10,04 -10,03 -10,02 -10,01
25 -9,97 -9,96 -9,95 -9,95 -9,94 -9,93
30 -9,90 -9,89 -9,88 -9,87 -9,86 -9,85
35 -9,83 -9,82 -9,82 -9,81 -9,80 -9,79
40 -9,77 -9,77 -9,76 -9,75 -9,74 -9,73
45 -9,72 -9,71 -9,71 -9,70 -9,69 -9,68
50 -9,68 -9,67 -9,66 -9,65 -9,65 -9,64
55 -9,64 -9,63 -9,62 -9,62 -9,61 -9,60
60 -9,61 -9,60 -9,59 -9,58 -9,58 -9,57
65 -9,58 -9,57 -9,57 -9,56 -9,55 -9,54
70 -9,56 -9,55 -9,54 -9,54 -9,53 -9,52
75 -9,54 -9,54 -9,53 -9,52 -9,51 -9,51
80 -9,53 -9,52 -9,52 -9,51 -9,50 -9,50
85 -9,52 -9,52 -9,51 -9,50 -9,50 -9,49
90 -9,52 -9,52 -9,51 -9,50 -9,49 -9,49
95 -9,52 -9,52 -9,51 -9,50 -9,49 -9,49
100 -9,53 -9,52 -9,51 -9,51 -9,50 -9,49

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela C6 - Valores de log(K,,) do BaSOa para pressoes entre 60 e 100 bar e temperaturas entre 0

e 100°C gerados pela Equacéo (20).

log(K.q) P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 -10,42 -10,41 -10,40 -10,39 -10,38
5 -10,30 -10,29 -10,28 -10,27 -10,26
10 -10,19 -10,18 -10,17 -10,16 -10,15
15 -10,09 -10,08 -10,07 -10,06 -10,05
20 -10,00 -9,99 -9,98 -9,97 -9,96
25 -9,92 -9,91 -9,90 -9,89 -9,88
30 -9,85 -9,84 -9,83 -9,82 -9,81
35 -9,78 -9,77 -9,77 -9,76 -9,75
40 -9,72 -9,72 -9,71 -9,70 -9,69
45 -9,67 -9,67 -9,66 -9,65 -9,64
50 -9,63 -9,62 -9,61 -9,61 -9,60
55 -9,59 -9,59 -9,58 -9,57 -9,56
60 -9,56 -9,55 -9,55 -9,54 -9,53
65 -9,54 -9,53 -9,52 -9,51 -9,51
70 -9,51 -9,51 -9,50 -9,49 -9,48
75 -9,50 -9,49 -9,48 -9,48 -9,47
80 -9,49 -9,48 -9,47 -9,47 -9,46
85 -9,48 -9,47 -9,47 -9,46 -9,45
90 -9,48 -9,47 -9,46 -9,46 -9,45
95 -9,48 -9,47 -9,46 -9,46 -9,45
100 -9,48 -9,48 -9,47 -9,46 -9,46

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela C7 - Valores de log(K,,) do SrSOa para pressdes entre 1 e 50 bar e temperaturas entre 0 e
100°C gerados pela metodologia.

log(K.q) P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 -6,52 -6,43 -6,35 -6,26 -6,17 -6,08
5 -6,49 -6,41 -6,33 -6,25 -6,16 -6,08

10 -6,48 -6,40 -6,32 -6,24 -6,16 -6,08
15 -6,47 -6,40 -6,32 -6,24 -6,17 -6,09
20 -6,47 -6,40 -6,32 -6,25 -6,18 -6,10
25 -6,47 -6,40 -6,33 -6,26 -6,19 -6,12
30 -6,48 -6,41 -6,34 -6,28 -6,21 -6,14
35 -6,49 -6,43 -6,36 -6,30 -6,23 -6,16
40 -6,51 -6,45 -6,38 -6,32 -6,25 -6,19
45 -6,53 -6,47 -6,41 -6,35 -6,28 -6,22
50 -6,56 -6,50 -6,44 -6,38 -6,31 -6,25
55 -6,59 -6,53 -6,47 -6,41 -6,35 -6,29
60 -6,62 -6,56 -6,50 -6,45 -6,39 -6,33
65 -6,66 -6,60 -6,54 -6,49 -6,43 -6,37
70 -6,70 -6,64 -6,58 -6,53 -6,47 -6,41
75 -6,74 -6,68 -6,63 -6,57 -6,51 -6,46
80 -6,79 -6,73 -6,67 -6,62 -6,56 -6,50
85 -6,84 -6,78 -6,72 -6,67 -6,61 -6,55
90 -6,89 -6,83 -6,77 -6,72 -6,66 -6,60
95 -6,94 -6,88 -6,83 -6,77 -6,71 -6,65
100 -7,00 -6,94 -6,88 -6,82 -6,77 -6,71

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela C8 - Valores de log(K,.,) do SrSOs para pressoes entre 60 e 100 bar e temperaturas entre 0 e

100°C gerados pela metodologia.

log(K.q) P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 -5,99 -5,90 -5,82 -5,73 -5,64
5 -5,99 -5,91 -5,83 -5,74 -5,66

10 -6,00 -5,92 -5,84 -5,76 -5,68
15 -6,01 -5,94 -5,86 -5,78 -5,70
20 -6,03 -5,95 -5,88 -5,81 -5,73
25 -6,05 -5,98 -5,90 -5,83 -5,76
30 -6,07 -6,00 -5,93 -5,86 -5,79
35 -6,10 -6,03 -5,96 -5,90 -5,83
40 -6,13 -6,06 -6,00 -5,93 -5,87
45 -6,16 -6,09 -6,03 -5,97 -5,90
50 -6,19 -6,13 -6,07 -6,01 -5,95
55 -6,23 -6,17 -6,11 -6,05 -5,99
60 -6,27 -6,21 -6,15 -6,09 -6,03
65 -6,31 -6,25 -6,19 -6,14 -6,08
70 -6,35 -6,30 -6,24 -6,18 -6,12
75 -6,40 -6,34 -6,28 -6,23 -6,17
80 -6,45 -6,39 -6,33 -6,28 -6,22
85 -6,50 -6,44 -6,38 -6,32 -6,27
90 -6,55 -6,49 -6,43 -6,37 -6,32
95 -6,60 -6,54 -6,48 -6,42 -6,37
100 -6,65 -6,59 -6,53 -6,48 -6,42

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela C9 - Valores de log(K,,) do SrSOa para pressdes entre 1 e 50 bar e temperaturas entre 0 e
100°C gerados pelo Multiscale.

log(K.q) P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 -6.45 -6.44 -6.43 -6.43 -6.42 -6.41
5 -6.42 -6.41 -6.40 -6.39 -6.39 -6.38
10 -6.40 -6.39 -6.38 -6.37 -6.37 -6.36
15 -6.39 -6.38 -6.37 -6.36 -6.35 -6.35

20 -6.39 -6.38 -6.37 -6.36 -6.35 -6.34
25 -6.39 -6.38 -6.37 -6.36 -6.36 -6.35
30 -6.40 -6.39 -6.38 -6.37 -6.37 -6.36
35 -6.42 -6.41 -6.40 -6.39 -6.38 -6.38
40 -6.44 -6.43 -6.42 -6.41 -6.41 -6.40
45 -6.47 -6.46 -6.45 -6.44 -6.43 -6.43
50 -6.50 -6.48 -6.48 -6.47 -6.46 -6.46
55 -6.53 -6.52 -6.51 -6.50 -6.50 -6.49
60 -6.56 -6.55 -6.54 -6.54 -6.53 -6.52
65 -6.60 -6.59 -6.58 -6.58 -6.57 -6.56
70 -6.64 -6.63 -6.62 -6.61 -6.61 -6.60
75 -6.68 -6.67 -6.66 -6.66 -6.65 -6.64
80 -6.72 -6.71 -6.70 -6.70 -6.69 -6.68
85 -6.77 -6.76 -6.75 -6.74 -6.73 -6.73
90 -6.81 -6.80 -6.79 -6.78 -6.78 -6.77
95 -6.86 -6.84 -6.83 -6.83 -6.82 -6.81
100 -6.90 -6.89 -6.88 -6.87 -6.86 -6.86

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela C10 - Valores de log(K,,) do SrSO4 para pressdes entre 60 e 100 bar e temperaturas entre 0

e 100°C gerados pelo Multiscale.

log(K.q) P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 -6,41 -6,40 -6,39 -6,38 -6,37
5 -6,37 -6,37 -6,36 -6,35 -6,34

10 -6,35 -6,34 -6,34 -6,33 -6,32
15 -6,34 -6,33 -6,32 -6,32 -6,31
20 -6,34 -6,33 -6,32 -6,31 -6,30
25 -6,34 -6,33 -6,33 -6,32 -6,31
30 -6,35 -6,34 -6,34 -6,33 -6,32
35 -6,37 -6,36 -6,35 -6,35 -6,34
40 -6,39 -6,38 -6,38 -6,37 -6,36
45 -6,42 -6,41 -6,40 -6,40 -6,39
50 -6,45 -6,44 -6,43 -6,43 -6,42
55 -6,48 -6,47 -6,47 -6,46 -6,45
60 -6,52 -6,51 -6,50 -6,50 -6,49
65 -6,56 -6,55 -6,54 -6,53 -6,53
70 -6,59 -6,59 -6,58 -6,57 -6,57
75 -6,64 -6,63 -6,62 -6,62 -6,61
80 -6,68 -6,63 -6,63 -6,62 -6,67
85 -6,73 -6,72 -6,70 -6,67 -6,69
90 -6,76 -6,75 -6,73 -6,72 -6,73
95 -6,81 -6,80 -6,80 -6,78 -6,75
100 -6,85 -6,84 -6,82 -6,80 -6,77

Fonte: Elaborado pelo autor.



117

APENDICE D - Dados referentes aos parametros calculados para o emprego

do modelo de Guggenheim (1935) de coeficiente de atividade.
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Informam-se os valores calculados dos parametros referentes ao coeficiente de
atividade para ambos os compostos. As Tabelas D1, D2, D5, D6, D9, D10, D13 e D14
demonstram os dados para o sulfato de bario. As Tabelas D3, D4, D7, D8, D11, D12,

D15 e D16 apresentam as informacgdes para o sulfato de estréncio.

Tabela D1- Resultados calculados do parametro A* para o sulfato de bario em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 1 e 50 bar.

A* P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 0,49 0,49 0,49 0,49 0,49 0,49
5 0,49 0,49 0,50 0,50 0,50 0,50
10 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50
15 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50
20 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51
25 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51
30 0,51 0,51 0,52 0,52 0,52 0,52
35 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52

40 0,52 0,52 0,53 0,53 0,53 0,53
45 0,53 0,53 0,53 0,53 0,53 0,53
50 0,53 0,54 0,54 0,54 0,54 0,54
55 0,54 0,54 0,54 0,54 0,54 0,54
60 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55
65 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55
70 0,56 0,56 0,56 0,56 0,56 0,56
75 0,56 0,57 0,57 0,57 0,57 0,57
80 0,57 0,57 0,57 0,57 0,57 0,57
85 0,58 0,58 0,58 0,58 0,58 0,58
90 0,59 0,59 0,59 0,59 0,59 0,59
95 0,59 0,59 0,59 0,59 0,60 0,60
100 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60

Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela D2- Resultados calculados do parametro A* para o sulfato de bario em um intervalo de
peraturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressodes entre 60 e 100 bar.

tem
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A* P [bar]

T[°C] 60 70 80 90 100
0 0,49 0,49 0,49 0,50 0,50
5 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50
10 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50
15 0,50 0,51 0,51 0,51 0,51
20 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51
25 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51
30 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52
35 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52
40 0,53 0,53 0,53 0,53 0,53
45 0,53 0,53 0,53 0,53 0,53
50 0,54 0,54 0,54 0,54 0,54
55 0,54 0,54 0,54 0,55 0,55
60 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55
65 0,56 0,56 0,56 0,56 0,56
70 0,56 0,56 0,56 0,56 0,56
75 0,57 0,57 0,57 0,57 0,57
80 0,57 0,58 0,58 0,58 0,58
85 0,58 0,58 0,58 0,58 0,58
90 0,59 0,59 0,59 0,59 0,59
95 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60
100 0,60 0,61 0,61 0,61 0,61

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D3- Resultados calculados do pardmetro A* para o sulfato de estroncio em um intervalo de
temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 1 e 50 bar.

A* P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 0,49 0,49 0,49 0,49 0,49 0,49
5 0,49 0,49 0,50 0,50 0,50 0,50
10 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50
15 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50
20 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51
25 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51
30 0,51 0,51 0,52 0,52 0,52 0,52
35 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52
40 0,52 0,52 0,53 0,53 0,53 0,53
45 0,53 0,53 0,53 0,53 0,53 0,53
50 0,53 0,54 0,54 0,54 0,54 0,54
55 0,54 0,54 0,54 0,54 0,54 0,54
60 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55
65 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55
70 0,56 0,56 0,56 0,56 0,56 0,56
75 0,56 0,57 0,57 0,57 0,57 0,57
80 0,57 0,57 0,57 0,57 0,57 0,57
85 0,58 0,58 0,58 0,58 0,58 0,58
90 0,59 0,59 0,59 0,59 0,59 0,59
95 0,59 0,59 0,59 0,59 0,60 0,60

100 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D4- Resultados calculados do pardmetro A* para o sulfato de estroncio em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 60 e 100 bar.

A* P [bar]

T[°C] 60 70 80 90 100
0 0,49 0,49 0,49 0,50 0,50
5 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50
10 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50
15 0,50 0,51 0,51 0,51 0,51
20 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51
25 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51
30 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52
35 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52
40 0,53 0,53 0,53 0,53 0,53
45 0,53 0,53 0,53 0,53 0,53
50 0,54 0,54 0,54 0,54 0,54
55 0,54 0,54 0,54 0,55 0,55
60 0,55 0,55 0,55 0,55 0,55
65 0,56 0,56 0,56 0,56 0,56
70 0,56 0,56 0,56 0,56 0,56
75 0,57 0,57 0,57 0,57 0,57
80 0,58 0,58 0,58 0,58 0,58
85 0,58 0,58 0,58 0,58 0,58
90 0,59 0,59 0,59 0,59 0,59
95 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60
100 0,60 0,61 0,61 0,61 0,61

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D5- Resultados calculados do parametro B* para o sulfato de bario em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 1 e 50 bar.

B* P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 3,25E-09 | 3,25E-09 | 3,25E-09 | 3,25E-09 | 3,25E-09 | 3,25E-09
5 3,25E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09
10 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,27E-09 | 3,27E-09 | 3,27E-09
15 3,27E-09 | 3,27E-09 | 3,27E-09 | 3,27E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09
20 3,28E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09
25 3,29E-09 | 3,29E-09 | 3,29E-09 | 3,29E-09 | 3,29E-09 | 3,29E-09
30 3,29E-09 | 3,29E-09 | 3,30E-09 | 3,30E-09 | 3,30E-09 | 3,30E-09
35 3,30E-09 | 3,30E-09 | 3,30E-09 | 3,31E-09 | 3,31E-09 | 3,31E-09
40 3,31E-09 | 3,31E-09 | 3,31E-09 | 3,31E-09 | 3,32E-09 | 3,32E-09
45 3,32E-09 | 3,32E-09 | 3,32E-09 | 3,32E-09 | 3,32E-09 | 3,33E-09
50 3,33E-09 | 3,33E-09 | 3,33E-09 | 3,33E-09 | 3,33E-09 | 3,33E-09
55 3,34E-09 | 3,34E-09 | 3,34E-09 | 3,34E-09 | 3,34E-09 | 3,34E-09
60 3,34E-09 | 3,35E-09 | 3,35E-09 | 3,35E-09 | 3,35E-09 | 3,35E-09
65 3,35E-09 | 3,36E-09 | 3,36E-09 | 3,36E-09 | 3,36E-09 | 3,36E-09
70 3,36E-09 | 3,36E-09 | 3,37E-09 | 3,37E-09 | 3,37E-09 | 3,37E-09
75 3,37E-09 | 3,37E-09 | 3,38E-09 | 3,38E-09 | 3,38E-09 | 3,38E-09
80 3,38E-09 | 3,38E-09 | 3,39E-09 | 3,39E-09 | 3,39E-09 | 3,39E-09
85 3,39E-09 | 3,39E-09 | 3,40E-09 | 3,40E-09 | 3,40E-09 | 3,40E-09
90 3,40E-09 | 3,40E-09 | 3,41E-09 | 3,41E-09 | 3,41E-09 | 3,41E-09
95 3,41E-09 | 3,41E-09 | 3,42E-09 | 3,42E-09 | 3,42E-09 | 3,42E-09
100 3,42E-09 | 3,42E-09 | 3,43E-09 | 3,43E-09 | 3,43E-09 | 3,43E-09

Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela D6- Resultados calculados do parametro B* para o sulfato de bario em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 60 e 100 bar.
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B* P [bar]
T[°C] 60 70 80 90 100

0 3,26E-09 3,26E-09 3,26E-09 3,26E-09 3,26E-09

5 3,26E-09 3,26E-09 3,27E-09 3,27E-09 3,27E-09
10 3,27E-09 3,27E-09 3,27E-09 3,28E-09 3,28E-09
15 3,28E-09 3,28E-09 3,28E-09 3,28E-09 3,28E-09
20 3,29E-09 3,29E-09 3,29E-09 3,29E-09 3,29E-09
25 3,29E-09 3,30E-09 3,30E-09 3,30E-09 3,30E-09
30 3,30E-09 3,30E-09 3,31E-09 3,31E-09 3,31E-09
35 3,31E-09 3,31E-09 3,31E-09 3,32E-09 3,32E-09
40 3,32E-09 3,32E-09 3,32E-09 3,32E-09 3,33E-09
45 3,33E-09 3,33E-09 3,33E-09 3,33E-09 3,33E-09
50 3,34E-09 3,34E-09 3,34E-09 3,34E-09 3,34E-09
55 3,35E-09 3,35E-09 3,35E-09 3,35E-09 3,35E-09
60 3,35E-09 3,36E-09 3,36E-09 3,36E-09 3,36E-09
65 3,36E-09 3,37E-09 3,37E-09 3,37E-09 3,37E-09
70 3,37E-09 3,38E-09 3,38E-09 3,38E-09 3,38E-09
75 3,38E-09 3,38E-09 3,39E-09 3,39E-09 3,39E-09
80 3,39E-09 3,39E-09 3,40E-09 3,40E-09 3,40E-09
85 3,40E-09 3,40E-09 3,41E-09 3,41E-09 3,41E-09
90 3,41E-09 3,42E-09 3,42E-09 3,42E-09 3,42E-09
95 3,42E-09 3,43E-09 3,43E-09 3,43E-09 3,43E-09
100 3,43E-09 3,44E-09 3,44E-09 3,44E-09 3,44E-09

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D7- Resultados calculados do pardmetro B* para o sulfato de estroncio em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 1 e 50 bar.

B* P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 3,25E-09 | 3,25E-09 | 3,25E-09 | 3,25E-09 | 3,25E-09 | 3,25E-09

5 3,25E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09
10 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,26E-09 | 3,27E-09 | 3,27E-09 | 3,27E-09
15 3,27E-09 | 3,27E-09 | 3,27E-09 | 3,27E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09
20 3,28E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09 | 3,28E-09
25 3,28E-09 | 3,29E-09 | 3,29E-09 | 3,29E-09 | 3,29E-09 | 3,29E-09
30 3,29E-09 | 3,29E-09 | 3,30E-09 | 3,30E-09 | 3,30E-09 | 3,30E-09
35 3,30E-09 | 3,30E-09 | 3,30E-09 | 3,31E-09 | 3,31E-09 | 3,31E-09
40 3,31E-09 | 3,31E-09 | 3,31E-09 | 3,31E-09 | 3,32E-09 | 3,32E-09
45 3,32E-09 | 3,32E-09 | 3,32E-09 | 3,32E-09 | 3,32E-09 | 3,33E-09
50 3,33E-09 | 3,33E-09 | 3,33E-09 | 3,33E-09 | 3,33E-09 | 3,33E-09
55 3,34E-09 | 3,34E-09 | 3,34E-09 | 3,34E-09 | 3,34E-09 | 3,34E-09
60 3,34E-09 | 3,35E-09 | 3,35E-09 | 3,35E-09 | 3,35E-09 | 3,35E-09
65 3,35E-09 | 3,36E-09 | 3,36E-09 | 3,36E-09 | 3,36E-09 | 3,36E-09
70 3,36E-09 | 3,36E-09 | 3,37E-09 | 3,37E-09 | 3,37E-09 | 3,37E-09
75 3,37E-09 | 3,37E-09 | 3,38E-09 | 3,38E-09 | 3,38E-09 | 3,38E-09
80 3,38E-09 | 3,38E-09 | 3,39E-09 | 3,39E-09 | 3,39E-09 | 3,39E-09
85 3,39E-09 | 3,39E-09 | 3,40E-09 | 3,40E-09 | 3,40E-09 | 3,40E-09
90 3,40E-09 | 3,40E-09 | 3,41E-09 | 3,41E-09 | 3,41E-09 | 3,41E-09
95 3,41E-09 | 3,41E-09 | 3,42E-09 | 3,42E-09 | 3,42E-09 | 3,42E-09
100 | 3,42E-09 | 3,42E-09 | 3,43E-09 | 3,43E-09 | 3,43E-09 | 3,43E-09

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D8- Resultados calculados do pardmetro B* para o sulfato de estroncio em um intervalo de
temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 60 e 100 bar.

B* P [bar]
T[°C] 60 70 80 90 100

0 3,26E-09 3,26E-09 3,26E-09 3,26E-09 3,26E-09

5 3,26E-09 3,26E-09 3,27E-09 3,27E-09 3,27E-09
10 3,27E-09 3,27E-09 3,27E-09 3,28E-09 3,28E-09
15 3,28E-09 3,28E-09 3,28E-09 3,28E-09 3,28E-09
20 3,29E-09 3,29E-09 3,29E-09 3,29E-09 3,29E-09
25 3,29E-09 3,30E-09 3,30E-09 3,30E-09 3,30E-09
30 3,30E-09 3,30E-09 3,31E-09 3,31E-09 3,31E-09
35 3,31E-09 3,31E-09 3,31E-09 3,32E-09 3,32E-09
40 3,32E-09 3,32E-09 3,32E-09 3,32E-09 3,33E-09
45 3,33E-09 3,33E-09 3,33E-09 3,33E-09 3,33E-09
50 3,34E-09 3,34E-09 3,34E-09 3,34E-09 3,34E-09
55 3,35E-09 3,35E-09 3,35E-09 3,35E-09 3,35E-09
60 3,35E-09 3,36E-09 3,36E-09 3,36E-09 3,36E-09
65 3,36E-09 3,37E-09 3,37E-09 3,37E-09 3,37E-09
70 3,37E-09 3,37E-09 3,38E-09 3,38E-09 3,38E-09
75 3,38E-09 3,38E-09 3,39E-09 3,39E-09 3,39E-09
80 3,39E-09 3,39E-09 3,40E-09 3,40E-09 3,40E-09
85 3,40E-09 3,40E-09 3,41E-09 3,41E-09 3,41E-09
90 3,41E-09 3,42E-09 3,42E-09 3,42E-09 3,42E-09
95 3,42E-09 3,43E-09 3,43E-09 3,43E-09 3,43E-09
100 3,43E-09 3,44E-09 3,44E-09 3,44E-09 3,44E-09

Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela D9- Resultados calculados do parametro € para o sulfato de bario em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 1 e 50 bar.
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€ P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 87,85 87,81 87,77 87,73 87,69 87,65
5 85,88 85,84 85,80 85,76 85,72 85,68
10 83,94 83,91 83,87 83,83 83,79 83,75
15 82,05 82,01 81,97 81,94 81,90 81,86
20 80,19 80,16 80,12 80,08 80,04 80,01
25 78,38 78,34 78,31 78,27 78,23 78,19
30 76,60 76,57 76,53 76,49 76,45 76,42
35 74,86 74,83 74,79 74,75 74,72 74,68
40 73,16 73,13 73,09 73,05 73,02 72,98
45 71,50 71,46 71,43 71,39 71,36 71,32
50 69,87 69,84 69,80 69,77 69,73 69,69
55 68,28 68,25 68,21 68,17 68,14 68,10
60 66,72 66,69 66,65 66,62 66,58 66,55
65 65,20 65,17 65,13 65,10 65,06 65,03
70 63,71 63,68 63,65 63,61 63,57 63,54
75 62,26 62,23 62,19 62,16 62,12 62,08
80 60,84 60,80 60,77 60,73 60,70 60,66
85 59,44 59,41 59,38 59,34 59,31 59,27
90 58,08 58,05 58,02 57,98 57,94 57,91
95 56,75 56,72 56,69 56,65 56,61 56,58
100 55,45 55,42 55,38 55,35 55,31 55,28

Fonte: Elaborado pelo autor.
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temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 60 e 100 bar.
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€ P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 87,60 87,56 87,52 87,48 87,44
5 85,64 85,60 85,56 85,52 85,47
10 83,71 83,67 83,63 83,59 83,55
15 81,82 81,78 81,74 81,70 81,66
20 79,97 79,93 79,89 79,85 79,81
25 78,15 78,12 78,08 78,04 78,00
30 76,38 76,34 76,31 76,27 76,23
35 74,64 74,61 74,57 74,53 74,49
40 72,94 72,91 72,87 72,83 72,80
45 71,28 71,25 71,21 71,17 71,14
50 69,66 69,62 69,58 69,55 69,51
55 68,07 68,03 67,99 67,96 67,92
60 66,51 66,48 66,44 66,40 66,37
65 64,99 64,95 64,92 64,88 64,85
70 63,50 63,47 63,43 63,40 63,36
75 62,05 62,01 61,98 61,94 61,90
80 60,63 60,59 60,55 60,52 60,48
85 59,23 59,20 59,16 59,13 59,09
90 57,87 57,84 57,80 57,76 57,73
95 56,54 56,51 56,47 56,43 56,40

100 55,24 55,20 55,17 55,13 55,09

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D11- Resultados calculados do paradmetro € para o sulfato de estrdoncio em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 1 e 50 bar.

€ P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 87,85 87,81 87,77 87,73 87,69 87,65

5 85,88 85,84 85,80 85,76 85,72 85,68
10 83,94 83,91 83,87 83,83 83,79 83,75
15 82,05 82,01 81,97 81,94 81,90 81,86
20 80,19 80,16 80,12 80,08 80,04 80,01
25 78,38 78,34 78,31 78,27 78,23 78,19
30 76,60 76,57 76,53 76,49 76,45 76,42
35 74,86 74,83 74,79 74,75 74,72 74,68
40 73,16 73,13 73,09 73,05 73,02 72,98
45 71,50 71,46 71,43 71,39 71,36 71,32
50 69,87 69,84 69,80 69,77 69,73 69,69
55 68,28 68,25 68,21 68,17 68,14 68,10
60 66,72 66,69 66,65 66,62 66,58 66,55
65 65,20 65,17 65,13 65,10 65,06 65,03
70 63,71 63,68 63,65 63,61 63,57 63,54
75 62,26 62,23 62,19 62,16 62,12 62,08
80 60,84 60,80 60,77 60,73 60,70 60,66
85 59,44 59,41 59,38 59,34 59,31 59,27
90 58,08 58,05 58,02 57,98 57,94 57,91
95 56,75 56,72 56,69 56,65 56,61 56,58
100 55,45 55,42 55,38 55,35 55,31 55,28

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D12- Resultados calculados do paradmetro € para o sulfato de estréncio em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 60 e 100 bar.

€ P [bar]

T[°C] 60 70 80 90 100
0 87,60 87,56 87,52 87,48 87,44
5 85,64 85,60 85,56 85,52 85,47
10 83,71 83,67 83,63 83,59 83,55
15 81,82 81,78 81,74 81,70 81,66
20 79,97 79,93 79,89 79,85 79,81
25 78,15 78,12 78,08 78,04 78,00
30 76,38 76,34 76,31 76,27 76,23
35 74,64 74,61 74,57 74,53 74,49
40 72,94 72,91 72,87 72,83 72,80
45 71,28 71,25 71,21 71,17 71,14
50 69,66 69,62 69,58 69,55 69,51
55 68,07 68,03 67,99 67,96 67,92
60 66,51 66,48 66,44 66,40 66,37
65 64,99 64,95 64,92 64,88 64,85
70 63,50 63,47 63,43 63,40 63,36
75 62,05 62,01 61,98 61,94 61,90
80 60,63 60,59 60,55 60,52 60,48
85 59,23 59,20 59,16 59,13 59,09
90 57,87 57,84 57,80 57,76 57,73
95 56,54 56,51 56,47 56,43 56,40

100 55,24 55,20 55,17 55,13 55,09

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D13- Resultados calculados do parametro | para o sulfato de bario em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 1 e 50 bar.

I P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 2,3E-05 | 2,46E-05 | 2,83E-05 | 3,28E-05 | 3,8E-05 4,4E-05

5 2,65E-05 | 2,82E-05 | 3,22E-05 | 3,69E-05 | 4,24E-05 | 4,86E-05
10 3,01E-05 | 3,2E-05 | 3,62E-05 | 4,11E-05 | 4,68E-05 | 5,33E-05
15 3,39E-05 | 3,58E-05 | 4,02E-05 | 4,54E-05 | 5,13E-05 | 5,8E-05
20 3,76E-05 | 3,97E-05 | 4,43E-05 | 4,97E-05 | 5,57E-05 | 6,26E-05
25 4,14E-05 | 4,35E-05 | 4,83E-05 | 5,38E-05 | 6,01E-05 | 6,71E-05
30 4,51E-05 | 4,73E-05 | 5,22E-05 | 5,79E-05 | 6,43E-05 | 7,14E-05
35 4,86E-05 | 5,09E-05 | 5,59E-05 | 6,18E-05 | 6,83E-05 | 7,56E-05
40 5,2E-05 | 5,43E-05 | 5,95E-05 | 6,55E-05 | 7,21E-05 | 7,95E-05
45 5,51E-05 | 5,75E-05 | 6,28E-05 | 6,89E-05 | 7,57E-05 | 8,31E-05
50 5,8E-05 | 6,05E-05 | 6,59E-05 | 7,21E-05 | 7,89E-05 | 8,64E-05
55 6,06E-05 | 6,31E-05 | 6,86E-05 | 7,49E-05 | 8,18E-05 | 8,94E-05
60 6,29E-05 | 6,54E-05 | 7,1E-05 | 7,74E-05 | 8,44E-05 | 9,2E-05
65 6,49E-05 | 6,74E-05 | 7,31E-05 | 7,95E-05 | 8,66E-05 | 9,43E-05
70 6,65E-05 | 6,9E-05 | 7,47E-05 | 8,13E-05 | 8,84E-05 | 9,61E-05
75 6,77E-05 | 7,03E-05 | 7,61E-05 | 8,26E-05 | 8,98E-05 | 9,76E-05
80 6,86E-05 | 7,12E-05 | 7,7E-05 | 8,36E-05 | 9,09E-05 | 9,87E-05
85 6,91E-05 | 7,18E-05 | 7,76E-05 | 8,43E-05 | 9,15E-05 | 9,94E-05
90 6,94E-05 | 7,2E-05 | 7,79E-05 | 8,46E-05 | 9,18E-05 | 9,98E-05
95 6,92E-05 | 7,19E-05 | 7,78E-05 | 8,45E-05 | 9,18E-05 | 9,98E-05
100 6,88E-05 | 7,15E-05 | 7,74E-05 | 8,41E-05 | 9,14E-05 | 9,95E-05

Fonte: Elaborado pelo autor.
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temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 60 e 100 bar.
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I P [bar]
T[°C] 60 70 80 90 100

0 5,11E-05 5,92E-05 6,87E-05 7,98E-05 9,26E-05

5 5,59E-05 6,42E-05 7,38E-05 8,48E-05 9,76E-05
10 6,07E-05 6,92E-05 7,88E-05 8,98E-05 1,02E-04
15 6,55E-05 7,41E-05 8,38E-05 9,48E-05 1,07E-04
20 7,03E-05 7,89E-05 8,87E-05 9,97E-05 1,12E-04
25 7,49E-05 8,36E-05 9,34E-05 1,04E-04 1,17E-04
30 7,93E-05 8,81E-05 9,79E-05 1,09E-04 1,21E-04
35 8,36E-05 9,24E-05 1,02E-04 1,13E-04 1,25E-04
40 8,75E-05 9,65E-05 1,06E-04 1,17E-04 1,29E-04
45 9,12E-05 1,00E-04 1,10E-04 1,21E-04 1,33E-04
50 9,46E-05 1,04E-04 1,14E-04 1,24E-04 1,36E-04
55 9,77E-05 1,07E-04 1,17E-04 1,28E-04 1,40E-04
60 1,00E-04 1,09E-04 1,19E-04 1,30E-04 1,42E-04
65 1,03E-04 1,12E-04 1,22E-04 1,33E-04 1,45E-04
70 1,05E-04 1,14E-04 1,24E-04 1,35E-04 1,47E-04
75 1,06E-04 1,15E-04 1,26E-04 1,37E-04 1,49E-04
80 1,07E-04 1,17E-04 1,27E-04 1,38E-04 1,50E-04
85 1,08E-04 1,17E-04 1,28E-04 1,39E-04 1,51E-04
90 1,08E-04 1,18E-04 1,28E-04 1,39E-04 1,52E-04
95 1,08E-04 1,18E-04 1,28E-04 1,40E-04 1,52E-04
100 1,08E-04 1,18E-04 1,28E-04 1,40E-04 1,52E-04

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D15- Resultados calculados do parametro | para o sulfato de estroncio em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 1 e 50 bar.

I P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 2,21E-03 | 2,42E-03 | 2,68E-03 | 2,96E-03 | 3,27E-03 | 3,62E-03

5 2,27E-03 | 2,47E-03 | 2,72E-03 | 2,99E-03 | 3,30E-03 | 3,63E-03
10 2,31E-03 | 2,51E-03 | 2,75E-03 | 3,01E-03 | 3,30E-03 | 3,62E-03
15 2,33E-03 | 2,52E-03 | 2,75E-03 | 3,01E-03 | 3,28E-03 | 3,59E-03
20 2,34E-03 | 2,52E-03 | 2,74E-03 | 2,98E-03 | 3,25E-03 | 3,54E-03
25 2,33E-03 | 2,51E-03 | 2,72E-03 | 2,95E-03 | 3,20E-03 | 3,47E-03
30 2,31E-03 | 2,47E-03 | 2,68E-03 | 2,89E-03 | 3,13E-03 | 3,39E-03
35 2,27E-03 | 2,43E-03 | 2,62E-03 | 2,83E-03 | 3,05E-03 | 3,30E-03
40 2,23E-03 | 2,38E-03 | 2,56E-03 | 2,75E-03 | 2,97E-03 | 3,19E-03
45 217E-03 | 2,31E-03 | 2,48E-03 | 2,67E-03 | 2,87E-03 | 3,08E-03
50 2,10E-03 | 2,24E-03 | 2,40E-03 | 2,58E-03 | 2,76E-03 | 2,97E-03
55 2,03E-03 | 2,16E-03 | 2,31E-03 | 2,48E-03 | 2,66E-03 | 2,84E-03
60 1,95E-03 | 2,08E-03 | 2,22E-03 | 2,38E-03 | 2,54E-03 | 2,72E-03
65 1,87E-03 | 1,99E-03 | 2,12E-03 | 2,27E-03 | 2,43E-03 | 2,60E-03
70 1,79E-03 | 1,90E-03 | 2,03E-03 | 2,16E-03 | 2,31E-03 | 2,47E-03
75 1,70E-03 | 1,80E-03 | 1,93E-03 | 2,06E-03 | 2,20E-03 | 2,34E-03
80 1,61E-03 | 1,71E-03 | 1,83E-03 | 1,95E-03 | 2,08E-03 | 2,22E-03
85 1,53E-03 | 1,62E-03 | 1,73E-03 | 1,84E-03 | 1,97E-03 | 2,10E-03
90 1,44E-03 | 1,53E-03 | 1,63E-03 | 1,74E-03 | 1,86E-03 | 1,98E-03
95 1,35E-03 | 1,44E-03 | 1,53E-03 | 1,64E-03 | 1,75E-03 | 1,87E-03
100 1,27E-03 | 1,35E-03 | 1,44E-03 | 1,54E-03 | 1,64E-03 | 1,76E-03

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela D16- Resultados calculados do parametro | para o sulfato de estroncio em um intervalo de

temperaturas entre 0 e 100°C e um intervalo de pressdes entre 60 e 100 bar.

I P [bar]
T[°C] 60 70 80 90 100

0 4,01E-03 4,44E-03 4,92E-03 5,46E-03 6,05E-03

5 4,00E-03 4,41E-03 4,86E-03 5,36E-03 5,92E-03
10 3,97E-03 4,36E-03 4,78E-03 5,25E-03 5,77E-03
15 3,92E-03 4,28E-03 4,68E-03 5,12E-03 5,60E-03
20 3,85E-03 4,19E-03 4,57E-03 4,98E-03 5,43E-03
25 3,77E-03 4,09E-03 4,44E-03 4,82E-03 5,24E-03
30 3,67E-03 3,97E-03 4,30E-03 4,65E-03 5,04E-03
35 3,56E-03 3,84E-03 4,15E-03 4,48E-03 4,84E-03
40 3,44E-03 3,70E-03 3,99E-03 4,30E-03 4,64E-03
45 3,31E-03 3,56E-03 3,83E-03 4,12E-03 4,43E-03
50 3,18E-03 3,42E-03 3,67E-03 3,94E-03 4,23E-03
55 3,05E-03 3,27E-03 3,50E-03 3,76E-03 4,03E-03
60 2,91E-03 3,12E-03 3,34E-03 3,58E-03 3,83E-03
65 2,78E-03 2,97E-03 3,18E-03 3,40E-03 3,64E-03
70 2,64E-03 2,82E-03 3,02E-03 3,22E-03 3,45E-03
75 2,50E-03 2,68E-03 2,86E-03 3,05E-03 3,27E-03
80 2,37E-03 2,53E-03 2,71E-03 2,89E-03 3,09E-03
85 2,24E-03 2,39E-03 2,56E-03 2,73E-03 2,92E-03
90 2,12E-03 2,26E-03 2,41E-03 2,58E-03 2,76E-03
95 1,99E-03 2,13E-03 2,28E-03 2,43E-03 2,60E-03
100 1,88E-03 2,01E-03 2,14E-03 2,29E-03 2,45E-03

Fonte: Elaborado pelo autor.
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APENDICE E - Resultados do coeficiente de atividade de acordo com a

metodologia e o Multiscale.
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Apresentam-se os resultados referentes ao calculo do coeficiente de atividade

advindos da aplicacdo da metodologia e também fornecidos pelo Multiscale. As

tabelas E1, E2, E5 e E6 informam dados em relagao ao sulfato de bario. As tabelas

E3, E4, E7 e E8 fornecem os valores relativos ao sulfato de estroncio.

Tabela E1 - Resultados para o coeficiente de atividade do sulfato de bario em um intervalo de

temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressdo de 1 a 50 bar.

Y P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 0,96 0,96 0,95 0,95 0,95 0,94
5 0,95 0,95 0,95 0,95 0,94 0,94
10 0,95 0,95 0,95 0,94 0,94 0,94
15 0,95 0,95 0,94 0,94 0,94 0,93
20 0,94 0,94 0,94 0,94 0,93 0,93
25 0,94 0,94 0,94 0,93 0,93 0,93
30 0,94 0,94 0,93 0,93 0,93 0,92
35 0,94 0,93 0,93 0,93 0,92 0,92
40 0,93 0,93 0,93 0,93 0,92 0,92
45 0,93 0,93 0,93 0,92 0,92 0,92
50 0,93 0,93 0,92 0,92 0,92 0,91
55 0,93 0,92 0,92 0,92 0,91 0,91
60 0,92 0,92 0,92 0,92 0,91 0,91
65 0,92 0,92 0,92 0,91 0,91 0,91
70 0,92 0,92 0,92 0,91 0,91 0,91
75 0,92 0,92 0,91 0,91 0,91 0,90
80 0,92 0,92 0,91 0,91 0,91 0,90
85 0,92 0,91 0,91 0,91 0,90 0,90
95 0,91 0,91 0,91 0,91 0,90 0,90
100 0,91 0,91 0,91 0,90 0,90 0,90

Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela E2 - Resultados para o coeficiente de atividade do sulfato de bario em um intervalo de
temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de presséo de 60 a 100 bar.
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Y P [bar]

T[°C] 60 70 80 90 100
0 0,94 0,93 0,93 0,92 0,92
5 0,93 0,93 0,93 0,92 0,91
10 0,93 0,93 0,92 0,92 0,91
15 0,93 0,92 0,92 0,91 0,91
20 0,93 0,92 0,92 0,91 0,91
25 0,92 0,92 0,91 0,91 0,90
30 0,92 0,92 0,91 0,91 0,90
35 0,92 0,91 0,91 0,90 0,90
40 0,91 0,91 0,91 0,90 0,90
45 0,91 0,91 0,90 0,90 0,89
50 0,91 0,91 0,90 0,90 0,89
55 0,91 0,90 0,90 0,89 0,89
60 0,91 0,90 0,90 0,89 0,89
65 0,90 0,90 0,89 0,89 0,89
70 0,90 0,90 0,89 0,89 0,88
75 0,90 0,90 0,89 0,89 0,88
80 0,90 0,89 0,89 0,88 0,88
85 0,90 0,89 0,89 0,88 0,88
90 0,89 0,89 0,89 0,88 0,88
95 0,89 0,89 0,88 0,88 0,88
100 0,89 0,89 0,88 0,88 0,87

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela E3 - Resultados para o coeficiente de atividade do sulfato de estroncio em um intervalo de

temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de presséo de 1 a 50 bar.

Y P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 0,68 0,66 0,65 0,64 0,62 0,61
5 0,67 0,66 0,65 0,63 0,62 0,61
10 0,67 0,66 0,64 0,63 0,62 0,61
15 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62 0,61
20 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62 0,60
25 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62 0,60
30 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62 0,61
35 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62 0,61
40 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62 0,61
45 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62 0,61
50 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62 0,61
55 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62 0,61
60 0,66 0,65 0,65 0,64 0,63 0,62
65 0,67 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62
70 0,67 0,66 0,65 0,64 0,63 0,62
75 0,67 0,66 0,65 0,65 0,64 0,63
80 0,67 0,67 0,66 0,65 0,64 0,63
85 0,68 0,67 0,66 0,65 0,65 0,64
90 0,68 0,67 0,67 0,66 0,65 0,64
95 0,69 0,68 0,67 0,66 0,65 0,64
100 0,69 0,68 0,68 0,67 0,66 0,65

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela E4 - Resultados para o coeficiente de atividade do sulfato de estroncio em um intervalo de

temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressao de 60 a 100 bar.

Y P [bar]

T[°C] 60 70 80 90 100
0 0,60 0,58 0,57 0,55 0,54
5 0,59 0,58 0,57 0,55 0,54
10 0,59 0,58 0,57 0,55 0,54
15 0,59 0,58 0,57 0,55 0,54
20 0,59 0,58 0,57 0,56 0,54
25 0,59 0,58 0,57 0,56 0,54
30 0,59 0,58 0,57 0,56 0,55
35 0,60 0,58 0,57 0,56 0,55
40 0,60 0,59 0,58 0,56 0,55
45 0,60 0,59 0,58 0,57 0,56
50 0,60 0,59 0,58 0,57 0,56
55 0,61 0,60 0,59 0,57 0,56
60 0,61 0,60 0,59 0,58 0,57
65 0,61 0,60 0,59 0,58 0,57
70 0,62 0,61 0,60 0,59 0,58
75 0,62 0,61 0,60 0,59 0,58
80 0,62 0,61 0,60 0,59 0,58
85 0,63 0,62 0,61 0,60 0,59
90 0,63 0,62 0,61 0,60 0,59
95 0,64 0,63 0,62 0,61 0,60
100 0,64 0,63 0,62 0,61 0,60

Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela E5 - Resultados para o coeficiente de atividade do sulfato de bario em um intervalo de
temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressao de 1 a 50 bar - Multiscale.
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Y P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 0,96 0,97 0,98 0,99 1,00 0,99
5 0,95 0,96 0,97 0,98 0,99 1,00
10 0,95 0,96 0,96 0,97 0,98 0,99
15 0,95 0,95 0,96 0,97 0,97 0,98
20 0,94 0,95 0,95 0,96 0,97 0,97
25 0,94 0,94 0,95 0,96 0,96 0,97
30 0,94 0,94 0,95 0,95 0,96 0,96
35 0,93 0,94 0,94 0,95 0,95 0,96
40 0,93 0,93 0,94 0,94 0,95 0,95
45 0,93 0,93 0,94 0,94 0,94 0,95
50 0,93 0,93 0,93 0,94 0,94 0,94
55 0,92 0,92 0,93 0,93 0,94 0,94
60 0,92 0,92 0,93 0,93 0,93 0,94
65 0,92 0,92 0,92 0,93 0,93 0,94
70 0,92 0,92 0,92 0,93 0,93 0,93
75 0,91 0,92 0,92 0,92 0,93 0,93
80 0,91 0,91 0,92 0,92 0,93 0,93
85 0,91 0,91 0,92 0,92 0,92 0,93
90 0,91 0,91 0,91 0,92 0,92 0,93
95 0,91 0,91 0,91 0,92 0,92 0,92
100 0,91 0,91 0,91 0,92 0,92 0,92

Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela E6 - Resultados para o coeficiente de atividade do sulfato de bario em um intervalo de

temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressao de 60 a 100 bar - Multiscale.
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Y P [bar]

T[°C] 60 70 80 90 100
0 0,99 0,98 0,97 0,96 0,96
5 1,00 0,99 0,98 0,98 0,97
10 0,99 1,00 0,99 0,99 0,98
15 0,99 0,99 1,00 1,00 0,99
20 0,98 0,98 0,99 0,99 1,00
25 0,97 0,98 0,98 0,99 0,99
30 0,97 0,97 0,97 0,98 0,98
35 0,96 0,97 0,97 0,97 0,98
40 0,96 0,96 0,96 0,97 0,97
45 0,95 0,96 0,96 0,96 0,97
50 0,95 0,95 0,96 0,96 0,96
55 0,94 0,95 0,95 0,95 0,96
60 0,94 0,95 0,95 0,95 0,95
65 0,94 0,94 0,95 0,95 0,95
70 0,94 0,94 0,94 0,95 0,95
75 0,93 0,94 0,94 0,94 0,95
80 0,92 0,94 0,99 0,94 0,94
85 0,95 0,94 0,99 0,91 0,94
90 0,93 0,93 0,99 0,97 0,85
95 0,93 0,94 0,97 0,98 0,85
100 0,93 0,94 0,95 0,92 0,83

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela E7 - Resultados para o coeficiente de atividade do sulfato de estroncio em um intervalo de

temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressao de 1 a 50 bar - Multiscale.

Y P [bar]

T[°C] 1 10 20 30 40 50
0 0,64 0,64 0,64 0,65 0,65 0,66
5 0,63 0,63 0,63 0,64 0,64 0,64
10 0,63 0,62 0,62 0,63 0,63 0,63
15 0,62 0,61 0,61 0,62 0,62 0,62
20 0,62 0,61 0,68 0,61 0,61 0,62
25 0,61 0,61 0,60 0,61 0,61 0,61
30 0,61 0,60 0,60 0,60 0,61 0,61
35 0,61 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60
40 0,61 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60
45 0,61 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60
50 0,61 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60
55 0,61 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60
60 0,61 0,60 0,60 0,60 0,60 0,61
65 0,61 0,60 0,60 0,60 0,61 0,61
70 0,61 0,61 0,61 0,61 0,61 0,61
75 0,62 0,61 0,61 0,61 0,61 0,61
80 0,62 0,61 0,61 0,61 0,61 0,62
85 0,62 0,62 0,61 0,62 0,62 0,60
95 0,63 0,62 0,62 0,62 0,62 0,62
100 0,63 0,63 0,62 0,62 0,62 0,63

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela E8 - Resultados para o coeficiente de atividade do sulfato de estroncio em um intervalo de
temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressao de 60 a 100 bar - Multiscale.

Y P [bar]

T[°C] 60 70 80 90 100
0 0,66 0,67 0,67 0,67 0,68
5 0,65 0,65 0,65 0,66 0,66
10 0,64 0,64 0,64 0,64 0,65
15 0,63 0,63 0,63 0,63 0,64
20 0,62 0,62 0,62 0,63 0,63
25 0,61 0,62 0,62 0,62 0,62
30 0,61 0,61 0,61 0,61 0,62
35 0,61 0,61 0,61 0,61 0,61
40 0,61 0,61 0,61 0,61 0,61
45 0,60 0,61 0,61 0,61 0,61
50 0,60 0,61 0,61 0,61 0,61
55 0,61 0,61 0,61 0,61 0,61
60 0,61 0,61 0,61 0,61 0,61
65 0,61 0,61 0,61 0,61 0,61
70 0,61 0,61 0,61 0,62 0,62
75 0,61 0,62 0,62 0,62 0,62
80 0,62 0,60 0,60 0,62 0,62
85 0,60 0,60 0,60 0,60 0,63
90 0,60 0,60 0,60 0,60 0,60
95 0,63 0,60 0,60 0,60 0,60
100 0,63 0,60 0,60 0,60 0,59

Fonte: Elaborado pelo autor.
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APENDICE F - Valores de log(K,,) para pressoes entre 1 e 100 bar e

temperaturas entre 0 e 100°C de acordo com a metodologia e o software

Multiscale.
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Explana-se os resultados referentes a influéncia da temperatura e da pressao
no logaritmo da constante de solubilidade para ambos os compostos, de acordo a
metodologia e ao software Multiscale. As tabelas F1, F2, F5 e F6 informam os valores
para o sulfato de bario. As tabelas F3, F4, F7 e F8 declaram os dados para o sulfato

de estroncio.

Tabela F1 - Resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de bario em um
intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressio de 1 a 50 bar.

log(Kp) P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 -10,50 -10,39 -10,26 -10,13 -10,01 -9,88
5 -10,38 -10,27 -10,15 -10,04 -9,92 -9,80
10 -10,27 -10,17 -10,06 -9,95 -9,84 -9,72
15 -10,17 -10,07 -9,97 -9,87 -9,76 -9,66
20 -10,08 -9,99 -9,89 -9,79 -9,69 -9,59
25 -10,00 -9,91 -9,82 -9,73 -9,63 -9,54
30 -9,92 -9,84 -9,75 -9,67 -9,58 -9,49
35 -9,86 -9,78 -9,70 -9,61 -9,53 -9,44
40 -9,80 -9,73 -9,65 -9,56 -9,48 -9,40
45 -9,75 -9,68 -9,60 -9,52 -9,44 -9,36
50 -9,71 -9,64 -9,56 -9,49 -9,41 -9,33
55 -9,67 -9,60 -9,53 -9,45 -9,38 -9,30
60 -9,64 -9,57 -9,50 -9,43 -9,35 -9,28
65 -9,62 -9,55 -9,48 -9,41 -9,33 -9,26
70 -9,59 -9,53 -9,46 -9,39 -9,32 -9,25
75 -9,58 -9,52 -9,45 -9,38 -9,30 -9,23
80 -9,57 -9,51 -9,44 -9,37 -9,30 -9,22
85 -9,56 -9,50 -9,43 -9,36 -9,29 -9,22
90 -9,56 -9,50 -9,43 -9,36 -9,29 -9,22
95 -9,56 -9,50 -9,43 -9,36 -9,29 -9,22

100 -9,57 -9,50 -9,43 -9,36 -9,29 -9,22

Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela F2 - Resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de bario em um

intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de presséo de 60 a 100 bar.
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log(Kp) P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 -9,75 -9,63 -9,50 -9,37 -9,25
5 -9,68 -9,56 -9,44 -9,32 -9,21
10 -9,61 -9,50 -9,39 -9,28 -9,17
15 -9,55 -9,45 -9,34 -9,24 -9,13
20 -9,50 -9,40 -9,30 -9,20 -9,10
25 -9,44 -9,35 -9,26 -9,16 -9,07
30 -9,40 -9,31 -9,22 -9,13 -9,04
35 -9,36 -9,27 -9,18 -9,10 -9,01
40 -9,32 -9,23 -9,15 -9,07 -8,99
45 -9,28 -9,20 -9,12 -9,04 -8,96
50 -9,25 -9,18 -9,10 -9,02 -8,94
55 -9,23 -9,15 -9,08 -9,00 -8,93
60 -9,21 -9,13 -9,06 -8,99 -8,91
65 -9,19 -9,12 -9,04 -8,97 -8,90
70 -9,17 -9,10 -9,03 -8,96 -8,89
75 -9,16 -9,09 -9,02 -8,95 -8,88
80 -9,15 -9,08 -9,01 -8,94 -8,87
85 -9,15 -9,08 -9,01 -8,94 -8,87
20 -9,15 -9,08 -9,01 -8,93 -8,86
95 -9,15 -9,08 -9,00 -8,93 -8,86

100 -9,15 -9,08 -9,01 -8,93 -8,86

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela F3 - Resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estrédncio em um

intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de presséo de 1 a 50 bar.

log(Kp) P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 -6.69 -6.61 -6.54 -6.46 -6.38 -6.30
5 -6.67 -6.60 -6.52 -6.45 -6.37 -6.30
10 -6.65 -6.59 -6.52 -6.45 -6.38 -6.30
15 -6.65 -6.59 -6.52 -6.45 -6.38 -6.31
20 -6.65 -6.59 -6.52 -6.46 -6.39 -6.33
25 -6.65 -6.59 -6.53 -6.47 -6.41 -6.34
30 -6.66 -6.61 -6.54 -6.48 -6.42 -6.36
35 -6.67 -6.62 -6.56 -6.50 -6.44 -6.39
40 -6.69 -6.64 -6.58 -6.53 -6.47 -6.41
45 -6.71 -6.66 -6.61 -6.55 -6.50 -6.44
50 -6.74 -6.69 -6.64 -6.58 -6.53 -6.47
55 -6.77 -6.72 -6.67 -6.61 -6.56 -6.51
60 -6.80 -6.75 -6.70 -6.65 -6.60 -6.54
65 -6.84 -6.79 -6.74 -6.69 -6.63 -6.58
70 -6.87 -6.83 -6.78 -6.73 -6.67 -6.62
75 -6.92 -6.87 -6.82 -6.77 -6.72 -6.67
80 -6.96 -6.91 -6.86 -6.81 -6.76 -6.71
85 -7.01 -6.96 -6.91 -6.86 -6.81 -6.76
90 -7.05 -7.01 -6.96 -6.91 -6.86 -6.80
95 -7.10 -7.06 -7.01 -6.96 -6.90 -6.85

100 -7.16 -7.11 -7.06 -7.01 -6.96 -6.90

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela F4 - Resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estrédncio em um
intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de presséo de 60 a 100 bar.

log(Kp) P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 -6,22 -6,14 -6,07 -5,99 -5,91
5 -6,23 -6,15 -6,08 -6,00 -5,93
10 -6,23 -6,16 -6,09 -6,02 -5,95
15 -6,24 -6,18 -6,11 -6,04 -5,97

20 -6,26 -6,20 -6,13 -6,07 -6,00
25 -6,28 -6,22 -6,15 -6,09 -6,03
30 -6,30 -6,24 -6,18 -6,12 -6,06
35 -6,33 -6,27 -6,21 -6,15 -6,09
40 -6,36 -6,30 -6,24 -6,18 -6,13
45 -6,39 -6,33 -6,28 -6,22 -6,16
50 -6,42 -6,36 -6,31 -6,26 -6,20
55 -6,45 -6,40 -6,35 -6,30 -6,24
60 -6,49 -6,44 -6,39 -6,34 -6,28
65 -6,53 -6,48 -6,43 -6,38 -6,33
70 -6,57 -6,52 -6,47 -6,42 -6,37
75 -6,62 -6,56 -6,51 -6,46 -6,41
80 -6,66 -6,61 -6,56 -6,51 -6,46
85 -6,71 -6,66 -6,60 -6,55 -6,50
90 -6,75 -6,70 -6,65 -6,60 -6,55
95 -6,80 -6,75 -6,70 -6,65 -6,60
100 -6,85 -6,80 -6,75 -6,70 -6,65

Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela F5 - Resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de bario em um
intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de presséo de 1 a 50 bar - Multiscale.

148

log(Kp) P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 -10,39 -10,38 -10,37 -10,35 -10,34 -10,33
5 -10,28 -10,27 -10,26 -10,25 -10,24 -10,23
10 -10,18 -10,17 -10,16 -10,15 -10,14 -10,13
15 -10,09 -10,08 -10,07 -10,06 -10,05 -10,04
20 -10,01 -10,00 -9,99 -9,98 -9,97 -9,96
25 -9,93 -9,93 -9,92 -9,91 -9,90 -9,89
30 -9,87 -9,86 -9,85 -9,84 -9,84 -9,83
35 -9,81 -9,80 -9,80 -9,79 -9,78 -9,77
40 -9,76 -9,75 -9,74 -9,74 -9,73 -9,72
45 -9,71 -9,71 -9,70 -9,69 -9,68 -9,67
50 -9,67 -9,67 -9,66 -9,65 -9,64 -9,64
55 -9,64 -9,63 -9,63 -9,62 -9,61 -9,60
60 -9,61 -9,60 -9,60 -9,59 -9,58 -9,57
65 -9,59 -9,58 -9,57 -9,57 -9,56 -9,55
70 -9,57 -9,56 -9,55 -9,55 -9,54 -9,53
75 -9,55 -9,54 -9,54 -9,53 -9,52 -9,52
80 -9,54 -9,53 -9,53 -9,52 -9,51 -9,51
85 -9,53 -9,53 -9,52 -9,51 -9,50 -9,50
90 -9,53 -9,52 -9,52 -9,51 -9,50 -9,49
95 -9,53 -9,52 -9,52 -9,51 -9,50 -9,49
100 -9,53 -9,53 -9,52 -9,51 -9,50 -9,50

Fonte: Elaborado pelo autor.



Tabela F6 - Resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de bario em um

intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de presséo de 1 a 100 bar - Multiscale.
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log(Ksp) P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 -10,32 -10,31 -10,30 -10,29 -10,28
5 -10,21 -10,20 -10,19 -10,18 -10,17
10 -10,12 -10,11 -10,10 -10,09 -10,08
15 -10,03 -10,02 -10,01 -10,00 -9,99
20 -9,95 -9,94 -9,93 -9,92 -9,91
25 -9,88 -9,87 -9,86 -9,85 -9,85
30 -9,82 -9,81 -9,80 -9,79 -9,78
35 -9,76 -9,75 -9,74 -9,74 -9,73
40 -9,71 -9,70 -9,69 -9,69 -9,68
45 -9,67 -9,66 -9,65 -9,64 -9,63
50 -9,63 -9,62 -9,61 -9,60 -9,60
55 -9,59 -9,59 -9,58 -9,57 -9,56
60 -9,57 -9,56 -9,55 -9,54 -9,54
65 -9,54 -9,54 -9,53 -9,52 -9,51
70 -9,52 -9,52 -9,51 -9,50 -9,50
75 -9,51 -9,50 -9,49 -9,49 -9,48
80 -9,50 -9,49 -9,48 -9,48 -9,47
85 -9,49 -9,48 -9,48 -9,47 -9,46
20 -9,49 -9,48 -9,47 -9,47 -9,46
95 -9,49 -9,48 -9.47 -9,47 -9,46

100 -9,49 -9,48 -9,48 -9,47 -9,46

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela F7 - Resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estréncio em um
intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de presséo de 1 a 50 bar - Multiscale.

log(Kp) P [bar]
T [°C] 1 10 20 30 40 50

0 -6,65 -6,64 -6,63 -6,62 -6,60 -6,59

5 -6,62 -6,61 -6,60 -6,59 -6,58 -6,57
10 -6,61 -6,60 -6,59 -6,58 -6,57 -6,56
15 -6,60 -6,59 -6,58 -6,57 -6,56 -6,55
20 -6,60 -6,59 -6,58 -6,57 -6,56 -6,55
25 -6,61 -6,60 -6,59 -6,58 -6,57 -6,56
30 -6,62 -6,61 -6,60 -6,59 -6,58 -6,58
35 -6,64 -6,63 -6,62 -6,61 -6,60 -6,60
40 -6,66 -6,65 -6,64 -6,63 -6,63 -6,62
45 -6,69 -6,68 -6,67 -6,66 -6,65 -6,64
50 -6,71 -6,71 -6,70 -6,69 -6,68 -6,67
55 -6,75 -6,74 -6,73 -6,72 -6,72 -6,71
60 -6,78 -6,77 -6,77 -6,76 -6,75 -6,74
65 -6,82 -6,81 -6,80 -6,79 -6,79 -6,78
70 -6,85 -6,85 -6,84 -6,83 -6,82 -6,82
75 -6,89 -6,88 -6,88 -6,87 -6,86 -6,85
80 -6,93 -6,92 -6,92 -6,91 -6,90 -6,89
85 -6,97 -6,96 -6,96 -6,95 -6,94 -6,93
90 -7,01 -7,01 -7,00 -6,99 -6,98 -6,98
95 -7,05 -7,05 -7,04 -7,03 -7,02 -7,02
100 -7,09 -7,09 -7,08 -7,07 -7,07 -7,06

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela F8 - Resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estrédncio em um

intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressao de 60 a 100 bar - Multiscale.

log(Kp) P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 -6,58 -6,57 -6,56 -6,55 -6,54
5 -6,56 -6,55 -6,54 -6,53 -6,52
10 -6,55 -6,54 -6,53 -6,52 -6,51
15 -6,54 -6,53 -6,52 -6,51 -6,50
20 -6,54 -6,54 -6,53 -6,52 -6,51
25 -6,55 -6,54 -6,54 -6,53 -6,52
30 -6,57 -6,56 -6,55 -6,54 -6,53
35 -6,59 -6,58 -6,57 -6,56 -6,55
40 -6,61 -6,60 -6,59 -6,58 -6,58
45 -6,64 -6,63 -6,62 -6,61 -6,60
50 -6,67 -6,66 -6,65 -6,64 -6,63
55 -6,70 -6,69 -6,68 -6,68 -6,67
60 -6,73 -6,73 -6,72 -6,71 -6,70
65 -6,77 -6,76 -6,76 -6,75 -6,74
70 -6,81 -6,80 -6,79 -6,79 -6,78
75 -6,85 -6,84 -6,83 -6,82 -6,82
80 -6,89 -6,88 -6,87 -6,86 -6,86
85 -6,93 -6,92 -6,91 -6,91 -6,90
90 -6,97 -6,96 -6,95 -6,95 -6,94
95 -7,01 -7,00 -6,99 -6,99 -6,98
100 -7,05 -7,04 -7,04 -7,03 -7,02

Fonte: Elaborado pelo autor.
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APENDICE G - Comparacido entre os mapas de solubilidade advindos da

metodologia e de outros modelos.



153

Exposicao das Figuras 27, 28 e 30, presentes na se¢cao Resultados, em melhor
resolugdo. As Figuras 27 e 28 comparam os mapas de solubilidade gerados pela
metodologia e pelo software Multiscale, onde a Figura 27 é referente ao sulfato de
bario e a Figura 28 é alusiva ao sulfato de estréncio. A Figura 30 compara os mapas
de solubilidade formados pela metodologia e pela jungao das Equacéao (19) e (31)

pertinente ao sulfato de estroncio.



154

Figura 27 - Representacao do efeito combinado da temperatura e pressao no logaritmo da constante

de solubilidade do sulfato de bario gerado pelo Multiscale e pela metodologia.
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Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 28 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da

constante de solubilidade do sulfato de estroncio gerado pelo Multiscale e pela metodologia.
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Figura 30 - Representacdo do efeito combinado da temperatura e da presséo no logaritmo da
constante de solubilidade do sulfato de estroncio gerado pela equagéo de Monnin (1999) e pela

metodologia.
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Fonte: Elaborado pelo autor.



157

APENDICE H - Tabela com os resultados para o logaritmo da constante de
solubilidade do sulfato de estroncio em um intervalo de temperatura de 0 a

100°C e um intervalo de pressao de 1 a 100 bar. Equagoes (19) e (31).



158

As Tabelas H1 e H2 exibem os dados do logaritimo da constante de solublidade

em funcéo da temperatura e da pressao advindos da jung¢ao das Equacdes (19) e (31).

Tais resultados sao referentes ao mapa de solublidade apresentado na Figura 30.

Tabela H1 - resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estréncio em um
intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressao de 1 a 50 bar. Equagdes (19) e (31).

log(Ksp) P [bar]

T [°C] 1 10 20 30 40 50
0 -6,64 -6,56 -6,47 -6,38 -6,30 -6,21
5 -6,62 -6,55 -6,46 -6,38 -6,30 -6,21
10 -6,62 -6,55 -6,47 -6,39 -6,31 -6,23
15 -6,64 -6,58 -6,50 -6,42 -6,35 -6,27

20 -6,68 -6,61 -6,54 -6,47 -6,39 -6,32
25 -6,73 -6,66 -6,59 -6,52 -6,45 -6,38
30 -6,79 -6,73 -6,66 -6,59 -6,52 -6,45
35 -6,86 -6,80 -6,73 -6,67 -6,60 -6,53
40 -6,94 -6,88 -6,82 -6,75 -6,69 -6,62
45 -7,02 -6,97 -6,91 -6,84 -6,78 -6,72
50 -7,12 -7,06 -7,00 -6,94 -6,88 -6,82
55 -7,22 -7,16 -7,11 -7,05 -6,99 -6,93
60 -7,32 -7,27 -7,21 -7,15 -7,09 -7,04
65 -7,43 -7,38 -7,32 -7,27 -7,21 -7,15
70 -7,55 -7,50 -7,44 -7,38 -7,32 -7,27
75 -7,66 -7,61 -7,56 -7,50 -7,44 -7,39
80 -7,78 -7,73 -7,68 -7,62 -7,56 -7,51
85 -7,91 -7,86 -7,80 -7,74 -7,69 -7,63
20 -8,03 -7,98 -7,93 -7,87 -7,81 -7,76
95 -8,16 -8,11 -8,05 -8,00 -7,94 -7,88
100 -8,29 -8,24 -8,18 -8,12 -8,07 -8,01

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela H2 - resultados para o logaritmo da constante de solubilidade do sulfato de estréncio em um
intervalo de temperatura de 0 a 100°C e um intervalo de pressao de 60 a 100 bar. Equagdes (19) e

(31).

log(Ksp) P [bar]

T [°C] 60 70 80 90 100
0 -6,12 -6,03 -5,94 -5,85 -5,76
5 -6,13 -6,04 -5,96 -5,87 -5,79
10 -6,15 -6,07 -5,99 -5,91 -5,83
15 -6,19 -6,11 -6,04 -5,96 -5,88

20 -6,25 -6,17 -6,10 -6,02 -5,95
25 -6,31 -6,24 -6,17 -6,10 -6,02
30 -6,38 -6,32 -6,25 -6,18 -6,11
35 -6,47 -6,40 -6,33 -6,27 -6,20
40 -6,56 -6,49 -6,43 -6,36 -6,30
45 -6,66 -6,59 -6,53 -6,47 -6,40
50 -6,76 -6,70 -6,63 -6,57 -6,51
55 -6,87 -6,80 -6,74 -6,68 -6,62
60 -6,98 -6,92 -6,86 -6,80 -6,74
65 -7,09 -7,03 -6,97 -6,92 -6,86
70 -7,21 -7,15 -7,09 -7,03 -6,98
75 -7,33 -7,27 -7,21 -7,16 -7,10
80 -7,45 -7,39 -7,34 -7,28 -7,22
85 -7,57 -7,52 -7,46 -7,40 -7,34
90 -7,70 -7,64 -7,58 -7,53 -7,47
95 -7,82 -7,77 -7,71 -7,65 -7,59
100 -7,95 -7,89 -7,84 -7,78 -7,72

Fonte: Elaborado pelo autor.



