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INTRODUCAO

Incrustagbes inorganicas podem ser definidas
como a deposicao de sais de baixa solubilidade
nas paredes de pogos, tubulagbes e em
tanques. Na industria petroleira, a ocorréncia
destas formagdes representa  prejuizos
financeiros, desencadeando, dentre outras
coisas, o comprometimento da qualidade e do
escoamento do Oleo pelas tubulagées. O
principal agente incrustante é o carbonato de
calcio (CaCOs), e sua formagdao, ocorre
principalmente pela mistura de dguas
incompativeis, como é o caso da agua de
producdo e a agua de injecdo, durante os
processos de recuperacao do petrdleo, quando
os ions Ca?* presentes no sistema reagem com
o bicarbonato (HCOs’) (REIS et al, 2011). Sendo
assim, o presente trabalho apresenta
resultados preliminares de uma pesquisa que
visa realizar um estudo tedrico através de
simulagdes por dinamica molecular (DM), com
o objetivo de analisar a atuagao do ion citrato
como inibidor de incrustagdes inorganicas.

METODOLOGIA

O processo de simulacdo (figura 1) do ion
citrato em ambiente aquoso onde ions calcio,
sodio e cloro estdo presentes em
concentrac¢des baseadas em andlise quimica de
agua de producdo de um poco de petrdleo
(FROTA, 2009). A molécula de citrato foi
construida através do software Avogadro e
otimizada usando a funcdo de base HF/6-
31g(d). As cargas atobmicas foram derivadas
pelo método RESP.

Figura 1 — Fluxograma do processo de simulagdo por
dinamica molecular.
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RESULTADOS E DISCUSSOES

A dinamica de producao foi realizada sobe um
ensamble NVT, utilizando o software
GROMACS com campo de forca AMBER. O ion
citrato foi simulado por 25 ns em um caixa
clbica de volume 28 nm3 a 300 K. Foram
adicionadas 846 moléculas de agua, 16 ions
Ca’*, 15 ions Na* e 43 ions ClI° para
contrabalancear as cargas. A figura 2 mostra a
conformacdo de menor energia obtida pela
simulacdo, onde pode-se observar que o ion
citrato atraiu para suas carboxilas 4 ions Ca?*.
Figura 2 — Conformagdo de menor energia obtida pelo
ion citrato simulado por 25 ns na presenca de ions Ca>*.
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CONCLUSAO

A partir deste estudo chega-se a conclusao de
gue a molécula de citrato pode ser usada na
captura de ions cdlcio, para inibicdo da
formacado de carbonato de calcio em ambientes
que apresentem altas concentracdes de Ca?*.
Ressalta-se a importancia da andlise posterior
da interacdo entre a molécula e os contra-ions.
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