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 The methanation of carbon dioxide over Ni5 supported on activated 

carbon (Ni5/AC) was studied by using density functional theory and 

climbing image – nudged elastic band methods.  A reaction diagram for 

the formation of methane via CO or HCOO species, which consists of 14 

reaction steps was proposed. The reaction energy and activation energy 

for the overall steps involved in the reaction process were calculated 

and analyzed. Following the proposed mechanism possible carbon 

byproducts of the CO2 methanation reaction are CO and HCHO. 

Formation of these products can occur at high temperatures, but it is 

more thermodynamically difficult than formation of CH4. The formation 

of CH4 is more preferably occur via the CO pathway than the HCOO 

pathway. 
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Giới thiệu chung  

 

Biến đổi khí hậu luôn là một vấn đề nóng, được toàn 

thế giới quan tâm bởi ảnh hưởng nghiêm trọng của nó 

đến môi trường và sức khỏe con người. Một trong 

những nguyên nhân gây biến đổi khí hậu là hiệu ứng 

nhà kính, trong đó hàm lượng khí carbon dioxide (CO2) 

cao được xem là thủ phạm số một. Hiện nay, có ba 

hướng chính để làm giảm hàm lượng CO2 trong khí 

quyển là: i) kiểm soát hàm lượng CO2 phát thải, ii) hấp 

phụ và lưu trữ CO2 và iii) chuyển hóa CO2 – coi CO2 

như một nguồn carbon để chuyển hóa thành các sản 

phẩm hữu cơ có ích [1,2]. Trong đó, hướng nghiên cứu 

hydrogen hóa CO2 trên xúc tác kim loại, tạo thành khí 

methane (CH4) là một hướng nghiên cứu quan trọng, 

thu hút được sự quan tâm của nhiều nhà khoa học do 

methane được coi là nguyên liệu đầu vào cho nhiều 

tổng hợp hữu cơ [3].  

Phản ứng hydrogen hóa CO2: CO2+2H2 → CH4 +2H2O 

còn gọi là phản ứng Sabatier, thường sử dụng xúc tác 

là các kim loại nhóm VIIIB (như Ru, Rh...). Các nghiên 

cứu cho thấy các kim loại quý như Ru, Rh, Pt, Pd có 

hoạt tính xúc tác tốt nhưng do giá thành cao nên 

không được sử dụng phổ biến ở quy mô công nghiệp 

[3,4]. Do vậy, xúc tác trên cơ sở kim loại chuyển tiếp, ví 

dụ nickel, được quan tâm nghiên cứu. Rất nhiều các 

nghiên cứu thực nghiệm đã cho thấy, khi sử dụng xúc 

tác trên cơ sở nickel (Ni) phân tán trên một số chất 

mang như AHA-Al2O3, SiO2-Al2O3, MCM-41, ZrO2 đều 

có độ chọn lọc methane rất cao, >90% nhưng lại bị 

hạn chế đáng kể về mặt động học và cơ chế vẫn đang 

tranh cãi-hình thành hay không hình thành sản phẩm 

trung gian CO [3-5].  
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Một số nghiên cứu đường phản ứng methane hoá 

carbon dioxide trên xúc tác Ni đã được thực hiện [6-9]. 

Theo cơ chế được đề xuất bởi Choe và cộng sự [6], 

trong quá trình methane hóa CO2 trên Ni(111) có sự tạo 

thành sản phẩm CO và giai đoạn quyết định tốc độ 

phản ứng là quá trình tạo cấu trúc trung gian C, theo 

hai cách: phân hủy CO hoặc kết hợp 2 phân tử CO để 

tạo thành khí CO2 và C. Trong đó cách thứ hai thuận 

lợi hơn. Nghiên cứu lý thuyết kết hợp thực nghiệm của 

Erik Vesselli và các cộng sự [7] về phản ứng methane 

hóa CO2 trên xúc tác Ni(110),cũng chỉ ra rằng trong số 

các tiểu phân trung gian có thể có thì sự hình thành 

HCOO không thuận lợi bằng tạo thành CO.  

Trong nghiên cứu [9] về ảnh hưởng của nhóm 

hydroxyl đến sự chọn lọc của quá trình hydrogen hoá 

CO2 trên xúc tác Ni4/γ-Al2O3 đã cho thấy khi sử dụng 

xúc tác Ni4 trên nền chất mang γ-Al2O3 (khan) quá 

trình hình thành CO thuận lợi hơn về nhiệt động 

nhưng lại không thuận lợi về động học so với sự hình 

thành HCOO. Trên nền chất mang γ-Al2O3 (ướt), sự 

hình thành CO thuận lợi cả về nhiệt động và động học. 

Từ kết quả này các tác giả đã khẳng định vai trò của 

nhóm hydroxyl đến sự chọn lọc tạo CO hoặc HCOO 

của phản ứng hydrogen hoá CO2.  

Trong số các chất mang được sử dụng trong phản ứng 

hydrogen hóa CO2, carbon hoạt tính (AC) cũng được  

đánh giá là một chất mang hiệu quả do sở hữu nhiều 

tính chất quý giá như: giá thành thấp, diện tích bề mặt 

riêng lớn, cấu trúc mao quản trung bình, dễ biến tính 

bề mặt, …. [10,11]. Đặc biệt, AC có khả năng hấp phụ 

CO2 cao [12,13], từ đó dẫn tới tăng nồng độ CO2 trên 

bề mặt, tăng hiệu quả chuyển hóa CO2.   

Các nghiên cứu lý thuyết đã công bố tập trung nhiều 

vào xúc tác Ni tinh thể và làm rõ vấn đề vai trò của cấu 

trúc trung gian CO đối với phản ứng methane hoá 

CO2. Tuy nhiên vẫn chưa giải thích được vì sao cùng 

một xúc tác, phản ứng methane hoá CO2 có độ chọn 

lọc và hiệu suất phản ứng cao hơn methane hoá CO. 

Bên cạnh đó các nghiên cứu lí thuyết về xúc tác cluster  

kim loại kích thước nano vẫn còn hạn chế, mặc dù đây 

là một vật liệu mới, có nhiều tính chất thú vị,có khả 

năng lớn sử dụng làm chất xúc tác. Ở phần 1 chúng tôi 

đã nghiên cứu giai đoạn hấp phụ và  hoạt hóa CO2 và 

H2 trên hệ xúc tác Ni5 mang trên carbon hoạt tính AC 

(Ni5/AC).  Trong nghiên cứu này, chúng tôi tiếp tục 

trình bày các kết quả tính toán lý thuyết quá trình 

hydrogen hóa CO2 tạo methane trên hệ xúc tác 

Ni5/AC. 

 

Thực nghiệm và phương pháp nghiên cứu  

Tất cả các tính toán cấu trúc và năng lượng được thực 

hiện theo phương pháp phiếm hàm mật độ (DFT), 

trong sự gần đúng gradient suy rộng (GGA), phiếm 

hàm tương quan trao đổi PBE [14], bộ hàm cơ sở DZP, 

thế giả bảo toàn chuẩn Kleinman-Bylander [15] dạng 

Troullier-Martins với ngưỡng cắt hàm sóng tương 

đương sóng phẳng 2040,75eV. Sử dụng thuật toán 

Quasi Newton với tiêu chuẩn hội tụ về lực là 0,05 eV/Å 

để xác định các cấu trúc tối ưu. Các tính toán được tích 

hợp trong phần mềm SIESTA [16]. Các trạng thái 

chuyển tiếp được xác định bằng phương pháp 

Climbing Image Nudge Elastic Band (CI-NEB) [17]. 

Trong phương pháp CIB-NEB, khi đi từ trạng thái đầu 

đến trạng thái cuối, số cấu hình (số điểm ảnh) được 

tính đến là 5. Các cấu hình được tối ưu với tiêu chuẩn 

hội tụ về lực là 0,1eV/Å. 

Các giá trị biến thiên năng lượng (ΔE) và năng lượng 

hoạt hóa (Ea) của từng giai đoạn phản ứng được tính 

theo công thức:  

 ΔE = E(F)- E(I)                                               (1) 

  Ea = E(TS) - E(I)                                             (2) 

Trong đó, E(I), E(F) và E(TS) tương ứng là năng lượng 

của các cấu hình chất tham gia (Initial), chất sản phẩm 

(Final) và trạng thái chuyển tiếp (Transition State).  

Sự thay đổi các thông số cấu trúc (độ dài liên kết, góc 

liên kết), sự thay đổi bậc liên kết cũng được phân tích 

để làm rõ đường phản ứng. Bậc liên kết trong nghiên 

cứu này được tính theo phương pháp do Mayer đề 

xuất [18]. Bậc liên kết theo thang Mayer được lựa chọn 

do đại lượng này rất gần với bậc liên kết cổ điển và ít 

phụ thuộc vào việc lựa chọn bộ hàm cơ sở. Đây là một 

thông số quan trọng để đánh giá sự hình thành liên 

kết giữa các nguyên tử.  

 

Kết quả và thảo luận  

 

Quá trình chuyển hóa CO2 thành methane có thể đi 

qua các giai đoạn trung gian khác nhau. Trong nghiên 

cứu này, chúng tôi đề xuất và tính toán khả năng hình 

thành methane theo các giai đoạn từ R1-R16. Các giá 

trị ΔE và  Ea cho từng giai đoạn được trình bày trong 

Bảng 1. Các cấu trúc của các trạng thái chất tham gia, 

sản phẩm, trạng thái trung gian được trình bày trong 

Bảng 2.  

Phản ứng methane hóa CO2 bằng hydrogen xảy ra do 

sự liên kết của CO2 với 4 phân tử hydrogen. Trong 

nghiên cứu này, chỉ tính tới khả năng liên kết của CO2 

với các nguyên tử H đã được hấp phụ trên bề mặt xúc 

tác, do quá trình hấp phụ phân li H2 trên xúc tác kim 
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loại chuyển tiếp như Ni đã được chúng minh là xảy ra 

dễ dàng và không đi qua trạng thái chuyển tiếp. 

Sơ đồ đường phản ứng đề xuất bao gồm 14 giai đoạn 

(R1 – R14). Trong đó có thể chia thành hai phần chính: 

i) tạo thành các cấu trúc trung gian HOCO*, CO*, 

HCOO* từ chất ban đầu CO2* (các giai đoạn R1-R3). Bề 

mặt thế năng các giai đoạn chuyển hoá đầu tiên (R1-

R5) ứng với tương tác giữa CO2
* với hai nguyên tử H 

đầu tiên trên xúc tác Ni5/AC đề xuất để tính toán được 

tổng hợp ở hình 2 và ii) chuyển hóa của các cấu trúc 

trung gian để tạo thành sản phẩm CH4 (các giai đoạn 

được kí hiệu từ R4 – R14).  

Bảng 1: Biến thiên năng lượng (ΔE, kJ.mol-1), năng 

lượng hoạt hóa (Ea, kJ.mol-1) của các giai đoạn R1 –R16 

Lưu ý: Kí hiệu “*” biểu hiện phân tử được hấp phụ trên 

bề mặt xúc tác  

 

Phân tích cụ thể các giai đoạn phản ứng thu được kết 

quả như sau: 

- Sự tạo thành các cấu trúc trung gian CO*, HCOO* và 

HOCO*:  Giai đoạn R1→R3: Đây là những giai đoạn 

đầu tiên của chuyển hoá, ứng với sự tân công của 

nguyên tử H* vào cấu trúc CO2
* đã bị hấp phụ trên bề 

mặt xúc tác.  Có ba khả năng có thể xảy ra: i) H tấn 

công vào nguyên tử O tạo thành HOCO (giai đoạn R1); 

ii) H tấn công vào nguyên tử C tạo HCOO (giai đoạn 

R2); iii) Đứt liên kết C−O của CO2
* (giai đoạn R3).  

Các giai đoạn này được biểu diễn bằng các phản ứng 

sau: 

O=C=O + H*
  → HOCO                          (R1) 

O=C=O + H*
  → HCOO                          (R2) 

O=C=O + H*
  → CO + O                         (R3) 

Trong số các hướng tấn công này, thì khả năng đứt 

liên kết CO của CO2
* (giaii đoạn R3) thuận lợi nhất cả 

về mặt nhiệt động và động học do Ea thấp hơn nhiều 

so với hai giai đoạn R1, R2 còn lại. Giai đoạn R2 và R3 

có khả năng tự diễn biến vì có ∆E<0. Điều này có thể 

giải thích là dựa trên kết quả tính toán hấp phụ và hoạt 

hóa CO2 trên xúc tác Ni5/AC mà chúng tôi trình bày ở 

Phần I, Sau khi hấp phụ phân tử CO2 bị hoạt hoá, liên 

kết C−Oa bị yếu nên dễ dàng bị phân cắt.   

Bảng 2: Các cấu trúc ứng với các trạng thái ban đầu (I), trạng thái chuyển tiếp (TS)  

và trạng thái cuối (F) của các giai đoạn R1-R14 (dấu ”.” ngăn cách phần thập phân) 

Giai đoạn I TS F 

R1 

   

R2 

  
 

R3 

   

Giai đoạn Ea, 

kJ.mol-1 

ΔE, 

kJ.mol-1 

R1 CO2
*+H*→HOCO* 177,4 105,0 

R2 CO2
*+H*→HCOO* 304,7 −3,5 

R3 CO2
*→CO*+O* 25,9 −5,6 

R4 CO*+O*+Ha
*→CO*+OHa

* - −166,9 

R5 CO*+OH*+Hb
*→CO*+H2O*  168,9 142,0 

R6 CO*+H*→HCO* 23,0 −0,2 

R7 CO*+H*→COH* 140,3 29,4 

R8 HCO*+H*→HCHO* 108,5 80,3 

R9 HCO*+H*→HCOH* 212,1 178,2 

R10 HCHO*+H*→CH2OH* 113,1 72,4 

R11 H2COH*+H*→CH2
*+H2O*  33,3 −20,1 

R12 H2COH*+H*→CH3
*+OH* 79,9 −68,9 

R13 CH2
*+H*→CH3

* 6,8 −100,9 

R14 CH3
*+H*→CH4

* 180,9 148,5 
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R4 

 

- 

 

R5 

   

R6 

 
  

R7 

   

R8 

   

R9 

  
 

R10 

   

R11 

   

R12 
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R13 

   

R14 

  
 

 

Hình 2: Giản đồ năng lượng các giai đoạn chuyển hoá R1-R5 

 

Kết quả này của chúng tôi phù hợp với kết quả nghiên 

cứu của Ren và đồng nghiệp [19] về cơ chế phản ứng 

methane hóa CO2 trên Ni(111) theo hướng qua CO và 

không qua CO. Theo [19], hướng phản ứng ưu tiên là 

phân cắt liên kết C-O theo phản ứng CO2 → CO+O để 

tạo thành CO*.  

Từ R3, lần lượt từng nguyên tử H tương tác với O theo 

các phản ứng được mô tả bởi các giai đoạn R4 và R5 

theo phương trình:  

CO + O + Ha
*
  → CO + OHa                       (R4) 

CO + OH + Hb
*
  → CO + HaOHb                  (R5) 

Giai đoạn R4 là được đánh giá là rất thuận lợi về mặt 

động học vì có Ea=0, tức là phản ứng không đi qua 

trạng thái chuyển tiếp. Giai đoạn này ứng với sự tương 

tác giữa nguyên tử H* với nguyên tử O* bị tách ra từ 

CO2* tạo thành OH* trên bề mặt xúc tác cùng với CO*. 

Sự tấn công tiếp của nguyên tử Hb* vào cấu trúc OHa* 

tạo ra phân tử nước được mô tả bởi phương trình R5. 

Theo đó, từ cấu trúc thu được ở R4, độ dài liên kết 

OHb giảm từ 3,437 Ǻ (trong F4)  xuống 1,335 Ǻ (TS5) 

và tạo thành liên kết OHb với d=0,987 Ǻ (trong F5). 

Đồng thời góc HbOaHa tăng từ 90,3o (I5) lên 102,8o 

(trong TS5) và 106,4o ( trong cấu trúc F5). Sự tương tác 

giữa Hb
* và OHa

* để tạo HOH* không có khả năng tự 

diễn biến ở điều kiện đang xét do có ∆E>0 và cần vượt 

qua hàng rào năng lượng khá cao là Ea=168,9 kJ.mol−1. 

Tuy nhiên, về mặt thực nghiệm, các phản ứng 

methane hóa CO2 thường thực hiện ở nhiệt độ cao 

200–450oC [8, 20] nên giai đoạn này hoàn toàn có thể 

xảy ra.  
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Kết quả này của chúng tôi phù hợp với kết quả của 

Erick Veselli và các đồng nghiệp [7] nghiên cứu về vai 

trò của formate (HCOO) và carbon monoxide CO 

trong phản ứng hydrogen hoá CO2 trên xúc tác 

Ni(100).  

Theo một số nghiên cứu [5, 21], hướng phản ứng qua 

chất trung gian HCOO sẽ dẫn đến sự ưu tiên tạo thành 

sản phẩm là methanol, còn hướng phản ứng qua chất 

trung gian CO sẽ dẫn đến sự ưu tiên tạo thành sản 

phẩm là methane. Như vậy sự ưu tiên tạo thành CO 

trong các giai đoạn phản ứng ban đầu dự đoán xúc 

tác cluster đặt lên chất mang carbon hoạt tính làm 

tăng sự chọn lọc và hiệu suất tạo methane. 

Kết quả tính toán quá trình giải hấp phụ nước và CO 

cho thấy, năng lượng giải hấp phụ nước là 121,2 

kJ.mol−1 còn của CO* là 304,6 kJ.mol−1 nên khả năng 

cao là CO vẫn bị hấp phụ trên bề mặt xúc tác và thực 

hiện các giai đoạn chuyển hoá tiếp theo, sự giải hấp 

phụ nếu có chỉ xảy ra khi nâng nhiệt độ phản ứng lên 

rất cao.  

- Sự tạo thành methane : Nếu CO không bị giải hấp 

phụ, sẽ thực hiện các bước chuyển hóa tiếp theo để 

tạo thành sản phẩm. Bề mặt thế năng của các bước từ 

R6-R14 được trình bày ở hình 3. 

 

Hình 3: Bề mặt thế năng các giai đoạn từ R6-R14  

- Giai đoạn R6, R7: Từ R5 có 2 khả năng xảy ra:  

(i) H tấn công vào nguyên tử C để tạo thành HCO (giai 

đoạn R6), (ii) H tấn công vào O tạo COH (giai đoạn 

R7). Giai đoạn R6 thuận lợi hơn cả về mặt nhiệt động 

và động học vì có khả năng tự diễn biến E<0, và Ea 

nhỏ hơn so với giai đoạn R7. Trong giai đoạn R6, độ 

dài liên kết H-C giảm từ 2,572Å (I6) xuống 1,174Å (TS6) 

và còn 1,135Å (F6), đồng thời độ dài liên kết C=O cũng 

tăng dần từ 1,206Å (I6) lên 1,263Å (TS6) và còn 1,288Å 

(F6). Nghiên cứu về phản ứng hydrogen hóa CO dựa 

trên phân tích giải hấp phụ theo chương trình nhiệt 

TPD của Shi và đồng nghiệp cho thấy các chất trung 

gian formyl (CHO) được hình thành tại bề mặt xúc tác, 

sau đó tùy thuộc vào điều kiện phản ứng và bản chất 

của các vị trí hoạt động, có thể được hydrogen hóa để 

tạo thành alcohol hoặc các hydrocarbon khác [22].  

- Giai đoạn R8, R9: Từ R6 xét 2 khả năng: 

HCO* + H* → HCHO*     (R8) 

HCO* + H* → HCOH*     (R9) 

Giai đoạn R8 thuận lợi hơn giai đoạn R9 về cả mặt 

nhiệt động và động học, giá trị Ea là 108,5 kJ.mol–1 (R8) 

so với 212,1 kJ.mol–1 (R9), như vậy giai đoạn phản ứng 

ưu tiên là tạo thành formaldehyde. Nhiều nghiên cứu 

khác cũng cho thấy sự tạo thành các hợp chất trung 

gian dạng HxCO (HCO, H2CO,...) [5]. Điều này có thể 

giải thích là do sự phân bố điện tích ở tiểu phân R6: 

nguyên tử C mang điện dương (+0,011 e) còn các 

nguyên tử O và Hc, Hd đều có điện tích âm (lần lượt là 

−0,14 e;  −0,023 e và −0,023e;  −0,165 e) nên Hd có xu 

hướng tương tác với nguyên tử C hơn so với nguyên tử 

O. 

Sự giải hấp phụ formaldehyde cần năng lượng là 212,2 

kJ.mol–1 nên nhiều khả năng tiểu phân này không bị 
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giải hấp phụ mà vẫn ở trên bề mặt xúc tác để thực 

hiện các bước chuyển hóa tiếp theo.  

- Giai đoạn R10: Giai đoạn này tương ứng với phương 

trình hóa học HCHO*+H*→CH2OH* 

Sự biến thiên năng lượng của giai đoạn R10 là 72,4 

kJ.mol-1, cho thấy về mặt nhiệt động, phản ứng không 

có khả năng tự diễn biến ở điều kiện nhiệt độ thường. 

Năng lượng hoạt hóa của giai đoạn này không cao 

(Ea= 113,1 kJ.mol−1) nên có thể thực hiện được ở điều 

kiện nhiệt độ 200oC÷450oC.  

Trong giai đoạn này khoảng cách giữa nguyên tử H và 

O ở trạng thái đầu I10 là 3,357Å giảm xuống còn 

1,348Å ở TS10 và tạo thành liên kết O-H là 0,984 Å. Ở 

cấu trúc F10 (CH2OH) độ dài liên kết CO tăng đáng kể 

so với cấu trúc của F8, từ 1,338 lên đến 1,500Å ứng với 

bậc liên kết giảm từ 1,11 xuống 0,87 chứng tỏ liên kết 

này hoạt hóa mạnh.  

- Giai đoạn R11, R12: Từ R10, hai hướng chuyển hóa 

tiếp theo tương ứng với phương trình hóa học: 

H2COH*+H*→CH2
*+H2O*               (R11) 

H2COH*+H*→CH3
*+OH*                (R12) 

Hai giai đoạn này đều rất thuận lợi về mặt nhiệt động, 

có thể tự diễn biến do có E<0 và có Ea nhỏ. Điều này 

có thể giải thích là do ở cấu trúc R10, liên kết C−O đã 

được hoạt hóa, độ dài liên kết  là d=1,500 Å ứng với 

bậc liên kết là 0,87 chứng tỏ đã liên kết C-O bị hoạt 

hóa mạnh nên dễ bị đứt ra. Trong hai giai đoạn R11 và 

R12 thì giai đoạn R11 thuận lợi hơn do có Ea thấp hơn 

(Ea (R11) là 33,3 kJ.mol−1 < Ea (R12) là 79,9 kJ.mol−1).  

- Giai đoạn R13, R14: Sự tạo thành CH3
* ở giai đoạn R13 

diễn ra thuận lợi vì có khả năng tự diễn biến và Ea nhỏ. 

Sau đó, CH3 tương tác với H để tạo CH4 (giai đoạn 

R14). Quá trình này có E và Ea tương đối cao, tuy 

nhiên do phản ứng methane hóa CO2 thường thực 

hiện ở nhiệt độ cao nên giai đoạn này vẫn có thể xảy 

ra. Tiểu phân CH4 tạo thành có bậc liên kết C—H  

0,9-1 tương ứng với 1 liên kết đơn. Tổng bậc liên kết 

giữa nguyên tử C với Ni5 là 0,2, không quá bền chặt 

nên sự giải hấp phụ CH4 khá dễ dàng với E = 27,4 

kJ.mol–1.  

Như vậy các giai đoạn phản ứng trong cơ chế đề xuất 

để tính toán phản ứng methane hóa CO2 trên xúc tác 

Ni5/AC là khả thi. Điều này hoàn toàn phù hợp với thực 

nghiệm, các nghiên cứu thực nghiệm đều cho thấy các 

xúc tác trên cơ sở Ni định hướng tạo sản phẩm là CH4 

[3, 22, 24] 

Kết luận 

 

Sử dụng phương pháp phiếm hàm mật độ (DFT) ở 

mức lý thuyết GGA-PBE/DZP và phương pháp CI-NEB 

đã nghiên cứu các giai đoạn hydrogen hóa CO2 tạo 

methane trên xúc tác Ni5/AC. Đường phản ứng 

methane hóa CO2 đề xuất bao gồm 14 giai đoạn. Các 

kết quả tính toán cho thấy: giá trị năng lượng hoạt hóa 

cao nhất của đường phản ứng đề xuất là 304,7 kJ.mol-1 

tương ứng với sự tạo thành chất trung gian HCOO,  

giá trị biến thiên năng lượng phản ứng cao nhất là 

178,2 kJ.mol-1 tương ứng với sự tạo thành HCOH. Phản 

ứng chuyển hóa CO2 thành methane theo cơ chế đề 

xuất được đánh giá là khả thi. Các sản phẩm phụ chứa 

carbon có thể có của phản ứng methane hóa CO2 

theo đường phản ứng đề xuất là CO, HCHO. Sự hình 

thành các sản phẩm này có thể xảy ra ở nhiệt độ cao, 

nhưng khó khăn về mặt nhiệt động hơn so với sự hình 

thành CH4.  
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