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Resumo: O controle de reatores químicos contínuos é frequentemente um problema desafiador, porque na maioria dos casos possui uma 
forte não-linearidade na sua dinâmica, principalmente, quando apresentam esquemas reacionais com reações consecutivas e/ou em 
paralelo. Os reatores que possuem as reações com cinética em paralelo ou em série podem apresentar inclusive múltiplos estados 
estacionários ou limites circulares periódicos o que torna o controle destes sistemas muito mais interessante, principalmente, sob o ponto de 
vista do controle avançado de processos. Para desenvolver um caso de estudo que apresentasse estas características, foram estudados 
alguns sistemas. O processo de reforma do metano para geração de gás de síntese e seguido da utilização deste gás na formação de metanol 
em um reator catalítico tem o potencial de apresentar o comportamento citado acima. O processo pode apresentar muitos reciclos, o que o 
torna com grande potencial como problema de otimização (RTO, viabilidade econômica), e ainda, mais complexa e difícil a aplicação de 
auditoria de malhas, de desempenho, de controle. Este trabalho tem como objetivo desenvolver um novo problema padrão para a aplicação 
e desenvolvimento das ferramentas de controle avançado, otimização de processos, RTO, viabilidade econômica, auditoria de malhas, entre 
outras; porque os problemas apresentados na literatura não satisfazem integralmente os requisitos necessários para ser um excelente estudo 
de caso. O processo escolhido foi a síntese do metanol a partir do gás natural passando pela reforma do metano, pois apresenta uma grande 
quantidade de correntes de reciclo de massa e de energia, os dados termodinâmicos são de fácil acesso e estão disponíveis na literatura e 
ainda é uma planta atual e relevante. 
 

1. INTRODUÇÃO 
O produto final de uma planta química ou 

petroquímica deve encontrar a especificação de 
qualidade solicitada pelo comprador/cliente. A 
especificação pode ser expressa pela composição 
(e.g., percentual de cada componente), propriedades 
físicas (e.g., densidade), propriedades de 
desempenho (e.g., octanagem da gasolina ou tensão 
de cisalhamento de uma resina), ou ainda a 
combinação de todas as três. O Controle de 
Processos contribui para uma boa operação de 
planta pela manutenção das condições operacionais 
requerida para excelente qualidade do produto 
(Marlin, 1995). 

A redução da variabilidade de um processo 
permite o processo chegar mais perto da restrição, 
aumentando a sua performance. Na maioria dos 
processos o ponto operacional que possui a maior 

eficiência é normalmente um ponto próximo às 
restrições operacionais. Alcançando este ponto 
significa reduzir a energia e aumentar a produção 
(Seborg et al., 2003). 

Para manter o processo perto do ponto 
operacional de máxima eficiência, a performance 
do controlador deve ser assegurada em um 
excelente ajuste e para isso deve ser realizada a 
manutenção periódica dos parâmetros de ajuste 
(Farenzena, 2006). Porém se o controlador já 
estiver bem ajustado devemos nos deter em 
otimizar o processo para obter um rendimento 
melhor. 

Para se estudar e comparar diferentes técnicas 
de controle e otimização de processos é necessário 
que se utilizem problemas padrões de grande apelo 
industrial que permitam se visualizar a importância 
e a eficácia de diferentes técnicas que poderão ser 
aplicadas. Embora hoje já existam alguns 
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problemas padrões disponíveis, tais como: o 
Problema de Tennesse Eastmann (DOWS, J.J. & 
VOGEL, E.F., 1993) e PVA (DECICCO, 1998) que 
já podem ser utilizados para em diversos estudos, 
ainda não se dispõem de um exemplo que possa ser 
usado na auditoria de desempenho de malhas de 
controle, assim como na otimização em tempo real. 
Na próxima seção são apresentados os pré-
requisitos de um atual problema padrão.  

 
2. PRÉ-REQUISITOS DO PROBLEMA 

PADRÃO 
Agora imaginamos um problema padrão ou de 

referência (benchmark) para aplicar e testar 
diferentes técnicas aplicadas em controle e 
otimização de processos. Este problema padrão 
deve ter como características atrativas para que se 
torne utilizado pelos pesquisadores, docentes, 
discentes e desenvovedores. Um destes atrativos é 
um grande número de malhas de controle e se 
possível com os três tipos principais: feedback, 
feedforward e malha cascata. Além disso, é 
necessário também que exista um grande número 

de correntes de processo que se interligam criando 
alguns bypass. Isto pode acresdentar ao processo 
zeros de transmissão o que torna o controle mais 
interessante e complexo. Seções ou áreas deistintas 
são requeridas, como por exemplo: purificação de 
matérias primas, processo de conversão ou seção de 
reação e purificação dos produtos. 

Alguns dos processos que foram estudados 
não apresentam tais características. Outros que 
poderiam satisfazer os requisitos possuem 
componentes químicos ou misturas de componentes 
químicos complexos ou não comuns, ou seja, as 
suas propriedades termodinâmicas, químicas e 
físicas são difíceis de se calcular ou ainda não estão 
disponíveis na literatura, tornando impossível de 
simular o processo de forma satisfatória.  

Um bom problema padrão deve estar 
implementado em uma linguagem que não dependa 
de plataforma ou de um outro software para rodar; 
que possua uma boa documentação; e por último a 
simulação deve ser rápida, por isso sugere-se que 
seja implementado em C/C++ ANSI tornando o 
sistema rápido e portável à qualquer S.O.  

 

 

Figura 2.1: Derivados do metanol (PROSINT, 2006). 
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Figura 2.2 Proposta de Unidade de Produção de Metanol, adaptação de ANANTHARAMAN, 2006. 

 
 

O presente trabalho tem o objetivo de 
desenvolver uma simulação de uma unidade que 
seja capaz de atender todos os pré-requisitos 
discutidos. Com o propósito de servir para o estudo 
e teste de novas ferramentas de controle de 
processo com o potencial de se tornar um problema 
padrão para estudos e testes nas áreas afins: 
controle de processos, otimização, RTO, avaliação 
de desempenho de controladores, entre outras. 

 
3. DESCRIÇÃO DO PROCESSO DE 

SÍNTESE DE METANOL 
A base desta proposta é a síntese do metanol a 

partir do gás natural que passa por reforma através 
do vapor tendo como produto principal o chamado 
Gás de Síntese ou apenas SYNGAS. Depois este 
gás é processado no reator de síntese de metanol 
onde o hidrogênio, o monóxido e o dióxido de 
carbono são convertidos em metanol e água. A 
seguir podemos ainda apresentar a unidade de 
separação e purificação do metanol. Esta unidade é 
atual, pois o metanol é matéria prima de muitos 
outros produtos na indústria química e 
petroquímica – pode-se verificar isso pela figura 
2.1. Ainda este processo possui muitas correntes de 
reciclo e ainda pode ser utilizado na produção do 
gás hidrogênio que possui o potencial de ser 

utilizado, no futuro, como a principal fonte de 
energia portátil na forma de célula de hidrogênio. 
Uma proposta básica do processo pode ser 
visualisado na figura 2.2. 

 
4. APRESENTAÇÃO DO ESQUEMA 

REACIONAL 
A seguir são apresentadas as expressões de 

taxa e as reações envolvidas nos processos de 
reforma do metano sobre vapor e a síntese do 
metanol. Para verificar as expressões e constantes 
das expressões de Arrhenius deve-se verificar as 
referências deste trabalho para mais detalhes. 
 

4.1 Reforma do Metano 
 
Para investigar a influência das cinéticas de 

reforma na simulação, neste trabalho será 
considerado o modelo proposto por XU (1989) e a 
equação cinética de combustão de metano obtida do 
trabalho apresentado por TRIMM (1980). Este 
modelo cinético foi derivado para catalisadores de 
Pt para as condições de temperaturas acima de 830 
K e razões de O2/CH4 entre 0,3 e 5, sendo os 
parâmetros ajustados para o níquel no trabalho de 
SMET (2001). Foi assumido que o catalisador de 
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níquel está no estado reduzido, o que implica que a 
combustão total e a reforma acontecem em paralelo, 
conforme BLANKS (1990) e OSTROWSKI et al. 
(1998). As reações consideradas neste trabalho, 
para a reforma do metano, são: 

 
(A) CH4 + 2O2 → CO2 + 2 H2O (4.1.1) 

(B) CH4 + H2O  CO + 3H2
(4.1.2) 

(C) CO + H2O  CO2 + H2
(4.1.3) 

(D) CH4 + 2H2O  CO2 + 4H2
(4.1.4) 

 
As reações (A), (B), (C) e (D) não são 

independentes, são na verdade uma combinação de 
outras reações.  

A equação de taxa para a reação (A) foi 
retirada de TRIMM (1980). As equações das taxas 
das reações (B), (C) e (D) são dadas pelas equações 
abaixo de acordo com XU et al. (1989), para um 
catalisador baseado em Níquel tem-se:  
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As equações são dadas em termos das 
constantes de taxa, constantes de equilíbrio de 
adsorção e constantes de equilíbrio das reações e 
das pressões parciais de cada gás. 

 

4.2 Síntese do Metanol 
 
As principais reações da síntese do metanol 

conforme JOHNSON, (2000) e GRAAF et al., 
(1990) são: a hidrogenação do monóxido de 
carbono (CO); a hidrogenação do dióxido de 
carbono (CO2) e a reação de equilíbrio da água com 
o gás (CO2 e H2): 

 
(E) CO + 2H2 CH3OH (4.2.1) 

(F) CO2 + 3H2  CH3OH + H2O (4.2.2) 

(G) CO2 + H2  CO + H2O (4.2.3) 

 
As reações (E), (F) e (G) não são 

independentes, são na verdade uma combinação 
linear de outras reações. A cinética da síntese do 
metanol a baixas pressões sobre o catalisador 
comercial de CuO/ZnO/Al2O3 já foi e ainda está 
sendo largamente estudada. Neste trabalho, as 
equações das taxas das reações foram selecionadas 
dos estudos feitos por VANDEN et al. (1996) e 
também por GRAAF et al. (1990). 

As equações da cinética deste conjunto de 
reações são baseadas no mecanismo de Langmuir–
Hinshelwood e Hougen–Watson. O modelo 
cinético é fundamentado em três independentes 
reações: reação (E) de uma molécula de monóxido 
de carbono (CO) reagindo com duas moléculas de 
hidrogênio (H2) formando uma molécula de 
metanol (CH3OH); reação (F) de uma molécula de 
dióxido de carbono (CO2) reagindo com três 
moléculas de hidrogênio formando uma molécula 
de metanol e uma molécula de água (H2O); e a 
reação (G) de equilíbrio de uma molécula de 
monóxido de carbono que reage com uma molécula 
de água em equilíbrio com uma molécula de 
dióxido de carbono e hidrogênio. 

As equações das taxas das reações (E), (F) e 
(G) são dadas pelas equações abaixo, de acordo 
com GRAAF et. al. (1986), para um catalisador 
baseado na mistura dos óxidos de Cu-Zn-Al:  
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As taxas são dadas em termos das constantes 
de taxa, constantes de equilíbrio de adsorção e 
constantes de equilíbrio das reações e da fugacidade 
parcial de cada gás. 

 
4.3 Relação entre as duas Reações 

 
Ao estudar as cinéticas dos dois reatores 

podemos verificar que existem alguns caminhos 
para o carbono percorrer saindo do gás natural para 
chegar até o estado de metanol. Pode-se verificar 
isso na figura 4.3.1. 

 

 
Figura 4.3.1: Esquema de caminho de rota de 
reação para o carbono na síntese de metanol. 

5. MODELO DOS REATORES 
Por simplicidade os reatores tubulares 

catalíticos foram modelados assumindo-se o 
modelo homogênio que de acordo com REZAIE 
(2005) os resultados não diferem muito quando 
modelado da forma mais rigorosa por um modelo 
heterogêneo. 

 
5.1 Reforma do Metano 

 
Abaixo são apresentados os balanços de massa 

e energia para o reator de reforma do metano. As 
propriedades físicas são calculadas por funções 

implementadas em MATLAB e alguns parâmetros 
foram obtidos na literatura. 
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5.2 Síntese do Metanol 
 
O balanço de energia e de massa para o reator 

de síntese do metanol são apresentados abaixo. Para 
mais detalhes veja o artigo de REZAIE (2005). 
Completando as os balanços temos a equação de 
desativação do catalisador. 
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6. RESULTADOS 
 

Até o momento atual, foi feita a revisão 
bibliográfica sobre a cinética e foram 
implementados em MATLAB os reatores de 
Síntese do Metanol e Reforma do Metano. Foram 
também implementados alguns métodos para o 
cálculo das propriedades termodinâmicas, físicas e 
químicas. 
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 As análises de controlabilidade e 
quantificação do grau de não linearidade estão em 
fase de desenvolvimento. 

6.1 Reator de Reforma do Metano 
 

 

 

 
Figura 6.1.1: Variação das composições e 

temperatura do reator com a variação da fração de 
metano na entrada do reator. 

 
As Figuras 6.1.1 e 6.2.1 apresentam os 

resultados da simulação dinâmica dos reatores onde 
podemos verificar o comportamento do perfil de 
temperatura ao longo dos reatores tubulares 
catalíticos, a composição de saída e ainda a variável 
manipulada. 

Podemos observar, na figura 6.1.1 que a 
reação de conversão de Metano em Gás de Síntese 
ocorre na entrada do reator elevando a temperatura 
na primeira parte do reator e existe um 
compromisso na conversão de Metano com a razão 
de alimentação entre Metano e Água. Na figura 

6.2.1 podemos observar que a reação deve ocorrer 
em toda a extensão do reator, pois em nenhuma 
posição axial a temperatura sofre uma sobre 
elevação. Pode-se observar ainda que a temperatura 
de entrada pouco imfluencia na composição de 
saída. 

6.2 Síntese do Metanol 
 

 

 

 
Figura 6.2.1: Variação das composições e 
temperatura do reator com a variação da 

temperatura na entrada do reator. 

7. CONCLUSÕES E PRÓXIMAS 
ETAPAS 

Os resultados ainda são preliminares, mas já 
podemos verificar que o processo apresenta muitos 
reciclos e tem um grande potencial de estudo em 
Controle e Otimização de Processos. 

As próximas etapas da implementação deste 
processo é elaborar um estudo de controlabilidade e 
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quantificar o grau de não linearidade do processo e 
de cada reator em separado. 

A implementação das torres flash dinâmico e 
dos compressores estão em andamento. No final 
será implementado o processo mostrado na figura 
2.2 e será desenvolvido um estudo aplicando-se 
alguma ferramenta de controle desenvolvida pelo 
grupo de pesquisa. 
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