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MODELAGEM E SIMULAGCAO DE UM REATOR DE REFORMA A VAPOR
DE METANOL
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RESUMO: A utilizacdo do metanol como matéria prima do processo de reforma a vapor para produgao de
hidrogénio é muito interessante, pois este alcool é o que apresenta a maior propor¢do entre hidrogénio e
carbono (4:1), além de poder ser processaado a baixas temperaturas e pressdao atmosférica. Neste
contexto, o objetivo desse trabalho foi desenvolver um modelo matematico de um reator de reforma a vapor
de metanol e convalida-lo frente a dados experimentais de literatura. O modelo mateméatico proposto foi
resolvido numericamente no MATLAB e a comparacdo das suas previsdbes em diversas condi¢cdes
experimentais indicam que tanto o modelo desenvolvido como a metodologia empregada para a sua
solugdo numérica foram adequados.
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1 INTRODUCAO

Este estudo iniciou-se com a escolha de um trabalho experimental que
apresentasse o detalhamento necessario ao desenvolvimento da modelagem matematica.
Neste sentido foi escolhido o trabalho de PURNAMA et al. (2004), que realizou estudos
sobre a reforma a vapor de metanol num reator de leito fixo, recheado com um catalisador
comercial de cobre suportado em alumina (CuO/ZnO/Al,O3), segundo uma abordagem
analitica, na qual o reator é dividido em diversos intervalos diferenciais e em cada
intervalo eram avaliados os parametros cinéticos a partir das inclinacées dos perfis de
concentragao, caracterizando o método diferencial de analise cinética, descrito por Fogler
(ano).
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Figura 1 — Corte perpendicular da representacdo esquematica do reator utilizado por PURNAMA et all.
(2004)

Apesar de ter utilizado um método diferencial de analise, PURNAMA et a./ (2004)
realizou o seu trabalho em um reator integral inserido em um bloco de aluminio o qual era
composto por cinco resisténcias elétricas que fornecem calor ao sistema como
representado na Figura 1. Dada a pequena espessura do reator (10 mm d.i.) e alta
condutividade do bloco de aluminio no qual o reator encontra-se inserido, Purnama et al.
(2004) considerou o sistema isotérmico. Neste contexto, pretende-se desenvolver um
modelo matematico do reator de reforma de metanol utilizado por PURNAMA et al. (2004)
e simula-lo nas mesmas condicdes experimentais exploradas pelo pesquisador e
comparar as simulacées do modelo com os dados experimentais do autor a fim de validar
o modelo matematico proposto.

2 MODELAGEM MATEMATICA

PURNAMA et all (2004) desenvolveu seus ensaios experimentais a pressao
atmosférica no equipamento ilustrado na Figura 1, nas temperaturas de 230°C até 300°C
com intervalos aproximados de 20°C. Seu mecanismo de reacao considera duas reacoes:
a reacado de reforma (SR), Equacao 1, e a reacao reversa water gas-shift (INGS),
Equacao 2. Segundo este modelo cinético, a producao de CO ocorre como um produto
secundario devido a reacao WGS. (BREEN et al. 1999 e AGRELL et al. 2002).
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A partir do tratamento dos dados experimentais, PURNAMA et al. (2004) obtiveram
as equacoes cinéticas abaixo.
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Em que: rsg é a velocidade da reacao de reforma, rwgs € a velocidade da reacéo
de reversa gas shift, k; e a constante de velocidade da reacao de reforma a vapor, k. € e
a constante de velocidade direta da reacdo gas shift, k3 € a constante de velocidade
inversa da reacao gas shift e Pcuson, PCO, PCO,, PH.O, PH, sao as pressdes parciais do
metanol, mondxido e didéxido de carbono, agua e hidrogénio, respectivamente.

O mesmo mecanismo cinético composto pelas Equacdes Cinéticas 1 e 2 foram
adotados neste trabalho para o desenvolvimento do modelo mateméatico do reator de
reforma a vapor de metanol em leito fixo. O modelo matematico desenvolvido utiliza uma
abordagem pseudo-homégenea, unidimensional, sem dispersdo axial e € constituido por
5 (cinco) equacgdes diferenciais ordinarias (Equacdes 3 a 7), obtidas a partir de balancos
de massa por componente (CH3OH, H>O, H,, CO, CO.), num elemento diferencial de
volume do reator.
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Em que: Fcuson € a fracdo molar, Z € o comprimento do reator, Ac € a area da
secao transversal, pp € a massa especifica do leito catalitico.

O modelo matematico representado pelas Equacdes 1 a 7 foi resolvido
numericamente com o auxilio da subrotina ODE45 disponivel no software MATLAB.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados das simulagdes do modelo matematico proposto frente aos dados
experimentais obtidos por PURNAMA et al. (2004) encontram-se ilustrados nas Figuras 2
a 5. Pode-se observar que o modelo representou qualitativamente bem o comportamento
do reator nas quatro condi¢cdes operacionais apresentadas. O maior desvio observado foi
de 215% para a temperatura de 250°C e o menor desvio foi de 1% para a temperatura de
230°C, sem que tenha havido o ajuste de nenhum parametro. Estes resultados
convalidam a qualidade do modelo matematico proposto. O erro médio foi calculado
através de uma média aritmetica simples.
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Figura 2 — Previsées do modelo frente aos dados
experimentais a 230°C.

e gt OH Simulagan
e 120 Simulagdo
s 12 Simulagdo
e (102 Sitnulag do

s (01 Simulagio

P[kPa]

o MetOHH20

s et OH Sirnulacéo
e H20 Sirulag o
e 17 Sinulagio
e (002 Simulagéo
s (20 Simulagdo
® MetOHH201
Experimental

B HIExperimental

4 CO2Experimental

% O Experimental

0 01 02
Tempo de Contato (s)

03 04 05

Figura 3 - Previsdes do modelo frente aos dados
experimentais a 250°C.
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Figura 5 - Previsdes do modelo frente aos dados

Figura 4 - Previsdes do modelo frente aos dados
experimentais a 300°C.

experimentais a 270°C.

CONCLUSAO

A estratégia utilizada para a resolucdo numérica do modelo matematico proposto
foi adequada. O modelo desenvolvido apartir do estudo analitico apresentado por
PURNAMA et all (2004) foi capaz de representar satisfatoriamente o processo de reforma
a vapor de metanol em um reator integral de leito fixo.

As previsbes do modelo matematico proposto apresentaram um erro médio de
16%, 63%, 54% e 51%, para as temperaturas de 230°C, 250°C, 270°C e 300°C
respectivamente.
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