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FERRAMENTA PARA ANALISE E VISUALIZACAO DE DADOS
EXPERIMENTAIS DE DENSIDADE PARA SISTEMAS DE DIOXIDO DE
CARBONO E ARGONIO

Resumo

Desde o Acordo de Paris em 2015, que estabeleceu metas para a redugdo de emissdes de didxido de
carbono, novas tecnologias foram desenvolvidas para processos envolvendo Captura, Utilizacdo e
Armazenamento de Carbono (CCUS). Nesse contexto, 0 aumento das operacdes envolvendo fluidos com
alto teor de CO2 tem exigido uma modelagem precisa das propriedades termofisicas, como a densidade.
Assim, a obtencdo e o uso de dados experimentais sdo essenciais para ajustar os parametros de modelos
termodindmicos nas condigdes operacionais de interesse. Nesse sentido, com o objetivo de auxiliar na
analise das caracteristicas termodinamicas de misturas de CO2 e Ar em estudos de CCUS, este trabalho
apresenta o desenvolvimento de um painel com funcionalidades para explorar a visualizagdo de dados
experimentais de densidade. Uma extensa revisdo bibliografica foi realizada para compilar uma base de
dados experimental que descreve as densidades das misturas em funcédo da pressdo e temperatura. Um total
de 279 pontos de dados para Ar puro e 1712 pontos de dados para a mistura CO2 — Ar foram selecionados
de 23 artigos, dentro de uma faixa de pressdo, temperatura e fragdo molar de 0 a 400 MPa, 80 a 750K e 0
a 1, respectivamente. Apds a coleta, os dados passaram por um processo de tratamento e pré-
processamento, que envolveu verificacdo e remocdo de duplicatas e tratamento de valores nulos. Um
formato padréo para organizar os dados e referéncias foi estabelecido para facilitar futuras manipulagoes e
analises. Os dados foram ajustados de acordo com os requisitos do painel, incluindo concatenacéo de dados,
transformacdo de volume molar em densidade e converséo de unidades, garantindo a compatibilidade dos
dados de diferentes fontes. Um framework em Dash foi construido para visualizar dados de pressao,
temperatura e densidade. As funcionalidades da biblioteca Plotly foram exploradas para criar visualizages
de dados dinamicas e interativas. Para conveniéncia nas consultas, foram implementados filtros para
selecionar um autor especifico, com a capacidade de selecionar parte dos dados ou visualizar o conjunto
completo, e um controle deslizante para definir intervalos especificos de pressao e temperatura. Em resumo,
0 painel proposto se apresenta como uma ferramenta para explorar dados de fluidos com alto teor de CO2
e impurezas, potencialmente auxiliando na construcdo de modelos termofluidodindmicos e em varias
aplicagdes envolvendo esses tipos de misturas, que sdo de grande relevancia no contexto da transicéo
energética.

Palavras-chave: Dados, CO2 — Ar, Dashboard.

Abstract

Since the Paris agreement in 2015, in which targets were established to reduce carbon dioxide
emissions, new technologies have been developed for processes involving carbon capture, use and
cstorage (CCUS). In that regard, the increase in operations involving fluids with a high CO; content has
required accurate modeling of thermophysical properties, such as density. To this end, knowledge of
experimental data and its pressure and temperature conditions is essential. Then, this information is
essential to define the adjustment of parameters and the ability to apply thermodynamic models. In this
context, with the aim of assisting the analysis of thermodynamic characteristics of mixtures of CO. and
Ar in CCUS studies, this work presents the development of a dashboard with features to explore the
visualization of experimental density data. An extensive collection of literature was carried out to create
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an experimental database that described the properties of mixtures as a function of pressure and
temperature. 279 data were selected for pure Air and 1712 data for the CO;, — Air mixture, within 23
articles, in a range of pressure, temperature and molar fraction from 0 to 400 MPa, 80 to 750K and 0 to
1 respectively. After collection, the data was subjected to a treatment and pre-processing process, which
involved checking and removing duplicates and handling null values. A standard format for organizing
data and references was established to facilitate their manipulation and future analysis. The data was
adjusted according to the dashboard requirements, including data concatenation, transformation of molar
volume to density and unit conversion, ensuring greater precision. To build the project, the Dash
framework was used to visualize pressure, temperature and density data. The features of the Plotly
library were explored to create dynamic and interactive data visualizations. For query convenience,
filters have been implemented to select a specific author, with the ability to select part of the data or
view the entire data set, and a slider to set specific pressure and temperature ranges. In short, the
proposed dashboard presents itself as a tool for exploring data on fluids with a high CO, content with
impurities, which can assist in the construction of thermofluid dynamic models and various applications
involving these types of mixtures, which are of great relevance in the context of energy transition, for
example.

Keywords: CCUS, Dashboard, CO:..

Introducao

A nova andlise divulgada pela Agéncia Internacional de Energia (AIE) mostrou que as emissdes
globais de CO: relacionadas a energia aumentaram acentuadamente em 6% em 2021, chegando a 36,3
gigatoneladas (Gt) em comparacdo com o ano anterior (Allan, 2019). Em 2020, as emissdes de CO-
provenientes de combustiveis fésseis atingiram aproximadamente 34,81 Gt (IEA 2022). Em vista desse
cenario, o setor global de descarbonizacdo estd crescendo rapidamente, impulsionando o
ecodesenvolvimento e promovendo melhorias por meio do potencial proprio dos paises (Aradjo et al.,
2017). Assim, a busca mundial por novas tecnologias para reduzir as emissdes de dioxido de carbono
esta crescendo exponencialmente, especialmente na industria de 6leo e gas, que é uma das maiores
emissoras. O CO: -- um gés causador de efeito estufa -- contribui para o aquecimento global, podendo
afetar ecossistemas e causar mudangas climaticas. Além disso, o aumento das emissdes de CO: esta
relacionado a degradacdo da camada de ozbnio, que é crucial para proteger a Terra da radiacdo
ultravioleta prejudicial. Neste contexto, buscando diminuir a presenca desse gas no ambiente,
tecnologias envolvendo Captura, Utilizagdo e Armazenamento de Carbono (CCUS) sdo emergentes.

Apesar de ser uma alternativa viavel, processos de CCUS (captura, utilizacdo e armazenamento de
carbono) sdo altamente complexos, envolvendo desafios especificos relacionados a composi¢do do CO:
com contaminantes, além das condicGes de pressdo e temperatura que frequentemente excedem seu
ponto critico. Compreender o comportamento de sistemas ricos em CO: em uma ampla faixa de
condicdes operacionais é crucial, ja que o transporte por dutos submarinos pode ocorrer em temperaturas
proximas a 0 °C, enquanto 0 CO: em reservatorios pode estar a 70 °C e alta pressdo. Essas variagdes
extremas afetam as propriedades das misturas contendo CO:, tornando essencial o conhecimento
acurado das propriedades termodinamicas para projetar com eficiéncia e seguranca operagdes de CCUS,
minimizando riscos e otimizando o desempenho do processo.
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Neste trabalho, com o objetivo de explorar e analisar o comportamento de fases de sistemas ricos
em CO: com impurezas (no caso, Argonio), foi compilada uma base de dados contendo 279 registros
para Ar puro e 1712 registros para a mistura CO.-Ar, extraidos de 23 artigos. Esses dados abrangem um
intervalo de pressdo, temperatura e fracdo molar de 0 a 400 MPa, 80 a 750K, e 0 a 1, respectivamente. Um
dashboard foi desenvolvido com funcionalidades para explorar a visualizagdo das propriedades das
misturas (densidade e viscosidade) em funcdo da temperatura e pressdo. A exploracdo detalhada dessas
propriedades é fundamental, pois as condi¢cGes operacionais variam amplamente, desde temperaturas
muito baixas em dutos submarinos até altas temperaturas e pressGes em reservatorios, conforme
mencionado anteriormente.

Metodologia

Coleta e Tratamento de Dados

Para investigar as propriedades de densidade e viscosidade de Ar puro ¢ misturas de CO2-Ar em
fungdo da presséo e temperatura, realizamos uma coleta de dados utilizando ferramentas como Google
Académico e Research Rabbit, identificando 23 artigos relevantes. Os dados foram organizados em
planilhas do Excel®, compondo um banco de dados interno do grupo de pesquisa. Para facilitar a
organizagdo, os dados foram identificados por ID, associando cada conjunto de dados as respectivas
impurezas e aos autores dos artigos fonte.

Para os dados de CO: puro foram selecionados artigos como: (Klimeck et al., 2001), (Saleh et al.,
2005), (Juza et al., 1965), (Duschek et al., 1990), (Michels et al., 1935), (ELY et al., 1988), (Yang et al.,
2015) e (Al-Siyabi, 2013). Para os dados de Equilibrio Liquido-Vapor (VLE), Argénio puro e mistura
de CO: e Ar utilizamos os seguintes artigos: (VAN ITTERBEEK et al., 1960), (Street et al., 1969),
(Albuquerque, 1980), (Terry, 1969), (AHMAD, M et al.,, 2014), (COQUELET et al., 2017),
(MANTOVANI, M et al., 2011), (WEDEMANN, S et al., 2018), (SARASHINA, E et al., 1971),
(KESTIN, J et al., 1966), (WEGGE, R, 2016) e (KAMINISHI, G et al., 1968).

Durante o pré-processamento dos dados, as medic¢fes de volume foram convertidas em dados de
densidade. Foram separados os dados de equilibrio liquido e vapor, assim como os dados de densidade,
em diferentes segmentos. A organizacdo dos pontos experimentais foi disposta conforme a fracdo molar
de Ar, a fracdo molar de CO-, a temperatura (T em Kelvin) e a pressdo (P em MPa). Adicionalmente,
foi incluida a densidade (p em kg/m?3) como uma coluna adicional. Isso resultou em uma tabela completa
e padronizada, facilitando o acesso e a manipulacdo dos dados experimentais para futuros estudos e
aplicaces. A Tabela 1 apresenta os tipos de sistemas, suas propriedades e dados que compdem as
colunas da base de dados utilizada para criar o Dashboard.

VLE (Equilibrio Liquido- Densidade
Vapor)
Propriedades | Pressdo, Temperatura, Saturacao, Presséo, Temperatura,
das colunas « x x x
Fracdo Molar de Ar, Fracdo Saturacdo, Fracdo Molar de
Molar de CO., e Viscosidade Ar, Fracdo Molar de CO>

Tabela 1: Dados que compde as colunas da nossa base de dados
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Ambiente de Desenvolvimento e Ferramentas

O desenvolvimento da ferramenta analitica foi realizado com o auxilio das bibliotecas Dash, que
serviu como base para o dashboard, e Plotly, utilizada para criar visualizagGes de dados dindmicas e
interativas. O dashboard foi equipado com diversas funcionalidades convenientes: filtros para selegdo
de dados baseados no autor, opcdes de analise por densidade em funcdo da pressdo ou temperatura,
controles deslizantes para defini¢do de intervalos especificos de pressdo e temperatura, e visualizaces
interativas que ajudam a analise dos dados de densidade em relacdo a presséo e temperatura.

O desenvolvimento foi realizado seguindo boas préticas da industria de software. Foi empregado
Python como linguagem de programacdo principal e ambientes isolados e reproduziveis com Conda,
garantindo que todas as dependéncias fossem gerenciadas de forma eficiente e consistente. O controle
de versdo foi realizado com Git, e o desenvolvimento colaborativo ocorreu via GitHub. Adotamos
praticas modernas de desenvolvimento de software em equipe, como Pull Requests e Revisdo de Cadigo,
assegurando a qualidade e a integridade do c6digo. A Figura 1 apresenta um diagrama que representa
0s processos de criacdo e desenvolvimento descritos.

Coleta de Dados Construgdo do Criagdo do
dos Artigos Databank Dashboard

Figura 1: Fluxograma do Processo de Criacao e Desenvolvimento da Ferramenta
Analitica

Resultados e Discussao

Nesta se¢do, diversas funcionalidades do dashboard proposto sdo demonstradas. A Figura 2 mostra
o dashboard desenvolvido para explorar os fluidos com alto teor de CO: e impurezas (no caso, Ar),
exemplificando a consulta sobre dados de densidade em fungdo da pressdo. Para a busca de um dado
especifico, é possivel a utilizacdo de um filtro de selecéo de autor (Figura 3). Por outro lado, caso seja
necessario realizar uma analise de pressao ou temperatura, a ferramenta conta com um seletor de eixos
(Figura 4) onde altera-se o grafico de acordo com a propriedade desejada. A Figura 4 exemplifica o filtro
deslizante para sele¢do do intervalo do valor das propriedades em analise.

Density and Pressure Dashboard

Dashboard about Density vs Pressure of PureCO2 and Argon.

Select the Author: Select your axis:
All Authors Pressure (P) [MPa]

Select the range of your axis:

Density (g) [kg/m3]

Figura 2 — Interface Inicial do Dashboard
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Na Figura 3, temos a demonstracdo de um gréafico de pressdo (MPa) por temperatura (K)
mostrando os dados de VLE.

VLE Dashboard
Dashboard about Vapor-Liquid Equilibrium Phase of PureCO2 e Argon.
AllID's %
300 . xCO2
.
LI’
e . .
e o . 3 . . - s . 0.0

0.8
260

TK)

240

220

2 4 6 8 10 12 14
P [MPa]

Figura 3 — Dashboard de Equilibrio Liquido-Vapor

O dashboard possui capacidade interativa para facilitar a consulta aos dados. Ao apontar o cursor
sobre um ponto em especifico, os dados correspondentes sdo exibidos (autor, pressdo, etc). Essa
caracteristica é exemplificada na Figura 4.

Select the Author: Select your axis:

All Authors v Pressure (P) [MPa] -

Select the Range of your axis:

100 L) - ’. 9. Temperature [K}=223 148 b
: % Author=Wedamann_ S; Austegard. A Westman_ S; Stang H; Herming S; Neumann_ T; Span R. J 20

CO2 %
.
.

Figura 4 — Dashboard de VLE Analisando um Ponto Especifico no Gréfico
Conclusdes

A analise das propriedades de densidade das misturas de CO: e Ar, realizada através do dashboard
desenvolvido neste estudo, demonstra como nosso trabalho pode auxiliar na exploragdo de dados destes
tipos de sistema. A ferramenta ndo apenas consolida dados de diversos artigos para auxiliar a modelagem
termofluidodinadmica, mas também oferece funcionalidades interativas que permitem aos pesquisadores
explorarem o comportamento dessas misturas sob diferentes condi¢des de pressdo e temperatura.
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