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INTRODUCAO
No pogo de petréleo, a mistura entre a agua
injetada e a 4gua de producdo pode ocasionar

uma supersaturagao no sistema
e, consequentemente, as incrustagdes
organicas e inorganicas. As incrustacoes

inorganicas ocorrem pela presenca de sais
inorganicos de baixa solubilidade em dagua. O
carbonato de cédlcio (CaCO3) constitui o
principal composto causador de incrustagao.
Suas moléculas ndo sdo solvatadas pela agua e
acabam interagindo entre si de forma a se
precipitar. O acumulo desses sais inorganicos
nas tubulacbes gera prejuizos a industria
petrolifera, uma vez que “sua deposicdo na
tubulacdo pode comprometer (ou interromper)
o escoamento do o6leo” (REIS et al, 2011).
Sendo assim, o presente trabalho tem por
objetivo pesquisar tem o objetivo pesquisar
através de um estudo tedrico por simulacdes
de dindmica molecular a capacidade do acido
citrico como substancia inibidora do processo
de incrustacao carbonaticas.

METODOLOGIA

O processo de simulacdo (figura 1) do ion
citrato em ambiente aquoso na presenga de
ions calcio. A molécula de citrato foi construida
através do software Avogadro e otimizada
usando a funcdo de base HF/6-31g(d). As
cargas atomicas foram derivadas pelo método
RESP (Restrained Electrostatic Potencial -
potencial eletrostatico contido) obtidas pelo
software AmberTools, versdo 12.
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Figura 1 — Fluxograma do processo de simulagdo por
dindmica molecular.
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RESULTADOS E DISCUSSOES

A dinamica de producdo 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
clubica de volume 28 nm3 a 300 K. Foram
adicionadas 907 moléculas de dgua, 3 ions Ca?",
e 3 ions ClI" para contrabalancear as cargas.
Inicialmente os ions Ca?* foram posicionados a
3 angstrons de distancia dos oxigénios das
carboxilas. Durante a simulagdo o0s ions
sofreram a atracdo dos carboxilatos da
molécula. A figura 2 mostra a conformacgao de
menor energia obtida.

Figura 2 — Conformagdo de menor energia obtida pelo
ion citrato simulado por 25 ns na presenca de ions Ca%*.
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CONCLUSAO

Portanto, a partir do estudo tedrico exposto,
conclui-se que a molécula de acido citrico pode
ser utilizada como inibidora do processo de
formacdo do carbonato de cdlcio e,
consequentemente, do processo de
incrustacdo em ambientes que apresentem
altas concentracdes de tais ions.
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