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Resumen

Titulo: Andlisis de sensibilidad del proceso de metanacion para tecnologia Power To Gas
mediante simulacion en Aspen Plus*
Autores: Daniel Felipe Gomez Grimaldos, Luisa Fernanda Correa Vergara**

Palabras Clave: Simulacidn, metanacion, reactor de lecho fijo, Power to Gas, Aspen Plus.

Descripcion: La metanacion es un proceso fundamental en la transicion hacia fuentes de energia limpia,
ya que permite transformar CO: e hidrogeno en gas natural sintético (GNS), un recurso clave en la reduccién
de emisiones de carbono. Este proceso forma parte de la tecnologia Power to Gas (PtG), que convierte la
energia eléctrica en gases como hidrégeno o metano, brindando una solucién de almacenamiento y uso para
energias renovables cuando la demanda lo requiere. La eficiencia de la metanacion depende de variables
criticas como la presion, la temperatura y la composicion del gas de entrada. Estos factores influyen
directamente en la conversion y selectividad hacia el metano, lo cual hace necesario un andlisis de
sensibilidad para optimizar el proceso. Una de las maneras mas eficientes de realizar este andlisis es
mediante simulaciones computacionales, evitando asi los costos y el tiempo que suponen los ensayos
experimentales. Para este proyecto, se utilizara el software Aspen PLUS, que permite evaluar de manera
detallada como afectan estas variables operativas en el desempefio del reactor de metanacién. En este
proceso, el dioxido de carbono (CO2) proviene de gases de chimenea previamente tratados para eliminar
impurezas que podrian afectar la catalisis, mientras que el hidrogeno (H:) utilizado es de alta pureza y ha
sido obtenido mediante un proceso externo de electrolisis del agua impulsado por fuentes de energia
renovable.La reaccion de metanacion suele operar entre 200 y 550 °C y a presiones de 1 a 100 bar, en
condiciones libres de impurezas como azufre y oxigeno, que pueden inhibir los catalizadores. Este proyecto
analiza de manera conjunta la influencia de presion, temperatura y composicion, con el objetivo de aportar
datos valiosos en el contexto de captura y reutilizacion de CO-, una tecnologia esencial para mitigar el
cambio climatico. A través de este estudio, se busca optimizar las condiciones de operacién para maximizar

la eficiencia y la selectividad en la produccion de gas natural sintético.

*Trabajo de grado
**Facultad de ingenierias fisicoquimicas. Escuela de ingenieria quimica. Director
Giovanni Morales Medina. Doctor en Ingenieria quimica.
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Abstract

Title: Sensitivity Analysis of the Methanation Process for Power to Gas Technology Using Aspen
Plus Simulation*
Authors: Daniel Felipe Gomez Grimaldos, Luisa Fernanda Correa Vergara**

Key Words: Simulation, methanation, fixed-bed reactor, Power to Gas, Aspen Plus.

Description. Methanation is a fundamental process in the transition toward clean energy sources, as it
enables the conversion of CO: and hydrogen into synthetic natural gas (SNG), a key resource for reducing
carbon emissions. This process is part of Power to Gas (PtG) technology, which converts electrical energy
into gases such as hydrogen or methane, providing a storage and utilization solution for renewable energy
when demand requires it. The efficiency of methanation depends on critical variables such as pressure,
temperature, and feed gas composition. These factors directly influence methane conversion and selectivity,
making a sensitivity analysis necessary to optimize the process. One of the most efficient ways to perform
this analysis is through computational simulations, thus avoiding the costs and time associated with
experimental testing For this project, Aspen Plus software will be used to evaluate in detail how these
operating variables affect the performance of the methanation reactor. In this process, carbon dioxide (CO-)
is obtained from flue gases that have been previously treated to remove impurities that could affect catalysis,
while the hydrogen (H:) used is of high purity and has been produced through an external water electrolysis
process powered by renewable energy sources. The methanation reaction typically operates between 200
and 550 °C and at pressures ranging from 1 to 100 bar, under conditions free of impurities such as sulfur
and oxygen, which can inhibit catalysts. This project jointly analyzes the influence of pressure, temperature,
and composition, with the aim of providing valuable data in the context of CO- capture and utilization, an
essential technology for mitigating climate change. Through this study, the objective is to optimize
operating conditions in order to maximize efficiency and selectivity in the production of synthetic natural

gas.

*Degree Work
**Faculty of Physicochemical Engineering. School of Chemical Engineering. Director
Giovanni Morales Medina. Ph.D. in Chemical Engineering.
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Introduccioén

La transicidn hacia fuentes de energia mas sostenibles y la reduccién de las emisiones de
gases de efecto invernadero son desafios clave en la actualidad, como sefialan Schaaf et al. (2014)
y Rusmanis et al. (2019). En este contexto, la metanacion emerge como una solucion prometedora
para almacenar energia renovable en forma de gas (Power-to-Gas), produciendo metano a partir
de CO: proveniente de gases de chimenea tratados € Hz obtenido por electrolisis impulsada por
energia renovable, con aplicaciones en la descarbonizacion de sectores industriales y de transporte

(Vidal et al., 2018; Tripodi et al., 2020; Ingersoll et al., 2024).

La eficiencia del proceso depende de variables como la temperatura, la presion y la
composicion del gas de entrada, cuya interaccion y efecto sobre el rendimiento del reactor no han
sido completamente estudiados, limitando la operacion del proceso en condiciones especificas
(Perez-Gil, 2020; Vega et al., 2021; Hernandez-Cuberos et al., 2025). La simulacion
computacional permite analizar y predecir el impacto de estas variables, reduciendo la necesidad

de ensayos experimentales (Pérez-Gil, 2020; Hernandez-Cuberos et al., 2025).

Este proyecto tiene como objetivo realizar un andlisis de sensibilidad del proceso de
metanacion mediante simulaciones en el software Aspen Plus, evaluando cémo la presion, la
temperatura y la composicion del gas influyen en la produccién de gas natural sintético. Con ello,
se busca responder a la pregunta: (Cémo afectan los cambios en la presion, temperatura y
composicion del gas de entrada al rendimiento de un reactor de metanacion para la produccion de

gas natural sintético?
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1. Objetivos

1.1. Objetivo General

Desarrollar un anélisis de sensibilidad para un reactor de metanacion utilizado en la

tecnologia Power to Gas mediante simulacion en Aspen Plus.

1.2. Objetivos Especificos

1. Establecer una simulacion base para la operacion de metanacion en estado estacionario
utilizando el programa Aspen Plus para la tecnologia Power to Gas, a partir de informacion

derivada de reportes de literatura.

2. Validar la simulacién por medio de la comparacion de los perfiles de temperatura,

presion, composicidn y conversion con otros estudios de simulacion reportados en la literatura.

3. Implementar un analisis de sensibilidad en la simulacién base, definiendo la influencia

de la temperatura, presion y el flujo de alimentacion de hidrégeno en la conversion del proceso.

2. Marco Teorico

2.1. Tecnologia Power to Gas (PtG)

La tecnologia (PtG) es una estrategia de conversidn energética que permite transformar

excedentes de energia eléctrica, especialmente provenientes de fuentes renovables intermitentes
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como la solar y la edlica, en combustibles gaseosos mediante procesos electroquimicos 13
termoquimicos. El esquema PtG integra un sistema de electrélisis para la produccién de hidrégeno
a partir de agua y una etapa posterior de metanacién, en la cual el hidrégeno generado reacciona

con dioxido de carbono para producir metano sintético.

En el contexto de la transicion energética, la tecnologia PtG aborda el desbalance temporal
entre generacion y demanda caracteristico de los sistemas renovables (Chen et al., 2022). Al
convertir electricidad en metano, permite el almacenamiento de energia a gran escala y largo plazo
aprovechando la infraestructura existente de transporte y almacenamiento de gas natural,
reduciendo la necesidad de inversiones en nuevas redes energéticas (lkdheimo et al., 2022).
Adicionalmente el uso de CO. como materia prima en la etapa de metanacion contribuye a la
mitigacion de emisiones de gases de efecto invernadero al cerrar parcialmente el ciclo del carbono.
En este sentido, la metanacion integrada en esquemas PtG actua simultaneamente como vector de

almacenamiento energético y herramienta de descarbonizacion en sectores dificiles de electrificar.

2.2. Metanacién

La metanacion es un proceso catalitico en el que el CO: reacciona con H: para producir
CH. y agua, conocido como reaccion de Sabatier (Su et al., 2016). Su caracter fuertemente
exotérmico representa importantes retos de disefio y operacion (Kiewidt & Théming, 2015). La
reaccion global se expresa como:
k]

€O, + 4Hy(g) © CHyq) +2H0)  AHR™ = ~165— (Ec. 1)
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La elevada liberacién de calor favorece altas conversiones a bajas temperaturas desde el
punto de vista termodindmico, pero impone restricciones cinéticas y de transferencia de calor en
reactores industriales (Kiewidt & Thoming, 2015), por lo que el proceso se implementa

comunmente en reactores de lecho fijo en serie con enfriamiento intermedio.

2.3. Reactor de metanacion

El modelo cinético de Xuy Froment (1989), ampliamente utilizado en estudios académicos
¢ industriales de metanacion de CO-, se fundamenta en un mecanismo Langmuir—Hinshelwood-—
Hougen—Watson (LHHW) ajustado experimentalmente para catalizadores comerciales de niquel

soportado (Champon et al., 2019), y se expresa como:

k 2 Pﬁz Pco,
735\ PcHyPH0 — T

H, eq

TeHy = (DEN)?

(Ec. 2)

Donde pcy,,Pu,,Pr,0.Pco, SON las presiones parciales de cada compuesto, k es la

constante cinética y Keq s la constante de equilibrio de la reaccion.

El término DEN representa el denominador de adsorcion superficial, definido como:

Ky,0PH,0

DEN =1+ KHZPHZ + KCH4pCH4 +
PH,

(Ec. 3)

Donde Ky,, Kcy,, Ku,o Son las constantes de adsorcion de cada uno de los compuestos.

La constante cinética sigue una expresion tipo Arrhenius:
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k = 2.290 * 101% ex ( 29336)
= 2. p T (Ec. 4)
Mientras que la constante de equilibrio de la reaccion de metanacion se expresa como:
22430
K., = 10266.76 - exp (— + 26.047) (Ec. 5)
Asimismo, las constantes de adsorcién para las diferentes especies se expresan como:
_ T 9971.13
Ky, = 6.12x107"" - exp (T) (Ec. 6)
e 4604.28
Kcy, = 6.65x107° exp (T) (Ec. 7)
. (—10666.35
Ku,o = 1.77x10° exp (T) (Ec. 8)

Xu y Froment desarrollaron su modelo con catalizadores industriales Ni/ALOs,
representativos de los empleados en procesos de metanacion y reformado (Xu & Froment, 1989).
Este catalizador presenta alta actividad para la hidrogenacion de CO-, buena estabilidad térmica y
costo relativamente bajo frente a catalizadores de metales nobles, con formulaciones comerciales
en el rango de 20-50 USD/kg dependiendo de la carga metalica y la escala de adquisicion

(Tommasi et al., 2024; Yu et al., 2022).

Para el proceso de metanacion, distintas configuraciones de reactores de lecho fijo han sido
implementadas para gestionar la liberacion de calor y maximizar la conversion global. Colelli et

al. (2024) evaluaron un sistema adiabatico de cinco reactores en serie con enfriamiento intermedio



ANALISIS DE SENSIBILIDAD DEL PROCESO DE METANACION
13
y separacion parcial de agua (Figura 1), y una configuracion de dos reactores con enfriamiento

mas intensivo (Figura 2), donde la primera distribuye la carga térmica a lo largo del sistema y la
segunda simplifica el proceso a costa de mayores exigencias de enfriamiento. Las caracteristicas

de ambas configuraciones se presentan en los Apéndices 1y 2.

Segtn el PFD de la Figura 1, los flujos de CO: y H: ingresan a un intercambiador de calor
junto con una inyeccion de vapor, la corriente resultante ingresa al primer reactor. El efluente se
enfria y se retira parcialmente el agua mediante un separador flash, recorrido que se repite en los
cuatro reactores siguientes hasta obtener la corriente de producto final. En el PFD de la Figura 2,
la alimentacion de CO: es comprimida por los compresores K1 y K2 en paralelo y mezclada en
MIX1, precalentandose en EX1 y EX3 antes de ingresar a los reactores PFR1 y PFR2, refrigerados
internamente con agua presurizada. Los efluentes se enfrian en EX4 y EX5 para detener la reaccion
y son conducidos a los separadores FLASH y FLASHZ2, donde se obtienen una fase liquida (H20)

y una fase gaseosa correspondiente al producto.
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Figura 1

Diagrama de Flujo del proceso de metanacion para la configuracion adiabética de este trabajo en Aspen Plus V14.

Figura 2
Diagrama de Flujo del proceso de metanacion para la configuracion con sistema de enfriamiento en Aspen Plus V14,

SPFRZOUT =
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3. Estado del arte

Colelli et al. (2024) desarrollaron un estudio integral de Power-to-Gas basado en
metanacion catalitica, combinando disefio en estado estacionario y simulacién dinamica en Aspen
Plus/Dynamics para representar la operacion intermitente tipica de sistemas renovables. El trabajo
compara una configuracion adiabatica multietapa con separacion intermedia de agua frente a una
configuracion con enfriamiento, esta Gltima con mayor conversién, menos reactores y mejor
respuesta ante perturbaciones. El aporte central es la evaluacion de estrategias de control bajo
variaciones de carga de H., verificando el cumplimiento de especificaciones de inyeccion a red y

mostrando como la gestion del calor determina la estabilidad del proceso y la calidad del SNG.

Jimeénez (2024) presenta la implementacion de una estrategia de control feedback para un
proceso de metanacion simulado en Aspen HYSYS, desarrollada en tres fases: modelado en estado
estacionario con cuatro reactores PFR en serie, evaluacion dindmica en lazo abierto ante
perturbaciones de flujo, temperatura y relacion de reactivos, e integracion de un lazo de control
feedback. Aunque el sistema en lazo abierto alcanza conversiones acumulativas de hasta 96%,
presenta fluctuaciones que requieren control activo. Al implementar la estrategia con dos reactores
refrigerados en lugar de cuatro adiabaticos, se mejord la estabilidad y eficiencia, manteniendo una
conversion global del 96% con tiempos de estabilizacion significativamente reducidos ante

perturbaciones.

Chein et al. (2016) simularon numéricamente la reaccion de metanacion de CO: en

reactores de lecho fijo para la produccion de gas natural sintético, caracterizando el rendimiento
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del proceso mediante la conversion de CO: bajo diversas condiciones de operacion, con énfasis en

la temperatura de entrada como pardmetro principal. Sus resultados aportaron informacion

relevante para optimizar las condiciones de operacion y mejorar la eficiencia del proceso.

Tripodi et al. (2020) desarrollaron un disefio integral de una planta de metanacion de CO.,
combinando pruebas experimentales y formulaciones matematicas para la metanacion de CO y
CO:. Vincularon dos cinéticas de reaccion detalladas a una simulacién en Aspen Plus a escala de
planta, calculando composiciones de corrientes y perfiles térmicos internos del reactor,
estableciendo una base solida para las secciones de separacion. Por su parte, Fache et al. (2018)
optimizaron reactores de metanacion de lecho fijo para aplicaciones de conversion Power-to-Gas,
centrandose en la operacion segura y eficiente tanto en condiciones transitorias como en estado

estacionario.

Los trabajos anteriores soportan el uso de Aspen Plus para la simulacion del proceso de
metanacion e incluyen el efecto de la temperatura y la presion, sin embargo, omiten la variacion
en la composicion de los reactivos y su impacto en la eficiencia del proceso, aspecto crucial para
comprender el rendimiento del sistema bajo diferentes condiciones operativas y optimizar su

aplicacion practica.

4. Metodologia

Figura 3
Enfoque metodolégico aplicado para el desarrollo de la investigacion.
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(2024).

Actividad 7. Variacion de la presion de

alimentacion al proceso, analizando la influencia

sobre la temperatura, presién y la conversion.

4.1. Fase 1. Simulacion base para el reactor en estado estacionario.

Actividad 1. Definicion de las condiciones de operacion y parametros fisicos del reactor
del proceso de metanacion. Las condiciones de operacion y parametros fisicos del sistema se
definieron con base en Jiménez et al. (2025), adoptando la cinética de Xu et al. (1989) por su
amplio uso en procesos de metanacion comercial. Se empled la ecuacion de estado Soave-Redlich-
Kwong (SRK) y un modelo cinético de tipo Langmuir-Hinshelwood-Hougen-Watson (LHHW),
con niquel soportado sobre espinela de magnesio (Ni/MgAl.O4) como catalizador. La densidad de
particula es 2704 kg/m3 (Jiménez et al., 2025), el diametro de particula 3.175 mm, el factor de
forma 0.874 y la porosidad del lecho 0.5 (Xu et al., 1989). La presion de entrada es de 15 bar y la

caida de presion se calcul6 mediante la correlacién de Ergun.

Actividad 2. Disefio del PFD en Aspen Plus. EI PFD para las configuraciones adiabatica y

con enfriamiento fueron codificados en Aspen Plus V14, de acuerdo con las especificaciones dadas
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en Colelli et al. (2024). EI PFD de la configuracién adiabatica consta de un mezclador de gases, 5

reactores Rplug, 5 enfriadores, 5 Calentadores y 5 separadores Flash. La temperatura del proceso
se regula con enfriamiento intermedio retirando agua del proceso. (Figura 1). La configuracion
con enfriamiento consta de 2 compresores, 1 mezclador de gases, 3 enfriadores, 3 calentadores, 2
reactores Rplug y 2 separadores Flash. (Figura 2). La temperatura del proceso se regula en

corriente paralela con agua presurizada en cada reactor.

4.2. Fase 2. Validacién de la simulacion.

Actividad 3. Los perfiles de temperatura obtenidos de las simulaciones fueron comparados

con los reportados por Colelli et al. (2024) y Jiménez (2025).

Actividad 4. Los perfiles de conversidn obtenidos de las simulaciones fueron comparados

con los reportados por Colelli et al. (2024) y Jimenez (2025).

4.3. Fase 3. Analisis de sensibilidad con la simulacion en Aspen Plus.

Actividad 5. Flujo de alimentacion de hidrogeno. El flujo de hidrogeno en las simulaciones
fue modificado en porcentajes £5%, £10%, £20% y +30% (Tabla 1), analizando la influencia sobre

la temperatura, presion y la conversidn en cada configuracion.

Tabla 1

Variaciones del flujo de alimentacion de hidrogeno (kmol/h) al proceso.
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-30% -20% -10% -5% base 5% 10% 20%  30%

21.86 24.98 28.11 29.67 31.23 32.79 34.35 3748  40.6

Actividad 6. Temperatura del flujo de alimentacion al proceso. La temperatura de entrada
fue modificada en cada simulacién, segun £5%, +10%, +20% y +30% (Tabla 2), analizando la

influencia sobre la temperatura, presion y la conversion en cada configuracién.

Tabla 2

Variaciones de la temperatura del flujo de alimentacion (°C) al proceso.

-30% -20% -10% -5% base 5% 10% 20% 30%

189 216 243 256.5 270 283.5 297 324 351

Actividad 7. Presion de alimentacion al proceso. La presion de entrada fue modificada en
cada simulacion, segun +5%, +10%, £+20% y +30% (Tabla 3), analizando la influencia sobre la

temperatura, presion y la conversion.

Tabla 3

Variaciones de la presion de alimentacion (bar) al proceso.

-30% -20% -10% -5% base 5% 10% 20% 30%

10.5 12 13.5 14.25 15 15.75 16.5 18 195

5. Resultados
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5.1. Simulacién configuraciones para los reactores de metanacion

5.1.1. Simulacién configuracion adiabatica

La Figura 1 presenta la configuracion adiabéatica codificada en Aspen Plus, y el Apéndice
3 el PFD correspondiente con los flujos molares de CO2, H> y CHa, las conversiones globales, las
temperaturas de entrada y salida y los heat duty de los intercambiadores. Del flujo de salida del
Reactor 1 se retiran 4.3 MMBTU/h, correspondiente a la mitad del valor maximo recomendado
por Douglas (1988), mientras que en los reactores siguientes este valor disminuye a 0.5, 0.3, 0.2y
0.2 MMBTU/h respectivamente, en concordancia con la reduccién progresiva de la conversion a
lo largo del tren. Al Reactor 1 se define una inyeccién de vapor de 72.1 kmol/h que, junto con el
agua producida, es retirada por los separadores flash (77.4 kmol/h), limitando asi el incremento de
temperatura en la configuracion adiabatica. Los flujos de alimentacion de cada reactor se presentan

en el Apéndice 5, y los flujos de vapor alimentados en cada variacion en el Apéndice 14.

La Figura 4 presenta las composiciones molares de los cinco reactores. En el Reactor 1 se
observa la alta presencia de agua como fluido de enfriamiento y el inicio de la reaccidn, mientras
que en el Reactor 2 la cantidad de agua se reduce drasticamente tras la separacion en el flash, y la
fraccion molar de metano duplica la del CO.. A partir del Reactor 3 el metano se consolida como
componente mayoritario con la consecuente disminucion de los reactivos, tendencia que se

mantiene en los Reactores 4 y 5, donde el proceso alcanza una conversion global final de 92.62%.

Figura 4

Composiciones molares en configuracion adiabatica de este trabajo.
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La Figura 5A presenta la conversidn global de cada reactor. La mayor parte de la reaccion

ocurre en el Reactor 1, con una conversion del 61.37%, mientras que los Reactores 2, 3, 4y 5

aportan 14.6%, 8.2%, 5.3% y 3.4% respectivamente. Los tres primeros reactores acumulan una

conversion del 84.08%, y los dos Gltimos aportan el 8.64% restante, comportamiento esperado

dado que la concentracién de reactivos disminuye progresivamente a lo largo del tren.

Figura 5
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Conversion global, perfiles de presién y temperatura para la configuracion adiabatica de este

trabajo.
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La Figura 5B presenta los perfiles de temperatura de la configuracion. Los tres primeros

reactores presentan aumentos de temperatura de 220 °C, 190 °C y 160 °C respectivamente,

asociados a la mayor concentracion de reactivos y conversion en estas etapas, mientras que los

Reactores 4 y 5 muestran incrementos menores de 120 °C y 20 °C. Las temperaturas de salida

disminuyen progresivamente a lo largo del tren, con valores de 490 °C, 472 °C, 471 °C, 446 °Cy

321 °C respectivamente. La temperatura de los tres primeros reactores se mantiene por debajo de

500 °C mediante inyeccion de vapor en la alimentacion y una longitud de reactor menor a la de

los Reactores 4 y 5.
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La Figura 5C presenta los perfiles de presion de los cinco reactores. La mayor caida Sg
presion ocurre en el Reactor 1 con 1.17 bar, asociada al mayor consumo neto de moles en esta
etapa, mientras que en los reactores siguientes la caida es considerablemente menor, en
concordancia con las menores conversiones alcanzadas. Por otro lado, al aumentar un 20% la
longitud de los tres primeros reactores, los Reactores 1 y 5 superan los 500 °C alcanzando 600 °C
y 528 °C respectivamente, confirmando que mantener longitudes menores en los reactores mas

activos es necesario para controlar la temperatura. Los heat duty reportados para los cinco reactores

son de -4.29, -0.65, -0.16, -0.17 y -0.32 MMBTU/h respectivamente.

5.1.2. Simulacion base configuracion con enfriamiento

La Figura 2 presenta la configuracion con enfriamiento codificada en Aspen Plus, v el
Apéndice 4 el PFD correspondiente con los flujos molares, conversiones, temperaturas y heat duty
de los intercambiadores. La conversion global alcanzada es de 97.08%. A la salida del Reactor 1
se remueven 0.93 MMBTU/h, reduciendo la temperatura de 380 °C a 270 °C antes del ingreso al
Reactor 2, donde el calor a remover es considerablemente menor (0.14 MMBTU/h), ajustando la

temperatura de 334 °C a 342 °C.

El Apéndice 6 presenta los flujos de alimentacidn de cada reactor en la configuracién con
enfriamiento. Los perfiles de composicién molar (Figura 6) muestran una rapida disminucion del
CO: en los primeros 0.5 m, asociada a la alta actividad catalitica en la entrada. La reduccion en la
velocidad de reaccion alrededor de 0.75 m se atribuye al aumento de temperatura, que favorece la

reaccion inversa. El Hz disminuye gradualmente de 0.2 a 0.08 con menor pendiente al encontrarse
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en exceso, favoreciendo la selectividad hacia la metanacion, mientras que el CHs aumenta de 07Zg1
a0.85 en concordancia con la estequiometria. La formacion moderada de H-O refleja la conversion
alcanzada y resalta la importancia del control térmico para evitar el runaway.

Figura 6

Composiciones molares en la configuracion con enfriamiento en este trabajo.

04 0.8 12 16 2 24 2F 32 36 0.4 01 08 11 186 21
ongitud del reactor (m)

(A) Reactor 1 (B) Reactor 2

La Figura 7A presenta el perfil de conversion de la configuracion con enfriamiento. En el
Reactor 1, los primeros 0.4 m corresponden a la zona de control cinético, donde las altas
concentraciones de reactivos favorecen la reaccion directa, mientras que a partir de este punto la
acumulacion de productos y la exotermicidad reducen la fuerza impulsora y desplazan el equilibrio
en contra de la formacion de metano. En el Reactor 2 la conversion aumenta hasta ~80% en los
primeros 1.2 m bajo régimen cinético, estabilizandose posteriormente al aproximarse al equilibrio
termodinamico. El Reactor 1 alcanza una conversion global de 94.12% y el Reactor 2 la incrementa
hasta 97.08%, gracias a que el enfriamiento intermedio permite operar a temperaturas mas
favorables para el equilibrio y promover la conversion del CO: residual.

Figura7

Conversion global, perfiles de temperatura y presion para la configuracion con enfriamiento de
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La Figura 7B presenta los perfiles de temperatura de la configuracion con enfriamiento. El
Reactor 1 alcanza un maximo de 810 °C, condicion que supera ampliamente el rango optimo de
operacion, favoreciendo reacciones secundarias, desactivacion del catalizador por sinterizacion y
coque, Y riesgo de sobrecalentamiento. ElI Reactor 2 alcanza 422 °C, aproximandose al rango
Optimo para la metanacion con alta selectividad hacia CHa4. La Figura 7C muestra los perfiles de
presién, con una caida de 15 bar a ~14.65 bar en el Reactor 1 y un perfil practicamente plano en
el Reactor 2 (~12 bar), con una caida total de ~2 bar. ElI aumento del 20% en la longitud de los
reactores, presentado en el Apéndice 8, redistribuye mejor la carga de reaccion, aunque exige una

gestion mas precisa del enfriamiento interetapa para mantener la estabilidad del catalizador.

5.2. Comparacion de resultados
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5.2.1. Configuracién reactores adiabaticos

El apéndice 11 presenta los flujos molares de salida de CO., H. y CHa de cada reactor
reportados en Colelli et al. (2024), Jimenez (2025) y este trabajo, con una alimentacion comun de
7.8 kmol/h de CO2y 31.2 kmol/h de Ha. Los flujos de salida de CHa4 del Giltimo reactor son de 7.78,
7.47 y 6.91 kmol/h respectivamente, diferencias atribuibles al uso de inyeccion de vapor en la
alimentacion en este trabajo, a las mayores temperaturas alcanzadas en Jimenez (2025) por la
ausencia de dicha inyeccion, y al uso de una cinética de reaccion y catalizador distintos en Colelli
et al. (2024). En los tres casos se observa el mayor consumo de reactivos en el Reactor 1, debido

a la mayor disponibilidad de estos al inicio del proceso.

La Figura 8 compara los perfiles de temperatura de cada reactor de la configuracion
adiabatica de este trabajo con los reportados en Colelli et al. (2024) y Jimenez et al. (2025). Los
perfiles de este trabajo y Colelli et al. son similares en los primeros reactores, dado que ambos
emplean inyeccion de vapor en la alimentacion, mientras que Jimenez et al. presenta temperaturas
significativamente mas altas en los Reactores 1 y 2 por la ausencia de dicha inyeccion. En los
Reactores 3 y 4, los perfiles de este trabajo y Jimenez convergen al compartir la cinética de Xu &
Froment (1989), y en el Reactor 5 los tres casos presentan temperaturas bajas debido a la escasa
disponibilidad de reactivos en esta etapa.

Figura 8

Perfiles de temperatura de cada reactor para la configuracion adiabatica de Colelli et al.
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El Apéndice 9 compara las curvas de temperatura vs. conversién de la configuracion

adiabética de este trabajo con Colelli et al. (2024) y Jimenez et al. (2025), observandose similitud

en los tres casos dado que las conversiones globales son cercanas. Las diferencias en la conversion

final respecto a Jimenez se atribuyen a la ausencia de enfriamiento intermedio en dicho trabajo, lo
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que permite mayor conversion pero a temperaturas mas elevadas, mientras que las diferencias cgﬁ
Colelli et al. se explican por el uso de una cinética y catalizador distintos, base rutenio en Colelli
frente a base niquel en este trabajo. Operar en el rango de 400-500 °C es relevante para

catalizadores de niquel, ya que temperaturas superiores favorecen rutas no deseadas como la

reaccion inversa de gas de agua (RWGS), la deposicion de coque y la desactivacion del catalizador.

5.2.2. Configuracion reactores con enfriamiento

El Apéndice 12 compara los flujos molares de salida de la configuracion con enfriamiento
segun Colelli et al. (2024), Jimenez (2025) y este trabajo, con una alimentacién comun de 7.8
kmol/h de CO: y 31.2 kmol/h de H.. Colelli et al. muestra alta conversion en el Reactor 1 que se
completa practicamente en el Reactor 2, con produccion de CHa de 7.641 a 7.778 kmol/h. Jimenez
reporta menor conversion inicial con CHs aumentando de 6.52 a 7.50 kmol/h. Este trabajo alcanza
7.54 kmol/h de CHa a la salida del Reactor 2, con conversiones y producciones comparables a las

referencias.

La Figura 9A compara los perfiles de temperatura del Reactor 1 entre Colelli et al. (2024),
Jimenez (2025) y este trabajo. Los tres casos presentan un aumento abrupto en los primeros 0.4 m,
alcanzando maximos de ~789 °C, ~790 °C y ~730 °C respectivamente, seguido de un descenso
continuo por consumo de reactivos y efecto del equilibrio. A partir de 0.8 m, Colelli et al. y este
trabajo muestran tendencias muy similares, mientras que Jimenez presenta una caida mas
pronunciada, con el perfil de este trabajo ligeramente superior, sugiriendo una liberacién de calor

mas sostenida.
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Figura 9
Perfiles de temperatura de cada reactor para la configuracién con enfriamiento de este trabajo,
Colelli et al. (2024) y Jimenez (2025).
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La Figura 9B muestra diferencias mas marcadas en el Reactor 2. Jimenez (2025) presenta
un pico elevado de 580-600 °C en la zona inicial sequido de una rapida disminucion, indicando
reaccion concentrada en la entrada. Colelli et al. (2024) muestra un perfil bajo y casi plano (240—
270 °C), caracteristico de una reaccion limitada. Este trabajo exhibe un comportamiento
intermedio, iniciando en ~380 °C y descendiendo gradualmente hasta ~300 °C, reflejando una
liberacion de calor més distribuida. Estas diferencias se asocian a variaciones en la conversion

residual, la actividad catalitica y la eficiencia del enfriamiento en cada modelo.

El Apéndice 13 compara las curvas de temperatura vs. conversion de la configuracion con
enfriamiento de este trabajo con Colelli et al. (2024) y Jimenez (2025), mostrando perfiles
generales similares. Jimenez logra una conversion ligeramente superior a costa de temperaturas
mas altas, mientras que las diferencias respecto a Colelli et al. se atribuyen a la cinética de reaccion
y al catalizador empleado. Dado que el rango 6ptimo de operacidn para catalizadores de niquel se

situa entre 400 y 500 °C, operar por encima de este limite favorece rutas paralelas que reducen la
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selectividad y pueden provocar desactivacion prematura del catalizador.

5.3. Andlisis de sensibilidad

5.3.1. Configuracion reactores adiabaticos

El Apéndice 16 presenta los perfiles de temperatura ante variaciones del flujo de Hz en los
cinco reactores de la configuracion adiabatica. En todos los casos se observa un perfil ascendente
propio de una reaccion exotérmica, con entrada uniforme a 270 °C en el Reactor 1y temperaturas
de salida similares entre variaciones (~487-493 °C), siendo este reactor el mas sensible en cuanto
a la forma del perfil. Los Reactores 2 y 3 muestran salidas entre ~473-477 °C y ~469-474 °C
respectivamente, con excepcion del caso +30% en R3 que cae a ~426 °C por conversion
incompleta. El Reactor 4 presenta la mayor dispersion, con salidas entre ~385 °C (—20% y —30%)
y ~468 °C (+30%), mientras que el Reactor 5 registra la mayor variacion relativa (~325-410 °C),
confirmando que el efecto acumulado de las variaciones se manifiesta con mayor intensidad en los

reactores finales.

El Apéndice 17 presenta los perfiles de presion ante variaciones del flujo de Hz en los cinco
reactores de la configuracion adiabatica. En todos los casos se observa una caida de presion
progresiva a lo largo del reactor, donde un mayor flujo genera una mayor pérdida de carga. El
Reactor 1 parte de 15 bar en todos los casos, con salidas entre ~13.8 bar (BASE y +5%) y ~14.2
bar (—30%). Los Reactores 2 y 3 muestran caidas mas moderadas, con presiones de entrada entre
~13.7-14.2 bar y salidas entre ~13.5-13.9 bar. El Reactor 4 acent(a la dispersion, con salidas entre

~12.7 bar (+30%) y ~13.6 bar (—30%), mientras que el Reactor 5 confirma que reducir el flujo de
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H: disminuye las pérdidas de carga acumuladas, con el caso —30% operando a ~13.6 bar y el +30%

a~12.6 bar a la salida.

El Apéndice 18 presenta los perfiles de conversion ante variaciones del flujo de Hz en los
cinco reactores de la configuracion adiabatica. Reducir el flujo de H. disminuye la conversion y
aumentarlo la eleva. EI Reactor 1 muestra la mayor sensibilidad, con conversiones de salida entre
~45% (—30%) y ~61% (casos base y positivos), mientras que el Reactor 2 presenta curvas mas
agrupadas con salidas entre ~63% y ~75%. Los Reactores 3 y 4 muestran perfiles progresivamente
mas convergentes con salidas entre ~69% y ~85%, y el Reactor 5 confirma que un deficit severo
de H: limita significativamente la conversion global, con valores entre ~73% (—30%) y ~94%

(+30%).

El Apéndice 15 presenta las curvas de conversion vs. temperatura de las variaciones del
flujo de H: agrupadas por magnitud. En la variacion +5% las curvas alcanzan temperaturas
ligeramente mas altas que el caso base con conversiones globales similares. A partir de la variacion
+10% ambas variaciones superan los 500 °C, y la variacion +10% alcanza conversiones superiores
al caso base. En las variaciones +20% y +30% se mantiene esta tendencia, con temperaturas
superiores a 500 °C y conversiones mas altas en los casos positivos, evidenciando que un mayor
flujo de H: favorece la conversion pero incrementa la necesidad de control térmico para evitar la

formacidn de subproductos no deseados.

El Apéndice 19 presenta las conversiones globales y de equilibrio para cada variacion del

flujo de H.. En todos los casos la conversion aumenta progresivamente de reactor en reactor. Para
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las variaciones negativas (—30% a —5%), la conversion global en R5 oscila entre ~73% y ~91%,

con conversiones de equilibrio entre ~73% y ~97%, indicando que el sistema no siempre alcanza
el equilibrio termodindmico. Para el caso base y las variaciones positivas (+5% a +30%), la
conversién global en R5 se sitGa entre ~93% y ~95%, y la conversion de equilibrio alcanza el
100% a partir de R3, indicando que la restriccion limitante en estas etapas es cinética y no

termodinamica.

El Apéndice 20 presenta los tiempos de residencia para las variaciones del flujo de Hz. El
Reactor 1 presenta los tiempos mas cortos y estables (~0.32-0.40 s), mientras que el Reactor 2
alcanza su maximo en el caso base (~1.05 s) y disminuye hacia los extremos (~0.81 s para —30%
y +30%), reflejando la redistribucion de la carga de reaccion. Los Reactores 3 y 4 muestran una
tendencia decreciente con el incremento del flujo, con tiempos entre ~0.99 s y ~1.42 s (—30%) y
~0.47 sy ~0.46 s (+30%). El Reactor 5 registra los tiempos mas elevados del tren (~1.36-3.96 s),
confirmando su papel critico para completar la conversién, especialmente bajo condiciones de

déficit de Ho.

El Apéndice 21 presenta los perfiles de temperatura ante variaciones de la temperatura de
alimentacion en los cinco reactores. En el Reactor 1, los casos —20% y —30% presentan
temperaturas de entrada de 216 °C y 189 °C respectivamente, insuficientes para iniciar la reaccion,
por lo que la temperatura de salida practicamente no supera la de entrada. A partir de —10% la
reaccion se desarrolla, y el caso base e incrementos positivos alcanzan salidas de ~490 °C con
entradas entre 256.5 °C y 351 °C. En el Reactor 2 las salidas se agrupan entre ~473 °C y ~528 °C,

siendo el caso —5% el mas elevado por su mayor temperatura acumulada. Los Reactores 3,4y 5



ANALISIS DE SENSIBILIDAD DEL PROCESO DE METANACION
33
muestran convergencia progresiva con salidas entre ~440-474 °C, ~438-443 °C y ~401-409 °C

respectivamente, indicando estabilizacion térmica del sistema a lo largo del tren.

El Apéndice 22 presenta los perfiles de presion ante variaciones de la temperatura de
alimentacion en los cinco reactores. El Reactor 1 parte de 15 bar en todos los casos, con salidas
entre ~12.3 bar (+30%) y ~14.7 bar (—5%), donde mayores temperaturas generan mayores caidas
de presion. A partir del Reactor 2 los casos de reduccion severa (—30%, —20%, —10%) presentan
caidas atipicas de aproximadamente 3 bar en un solo reactor, frente a ~0.09 bar del caso base. Esta
tendencia se acentua en los Reactores 3 y 4, donde las presiones de entrada ya reducidas (~9.1—
11.0 bar) caen adicionalmente hasta ~5.3-6.2 bar a la salida de R4. El Reactor 5 refleja el efecto
acumulado, con los casos —20% y —30% operando entre ~4.7-5.6 bar frente a ~13.0 bar del caso

base, una diferencia de casi 8 bar entre los casos extremos.

El Apéndice 23 presenta los perfiles de conversion ante variaciones de la temperatura de
alimentacion en los cinco reactores. El Reactor 1 es el mas sensible: los casos —20% y —30% no
desarrollan conversion (0.05% y 0.00%), el caso —10% alcanza apenas ~0.81%, el caso —5% logra
~34.33%, y el caso base e incrementos positivos alcanzan entre ~51% y ~61%. En el Reactor 2,
los casos que no reaccionaron en R1 alcanzan ~59% de conversion a la salida, mientras que el
resto converge hacia ~71-76%. Los Reactores 3, 4 y 5 muestran agrupamiento progresivo de las
curvas, con conversiones de salida entre ~76-84%, ~85-89% y ~91-93% respectivamente,
indicando que el sistema tiende a alcanzar niveles de conversion similares hacia el final del tren

independientemente de la temperatura de alimentacion.
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El Apéndice 24 presenta las conversiones globales y de equilibrio para las variaciones g:
temperatura de alimentacion. Los casos —30%, —20% y —10% presentan conversiones globales de
0%, 0.05% y 0.81% en R1 con conversion de equilibrio de 0%, confirmando que la temperatura
de entrada es insuficiente para activar la reaccion. A partir del Reactor 2 estos casos recuperan
conversiones entre ~59% y ~71%. El caso —5% alcanza ~34% en R1 y converge hacia ~92% en
R5. El caso base y las variaciones positivas muestran conversiones en R1 entre ~51% y ~62% con
conversiones de equilibrio entre ~95% y ~96%, y a partir de R2 el equilibrio termodinamico

alcanza el 100%, indicando que la restriccion limitante en las etapas finales es cinética y no

termodinamica, con conversiones globales en R5 entre ~92% y ~93%.

El Apéndice 25 presenta los tiempos de residencia para las variaciones de temperatura de
alimentacion. Los casos —30%, —20% y —10% presentan tiempos muy cortos en R2, R3 y R4
(~0.19-0.26 s), dado que la reaccion no se desarrollo en R1 y el gas avanza sin mayor
transformacion por las etapas intermedias. El caso —5% muestra tiempos mas altos en R2 (~0.43
s) y R5 (~2.03 s), reflejando una redistribucion de la carga de reaccion. El caso base y los
incrementos positivos muestran tiempos decrecientes con el aumento de temperatura, pasando en
R5 de ~2.27 s (base) a ~1.69 s (+30%), indicando que una mayor temperatura de alimentacion

reduce el tiempo de contacto necesario en los reactores finales.

El Apéndice 26 presenta los perfiles de temperatura ante variaciones de la presion de
entrada en los cinco reactores. El Reactor 1 muestra temperaturas de salida muy similares entre
variaciones (~486-492 °C), indicando que la presién no afecta significativamente el perfil térmico

en esta etapa. A partir del Reactor 2 los casos +20% y +30% presentan salidas notablemente bajas
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(~351 °C y ~330 °C), sugiriendo reaccion incompleta, efecto que se invierte criticamente en el
Reactor 3 donde estos mismos casos alcanzan ~636 °C y ~645 °C por la liberacion concentrada
del calor acumulado. En los Reactores 4 y 5 el sistema se estabiliza, con salidas entre ~442—445
°C y ~399-405 °C para el caso base y variaciones moderadas, mientras que los casos +20% y
+30% siguen mostrando salidas mas bajas (~349-352 °C y ~366-376 °C), evidenciando una

redistribucion de la carga de reaccion bajo presiones elevadas.

El Apéndice 27 presenta los perfiles de presion ante variaciones de la presion de entrada,
mostrando el comportamiento mas directo de los tres analisis de sensibilidad. En el Reactor 1 las
presiones de entrada van desde 10.5 bar (—30%) hasta 19.5 bar (+30%), con caidas de ~1.0-1.4
bar a lo largo del reactor. Esta separacion entre curvas se mantiene constante a lo largo del tren,
con entradas en R5 entre ~7.2 y ~18.1 bar, confirmando que a diferencia de las variables anteriores,
las curvas no convergen entre si y la presion de operacion en cada etapa esta directamente

determinada por la presion de alimentacion.

El Apéndice 28 presenta los perfiles de conversion ante variaciones de la presion de entrada
en los cinco reactores. En el Reactor 1 las conversiones de salida oscilan entre ~54% (—30%) y
~64% (+30%), evidenciando que una mayor presion favorece moderadamente la conversion. En
el Reactor 2 las diferencias entre casos son pequefias, con salidas entre ~72% y ~73%. El Reactor
3 muestra un comportamiento particular donde los casos +20% y +30% alcanzan conversiones de
~89%, notablemente superiores al resto (~83-84%), coherente con las elevadas temperaturas
registradas en el analisis térmico. En los Reactores 4 y 5 el sistema converge, con salidas en R5 de

~92% para la mayoria de casos, confirmando que el efecto de la presion sobre la conversion se
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atenla significativamente hacia el final del tren.

El Apéndice 29 presenta las conversiones globales y de equilibrio para las variaciones de
presion de entrada. En el Reactor 1 la conversion global aumenta con la presion de ~54% (—30%)
a ~64% (+30%), y la conversion de equilibrio de ~81% a ~97%. A partir del Reactor 2 la
conversion de equilibrio alcanza 100% en la mayoria de los casos, mientras que la conversion
global converge entre ~72% y ~76%, siendo la restriccion cinética la limitante. En R5 las
conversiones globales oscilan entre ~92% y ~93%, confirmando que la presion de entrada es la

variable de menor influencia sobre la conversion de las tres analizadas.

El Apéndice 30 presenta los tiempos de residencia para las variaciones de presion de
entrada. En todos los reactores mayor presion implica mayor tiempo de residencia, con tiempos en
R1 entre ~0.24 s (—30%) y ~0.42 s (+30%), y en RS entre ~1.07 s (—30%) y ~3.15 s (+30%). A
diferencia de las variaciones de flujo y temperatura, las curvas mantienen un orden consistente sin
redistribucion de la carga de reaccion entre reactores, confirmando que la presion actua

directamente y de forma proporcional sobre el tiempo de contacto disponible en cada etapa.

5.3.2. Configuracion reactores con enfriamiento

El Apéndice 31 presenta los perfiles de temperatura ante variaciones del flujo de Hz en la
configuracion con enfriamiento. En el Reactor 1, la reduccion de H> disminuye la temperatura
méaxima por menor exotermicidad (Froment & Bischoff, 2011), mientras que incrementos
moderados (+5% y +10%) la elevan ligeramente y un exceso (+30%) provoca una caida inicial por

efecto diluyente (Dry, 2002), desplazando posteriormente la region de reaccién hacia zonas mas
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avanzadas con temperaturas superiores al caso base (Jess & Wasserscheid, 2013). En el Reactor 2,
una leve reduccion (—5%) incrementa la temperatura maxima inicial, pero reducciones mayores la
disminuyen (Froment & Bischoff, 2011), mientras que el exceso de H: reduce gradualmente la
temperatura favoreciendo el control térmico (Luyben, 2011). En ambos reactores las diferencias

se atentan hacia la salida, con temperaturas convergentes entre variaciones (Butt, 1980).

El Apéndice 32 presenta los perfiles de presion ante variaciones del flujo de Hz en la
configuracion con enfriamiento. En el Reactor 1 la caida de presion base es de 0.21 bar; al reducir
el flujo (—5% a —30%) disminuye ligeramente hasta 0.22 bar, mientras que al aumentarlo (+5% a
+30%) sube progresivamente hasta 0.48 bar por el mayor caudal volumétrico y pérdidas por
friccion (Dry, 2002; Elishav et al., 2019). En el Reactor 2 la presion es menos sensible, con una
caida base de 0.04 bar que permanece casi constante con déficit de H> y aumenta hasta 0.07 bar
con +30%, evidenciando mayor pérdida de carga asociada al incremento del caudal en la segunda

etapa (Iliuta et al., 2023).

El Apéndice 33 presenta el impacto del flujo de Hz sobre la conversion de CO: en la
configuracion con enfriamiento. En el Reactor 1 la conversion base es 98.17%, disminuyendo
hasta 63.88% con —30% de H: y aumentando hasta 99.81% con +30%, debido al consumo casi
completo del CO: (Luyben, 2011; Othman et al., 2023). En el Reactor 2 la conversion base es
41.6%, cayendo drasticamente a 1.4% con —30% de H: por la elevada carga de CO: proveniente
del Reactor 1, y mejorando hasta 50.0% con +30%. A nivel global, la conversion total varia de
64.4% (—30%) a mas de 99.8% (+20% y +30%), evidenciando la fuerte dependencia del proceso

frente al flujo de hidrégeno (Centi & Perathoner, 2025; Elishav et al., 2019).
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El Apéndice 34 presenta las curvas de conversion vs. temperatura para variaciones del flu?g
de H:. Para £5%, los cambios generan temperaturas maximas ligeramente mayores sin afectar
significativamente la conversidn global (Jess & Wasserscheid, 2013; Luyben, 2011). Para +10%,
el caso +10% alcanza mayor conversion superando los 400 °C, evidenciando el efecto favorable
del exceso de reactivo. Para variaciones de £20% y +30%, el aumento de H- sigue mejorando la
conversién pero produce perfiles térmicos que pueden exceder los rangos 6ptimos del catalizador
(Elishav et al., 2019; lliuta et al., 2023), por lo que el exceso de hidrégeno requiere un control

térmico estricto para evitar reacciones laterales e inestabilidad del sistema (Othman et al., 2023;

Froment et al., 2011).

El Apéndice 35 muestra que aumentar el flujo de H> incrementa la conversion en ambos
reactores, desde valores minimos de 63.88% en R1 y 70.08% en R2 con —30%, hasta maximos de
96.61% Yy 99.89% con +30% (Luyben, 2011; Butt, 1980). R2 supera el 99% de conversion desde
+5%, evidenciando el efecto acumulativo de la configuracién en serie y el beneficio del
enfriamiento intermedio (Elishav et al., 2019; Iliuta et al., 2023). EI Apéndice 36 muestra que al
aumentar el flujo de Hz el tiempo de residencia disminuye en ambos reactores por el mayor caudal
volumétrico (Centi & Perathoner, 2025; Elishav et al., 2019). En R1 se reduce de 5.72 s (—30%) a
2.81 s (+30%), y en R2 de 7.22 s a 3.24 s, evidenciando la sensibilidad del sistema al flujo de
alimentacion y su efecto sobre la distribucién del avance de reaccion (Othman et al., 2023; Froment

etal., 2011).

El Apéndice 37 presenta los perfiles de temperatura ante variaciones de la temperatura de

alimentacion. En el Reactor 1, una reduccion severa (—30%) retrasa la ignicion y reduce el maximo
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térmico a 284,1 °C (Froment & Bischoff, 2011; Dry, 2002), mientras que la condicién base (285

°C) genera ignicion temprana con un maximo de 789 °C; aumentos de temperatura concentran la
reaccion en un tramo mas corto produciendo un perfil mas agudo, alcanzando 778 °C con un
aumento del 30% (Elishav et al., 2019; Iliuta et al., 2023). En el Reactor 2, reducciones moderadas
generan maximos térmicos elevados por liberacion concentrada de calor, mientras que una
reduccion severa reduce la temperatura maxima a 323,2 °C, evidenciando la existencia de un
umbral critico de activacion; aumentos de temperatura incrementan progresivamente el maximo

térmico (Othman et al., 2023; Froment et al., 2011; Centi & Perathoner, 2025).

El Apéndice 38 presenta los perfiles de presion ante variaciones de la temperatura de
alimentacion. En el Reactor 1 la caida de presion base es de 0.33 bar y varia levemente,
disminuyendo ligeramente con menores temperaturas a —30% y aumentando con mayores a +30%,
manteniendose en un intervalo reducido (Centi & Perathoner, 2025; Froment & Bischoff, 2011).
El Reactor 2 es mas sensible: reducciones de —10% y —20% incrementan notablemente la caida de
presion por el retraso en la ignicion y el desplazamiento del frente de reaccion, mientras que
temperaturas mas altas mantienen valores cercanos a la base, evidenciando un comportamiento no

lineal frente a esta variable (Elishav et al., 2019; lliuta et al., 2023).

El Apéndice 39 presenta el efecto de la temperatura de alimentacion sobre la conversion
de CO.. En el Reactor 1, una reduccion severa disminuye drésticamente la conversion por
limitaciones cinéticas, mientras que la condicién base (285 °C) alcanza 93.95%; aumentos de
temperatura no mejoran significativamente la conversion, indicando operacion cercana al

equilibrio termodindmico. En el Reactor 2, reducciones moderadas incrementan la carga de CO:
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entrante, elevando su conversion local a 98.90% respectivamente, mientras que reducciones
severas limitan el desempefio global a 98.78%. Temperaturas altas en R1 mantienen baja la

concentracion de CO2 hacia R2 (93.97% de conversion en R1), permitiendo conversiones elevadas

en ambas etapas (Butt, 1980; Centi & Perathoner, 2025).

El Apéndice 40 presenta las conversiones globales ante variaciones de la temperatura de
entrada. En R1 la conversion disminuye de 93.95% a 90.90% con —30%, mientras que valores
superiores a la base la mantienen estable en 93.98% (Froment & Bischoff, 2011; Dry, 2002). En
R2 la conversion se mantiene superior a 98.78% en todo el rango, confirmando su menor
sensibilidad gracias al avance reaccional acumulado. ElI Apéndice 41 muestra que los tiempos de
residencia varian ligeramente con la temperatura, manteniendose el tiempo total relativamente
estable con el Reactor 2 aportando la mayor fraccion del contacto gas—catalizador (Butt, 1980;

Centi & Perathoner, 2025).

El Apéndice 42 presenta los perfiles de temperatura ante variaciones de la presion de
alimentacion. En el Reactor 1 el perfil se mantiene practicamente constante, con variaciones
moderadas en el pico de temperatura sin cambios en su posicion. En el Reactor 2 el efecto es mas
pronunciado e inverso: reducciones de presion incrementan la temperatura maxima hasta 404 °C,
mientras que aumentos la disminuyen hasta 386 °C, sugiriendo que presiones bajas favorecen la
liberacion de calor en esta etapa. En todos los casos el sistema se mantiene térmicamente estable

(Froment & Bischoff, 2011; Dry, 2002).

El Apéndice 43 muestra que la presion de alimentacion afecta directamente las presiones
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absolutas en ambos reactores de forma proporcional, mientras que la caida de presion en el Iecré\l;
catalitico se mantiene préacticamente constante. En el Reactor 1 las pérdidas son ~0.33 bar y en el
Reactor 2 ~0.04 bar en todas las condiciones, indicando que los cambios en la presion de

alimentacion afectan principalmente la termodinamica y la cinética sin alterar significativamente

la hidrodindmica del sistema (Luyben, 2011; Butt, 1980).

El Apéndice 44 muestra el efecto de la presion de alimentacion sobre la conversion de COs.
En el Reactor 1 las variaciones son minimas, con conversiones entre 97.99% (—30%) y 98.20%
(+30%), al operar cerca del equilibrio. En el Reactor 2 el comportamiento es mas marcado e
inverso: presiones menores incrementan la conversion hasta 72.5%, mientras que presiones
mayores la reducen hasta 30.3%, indicando predominio de efectos cinéticos y de la carga de CO-
proveniente del Reactor 1. En conjunto, presiones mas bajas favorecen la conversion del CO-
residual en la segunda etapa, aumentando la conversion global del proceso (Othman et al., 2023;

Jess & Wasserscheid, 2013).

El Apéndice 45 muestra que en R1 la conversién aumenta de 93.10% a 94.46% con el
incremento de presion, confirmando el efecto favorable en reacciones con reduccion de moles,
mientras que en R2 la tendencia es inversa, sugiriendo efectos cinéticos adversos a presiones
elevadas, aunque ambos reactores operan cerca del equilibrio en todos los casos (Othman et al.,
2023; Froment & Bischoff, 2011). EI Apéndice 46 muestra que el tiempo de residencia crece con
la presion en ambos reactores por el incremento en la densidad del gas, concentrandose
principalmente en R2, evidenciando la influencia de la presion sobre la hidrodindmica sin

modificar el caudal masico procesado (Jess & Wasserscheid, 2013; Luyben, 2011).
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6. Conclusiones

Dos simulaciones base en estado estacionario fueron desarrolladas en Aspen Plus para las
configuraciones adiabética y con enfriamiento, logrando convergencia y evidenciando la utilidad
del modelo para el estudio del proceso. Ambas presentan errores inferiores al 10% respecto a
Colelli et al. y Jiménez, con picos térmicos entre 490 y 810 °C y caidas de presién entre 1.8 y 2.0
bar, atribuibles al modelo cinético de Xu y Froment (1989), la ausencia de inyeccion de vapor en

Jimeénez (2025) y el uso de separadores de agua intermedios.

Las simulaciones fueron validadas mediante la comparacion de perfiles de temperatura,
presion, composicion y conversion, obteniendo resultados semicuantitativos cercanos a la
literatura y verificando comportamientos caracteristicos de la metanacion, con errores
generalmente inferiores al 15% respecto a Colelli et al. y diferencias mas consistentes con Jiménez,
atribuibles a la mayor actividad del catalizador de Ru en Colelli et al. y la ausencia de separacion

de agua en Jiménez.

Segun el analisis de sensibilidad, la temperatura de alimentacion es la variable de mayor
influencia sobre la conversion, donde reducciones severas impiden el inicio de la reaccién e
incrementos la favorecen aunque demandan mayor enfriamiento. Asimismo, el flujo de H: influye
significativamente sobre la conversion, los perfiles térmicos y las caidas de presion. Por dltimo, la
presién de alimentacion es la variable de menor influencia relativa, siendo su efecto mas relevante

sobre los tiempos de residencia, que aumentan proporcionalmente en todos los reactores.
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7. Recomendaciones

Con base en los resultados obtenidos, se recomienda que trabajos posteriores incorporen una
estrategia explicita de control dindmico del proceso de metanacion, dado que la sensibilidad
térmica observada puede conducir a méaximos locales de temperatura y a una redistribucién del

frente de reaccion entre etapas.
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9. Apéndices
Apéndice 1

Caracteristicas de los reactores de metanacion en la configuracion adiabatica de este trabajo

Reactor Tubos Caudal (m®/s) L (m) V tubo(m® T entrada (°C) T salida (°C)

1 60 0.091 1.6 0.0008 270 490

2 60 0.022 1.6 0.0008 283 473

3 30 0.017 1.6 0.0008 311 471

4 20 0.014 2.4 0.0012 326 446

5 50 0.013 2.4 0.0012 317 403
Apéndice 2

Caracteristicas de los reactores de metanacion en la configuracion con enfriamiento de este
trabajo.

Reactor Tubos Caudal (m®/s) L (m) V tubo(m® T entrada (°C) T salida (°C)

1 60 0.032 3.6 0.002 285 296.1
2 60 0.008 3.6 0.002 390 285
Apéndice 3

Esquema simplificado de la configuracion adiabatica
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CH; = 4.71 kmol/h CH, = 5.64 kmol/h CH, = 6.25 kmol/h CH, = 6.64kmol/h

H,= 12.07 kmol/h H,= 8.33 kinol/h H,= 5.88 kmol/h H,=4.28 kmol/h
CO0,=2.80 kmol/h CO0,=1.85 kmol/h CO;= 1.24 kimol/h CO= 0.33 kmol/h
Inyeccion de vapor X global = 61.37 % X global = 76.05 % X global = 84.08 % X global = 89.28 %
T=283°C T=311°C T=326°C =317

H,= 31.23 kmol/h

€0,= 7.8 kmol/h [ =270 °C
<

CH,= 6.9 kmol/h
o H;=3.23 kmol/h

CO,= 0.57 kmol/h
X global = 92.72 %

>

i
(s

]
&
(g

(g

©

©

Nota. Elaborado en LucidChart con base en Colelli et al, 2025.

Apéndice 4

Esquema simplificado de la configuracion con enfriamiento.

CH,= 7.35 kmol/h
H; = 1.88 kmol/h
CO; = 0.42 kmolfh
X global = 9412 %
T=380°C

—
)
\ o

~ lT - 270°C l
H; = 31.23 kmalih e . S
€0, = 7.80 kmol/h

-,
L/
™
L/

————

Vapor de agua Vapor de agua

CHy= 7.69 kmol/h
H, = 0.55 kmal/h
CO; = 0.02 kmol/h
X global = 97.08 %

Agua Agua
C

\

T=342°C |T_334“C

@ -0.93 MMBtU/h — o4 -004 MMBtU/R P
N 7 D
—

Agua Agua

Nota. Elaborado en LucidChart con base en Colelli et al, 2025.
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Apéndice 5

Flujos molares de alimentacion (kmol/h) para la configuracion adiabatica obtenidos en este

52

trabajo.
Compuesto R1 R2 R3 R4 R5 Producto
COz 7.8 2.81 1.85 1.24 0.83 0.57
H: 31.2 12.08 8.33 5.88 4.28 3.23
CHa 0 4.71 5.64 6.25 6.64 6.90
H20 72.1 4.32 1.47 0.76 0.66 0.02
Apéndice 6

Flujos molares de alimentacion (kmol/h) en la configuracion con enfriamiento de este trabajo.

Compuesto R1 R2 Producto
CO2 7.8 0.43 0.24
H2 31.2 1.90 1.15
CHs 0 7.35 7.54
H20 50 32 0.02
Apéndice 7

Perfiles de temperatura, presion y conversion de la configuracion adiabatica de este trabajo con

un aumento del 20% en la longitud de los tres primeros reactores.
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Apéndice 8

Longitud del reactor (m)

(C) Conversiones globales de cada reactor

Perfiles de temperatura, presion y conversion de la configuracién con enfriamiento de este

trabajo con un aumento del

Temperatura (°C)
E B £ %2 & B

8

0 04 08 12 16 2

Longitud delreactor (m)

20% en la longitud de los 2 reactores.

15,50
15,00M
_ 1450
R & —a—r1
—é—R2 1400 —a—R2
5
4
& 1350
13,00 b—t—n = ka3
12,50
24 28 32 35 4 44 0 04 08 12 18 2 24 28 32 36 4 44

Longitud del reactor (m)
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(A) Perfiles de temperatura (B) Perfiles de presion
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o —8—R1
‘-0’ 40%

=S —&—R2
30%
20%
10%
0%
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Longitud delreactor (m)

(C) Conversiones globales de cada reactor

Apéndice 9
Conversion vs Temperatura para la configuracion adiabatica de este trabajo, Colelli et al.
(2024) y Jimenez (2025).
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30% —@— ESTETRABAJO
20%
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Apéndice 10

Conversiones globales de la configuracion adiabatica de este trabajo, Colelli et al. (2024) y
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Jimenez (2025).

Caso Reactor 1 Reactor 2 Reactor 3 Reactor 4 Reactor 5
Colelli (2024)  56.4% 84.5% 92.3% 98.7% 99.8%
Jimenez (2025) 52% 80% 91% 96% -
Este Trabajo 61.4% 76% 84.1% 89.3% 92.7%

Apéndice 11

Flujos molares de salida de cada reactor en la configuracion adiabatica reportados en este
trabajo, Colelli et al. (2024) y Jimenez (2025).

Compuesto Reactor 1 Reactor 2 Reactor 3 Reactor 4 Reactor 5
P (kmol/h) (kmol/h) (kmol/h) (kmol/h) (kmol/h)
2.81 1.85 1.24 0.83 0.57
CO; (3.40) (1.20) (0.60) (0.10) (0.017)
[3.71] [1.58] [0.71] [0.31] [-]
12.08 8.33 5.88 4.28 3.23
H2 (13.60) (5.10) (1.80) (0.40) (0.072)
[14.87] [6.45] [2.95] [1.35] [-]
4.71 5.64 6.25 6.64 6.91
CHgq (4.40) (6.50) (7.30) (7.70) (7.78)
[4.09] [6.19] [7.06] [7.46] [-]

Nota. Los flujos reportados por Colelli se muestran entre paréntesis y los reportados por Jimenez

se muestran entre corchetes

Apéndice 12

Flujos molares de salida de cada reactor (kmol/h) en la configuracion con enfriamiento
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reportados por Colelli et al. (2024), Jimenez (2025) y este trabajo.

Reactor 1 (kmol/h) Reactor 2 (kmol/h)
Compuesto
[1] [2] [3] [1] [2] 3]
CO2 0.137 1.28 0.43 0.00001 0.29 0.24
H: 0.730 5.14 1.90 0.183 1.24 1.15
CHs 7.641 6.52 7.35 7.778 7.50 7.54

Nota. [1] Colelli et al., 2024. [2] Jimenez (2025). [3] Este trabajo.
Apéndice 13

Conversion vs Temperatura para la configuracion con enfriamiento de este trabajo, Colelli et
al.(2024) y Jimenez (2025).

100%

.TL.
90% 1
[

80% -

70% v
60% s

50% 7 —8— JIMENEZ

% Conversién

40% 7 COLELLI
30% e ——@— ESTE TRABAIO

20% 1

10% - s
0% ' Jl

160 220 280 340 400 460 520

Temperatura (°C)

Apéndice 14
Flujo de vapor de agua en kmol/h alimentado para cada variacion de flujo de hidrogeno

alimentado, temperatura de alimentacion y presion de alimentacién en la configuracion
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adiabatica.
Variacion Flujo H> Temperatura Presion
-30% 53 80 62
-20% 60 80 66
-10% 66 80 69
-5% 69 24.45 71
base 72.1 72.1 72.1
5% 71 76 73
10% 68.8 81 74
20% 64 91 75
30% 58.6 104 77
Apéndice 15

Gréficas de conversion vs temperatura de las variaciones de flujo de H; para la configuracion

adiabatica de este trabajo.
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Apéndice 16
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(D) Variacion + 30%

Perfiles de temperatura de las variaciones de flujo de H. para la configuracion adiabatica de

este trabajo.
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(C) Reactor 3 (D) Reactor 4
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Apéndice 17
Perfiles de presion de las variaciones de flujo de H2 para la configuracion adiabatica de este
trabajo.
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(C) Reactor 3
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Apéndice 18

Perfiles de conversion de las variaciones de flujo de H» para la configuracion adiabética de este

trabajo.
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Apéndice 19

Longitud del reactor (m)

(E) Reactor 5

61

Conversiones globales de las variaciones de flujo de H2 para la configuracion adiabética de este

trabajo.
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Variacion R1 R2 R3 R4 R5
45.40% 62.62% 69.43% 72.33% 73.10%
-30% (68.46%) (72.11%) (72.78%) (72.97%) (73.36%)
50.92% 70.35% 77.73% 80.25% 82.11%
-20% (78.01%) (82.13%) (81.99%) (82.94%) (82.50%)
56.14% 73.04% 81.05% 85.97% 89.03%
-10% (87.44%) (99.99%) (92.54%) (91.93%) (91.97%)
58.65% 74.29% 82.53% 87.72% 91.04%
-5% (91.95%) (96.20%) (96.89%) (97%) (96.86%)
61.06% 75.67% 83.88% 89.19% 92.62%
base (96.09%) (99.98%) (100%) (100%) (100%)
61.29% 76.22% 84.72% 90.13% 93.49%
5% (99.17%) (100%) (100%) (100%) (100%)
60.85% 76.14% 85.12% 90.16% 94.02%
10% (99.91%) (100%) (100%) (100%) (100%)
58.08% 75.38% 85.49% 90.03% 94.85%
20% (99.99%) (100%) (100%) (100%) (100%)
57.91% 75.74% 83.66% 92.75% 94.70%
30% (100%) (100%) (100%) (100%) (100%)

Nota. La conversion de equilibrio se presenta entre paréntesis.

Apéndice 20
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Tiempos de residencia para las variaciones de flujo de H para la configuracion adiabatica de

este trabajo.

9.0

8.0 73.10%

7.0 82.11%

60 89.03%
91.04%  92.62% g3 4905

>0 04.02%

94.85%
4.0  94.70%

3.0

Tiempo de residencia (s)

2.0

1.0

0.0

-20% -10% -5%

HR1 WR2 WR3 WR4 MRS

Nota. La conversidn global de cada variacidn se presenta sobre cada barra.

Apéndice 21

Perfiles de temperatura para las variaciones de temperatura de entrada para la configuracion

adiabatica.
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Apéndice 22

Longitud del reactor (m) Longitud del reactor (m)

(C) Reactor 3 (D) Reactor 4

—-5% —-10% —-20% —-30% —base —5% —10% —20% —30%

Temperatura (°C)

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2 2.2 2.4
Longitud del reactor (m)
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1.8

2

22

2.4
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Perfiles de presidn para las variaciones de temperatura para la configuracion adiabética de este
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Perfiles de conversidn para las variaciones de temperatura para la configuracion adiabatica de
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este trabajo.

100%
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Longitud del reactor (m)

(C) Reactor 3

Conversion

100%
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Conversiones globales para las variaciones de temperatura para la configuracion adiabatica de

este trabajo.

Variacion R1 R2 R3 R4 R5

0% 58.74% 76.64% 85.06% 90.87%

-30% (0%) (100%) (100%) (100%) (99.99%)
0.05% 58.70% 75.45% 84.36% 90.35%

-20% (0%) (100%) (100%) (100%) (99.99%)
0.81% 58.98% 77.21% 85.55% 90.83%

-10% (0%) (100%) (100%) (99.99%) (99.99%)
34.33% 71.12% 81.95% 87.77% 91.64%
-5% (0%) (100%) (100%) (100%) (100%)
62.06% 75.67% 83.88% 89.19% 92.62%
base (96.09%) (99.98%) (100%) (100%) (100%)
59.73% 75.48% 83.94% 89.06% 92.70%
5% (96.26%) (100%) (100%) (99.99%) (100%)
58.19% 74.96% 83.52% 88.85% 92.53%

10% (94.92%) (100%) (100%) (100%) (99.95%)
54.79% 73.96% 82.80% 88.52% 92.47%
20% (94.99%) (100%) (100%) (100%) (100%)
50.73% 73.01% 83.01% 88.70% 02.44%

30% (95%) (100%) (99.85%) (100%) (100%)
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Nota. La conversion de equilibrio se presenta entre paréntesis.

Apéndice 25

Tiempo de residencia para las variaciones de temperatura para la configuracion adiabatica de

este trabajo.

6.0

02.62%
02.70%

5.0
02.53%

01.64%

92.47%

4.0
92.44%

3.0

2.0 0
90.87% 90.35%

Tiempo de residencia (s)

1.0

0.0

-20% -10% -5% base 5%

ER]1 WR2 WMR3 WR4 MRS

Nota. La conversion global de cada variacion se presenta sobre cada barra.

Apéndice 26

Perfiles de temperatura para las variaciones de presion para la configuracion adiabatica de este

trabajo.
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Apéndice 27

Perfiles de presidn para las variaciones de presion para la configuracion adiabatica de este

trabajo.

Longitud del reactor (m)

(E) Reactor 5
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(C) Reactor 3 (D) Reactor 4

30%

—-5% —-10% —-20% —-30% —base —5% —10% —20% —30%

0 02 04 08 08 1 12 14 16 18 2 22 24
Longitud del reactor (m)
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Perfiles de conversidn para las variaciones de presion para la configuracion adiabética de este

trabajo.
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70%
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Conversiones globales para las variaciones de presion para la configuracion adiabatica de este

trabajo.
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Variacion R1 R2 R3 R4 R5

53.81% 73.24% 82.93% 88.55% 92.29%

-30% (81.28%) (99.96%) (100%) (100%) (99.68%)
57.71% 74.67% 83.49% 88.78% 92.51%

-20% (88.24%) (100%) (100%) (99.99%) (99.96%)
59.73% 75.31% 83.59% 88.88% 92.47%

-10% (93.96%) (100%) (99.94%) (100%) (99.87%)
60.37% 75.73% 83.87% 89% 92.51%

-5% (95.70%) (100%) (100%) (100%) (99.99%)
61.06% 75.67% 83.88% 89.19% 92.62%
base (96.09%) (99.98%) (100%) (100%) (100%)
61.63% 75.90% 83.82% 89.10% 92.66%

5% (96.22%) (100%) (100%) (100%) (99.99%)
62.15% 75.96% 84.49% 89.78% 03.01%
10% (96.34%) (99.49%) (100%) (99.97%) (100%)
62.99% 71.61% 88.97% 90.59% 92.77%
20% (96.55%) (100%) (100%) (99.98%) (100%)
63.89% 71.95% 89.53% 91.02% 02.81%
30% (96.72%) (100%) (100%) (100%) (100%)

Nota. La conversion de equilibrio se presenta entre paréntesis.

Apéndice 30
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Tiempo de residencia para las variaciones de presion para la configuracion adiabatica de este

trabajo.
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o
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Nota. La conversidn global de cada variacién se presenta sobre cada barra.

Apéndice 31
Perfiles de temperatura de las variaciones de flujo de Hz para la configuracion con enfriamiento

de este trabajo.

—-30%
—_—-20%

Temperatura (°C)

0 0.4 08 1.2 16 2 24 28 3.2 36 0 0,4 0,8 12 16 2 24 28 3,2 3,6

Longitud del reactor (m) Longitud delreactor (m)
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(A) Reactor 1 (B) Reactor 2
Apéndice 32
Perfiles de presion de las variaciones de flujo de Hz para la configuracion con enfriamiento de

este trabajo.
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Apéndice 33

Perfiles de conversion de las variaciones de flujo de Hz para la configuracion con enfriamiento

de este trabajo.
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(A) Reactor 1 (B) Reactor 2

Apéndice 34

Graficas de conversion vs temperatura de las variaciones de flujo de H2 para la configuracion

con enfriamiento de este trabajo.
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Apéndice 35
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Conversiones globales de las variaciones de flujo de H2 para la configuracion con enfriamiento

de este trabajo.

Variacion R1 R2

63.88% 70.08%

-30% (65.64%) (74.81%)
75.61% 80.13%

-20% (76.76%) (80.19%)
85.95% 90.24%
-10% (86.06%) (100%)
90.33% 94.94%
-5% (90.72%) (100%)
93.95% 96.90%
Base (94.74%) (100%)
96.64% 09.38%
5% (96.75%) (100%)
08.32% 99.66%

10% (98.44%) (99.11%)
08.81% 09.70%

20% (99.69%) (99.93%)
96.61% 09.89%

30% (100%) (99.98%)

Nota. La conversion de equilibrio se presenta entre paréntesis.
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Apéndice 36
Tiempos de residencia para las variaciones de flujo de H para la configuracion con

enfriamiento de este trabajo.

14,00
12,00
10,00
8,00
6,00

4,00

Tiempo de residencia ()

2,00

0,00

Nota. La conversidn global de cada variacidn se presenta sobre cada barra.

Apéndice 37
Perfiles de temperatura de las variaciones de la temperatura de alimentacion para la

configuracion con enfriamiento de este trabajo.
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Apéndice 38

(A) Reactor 1

(B) Reactor 2

Perfiles de presion de las variaciones de la temperatura de alimentacion para la configuracion

de reactores con enfriamiento de este trabajo.

15,04

14,97

14,90

14,83

Presién (bar)

14,76
14,69

14,62
0 04

Apéndice 39
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(B) Reactor 2

3.2

Perfiles de conversion de las variaciones de la temperatura de alimentacion para la

configuracion con enfriamiento de este trabajo.
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Apéndice 40

Conversiones globales de las variaciones de la temperatura para la configuracion con

enfriamiento de este trabajo.

Variacion R1 R2

90.90% 98.78%

-30% (100%) (99.99%)
91.96% 98.80%

-20% (100%) (99.99%)
93.25% 98.87%

-10% (99.27%) (99.98%)
93.76% 98.90%
-5% (96,72%) (100%)
93.95% 08.94%
Base (94.73%) (100%)
03.98% 99.06%
5% (94.57%) (100%)
03.96% 99.07%

10% (94.98%) (99.97%)
03.95% 99.05%
20% (94.29%) (100%)
94.94% 09.06%
30% (94.97%) (100%)

79
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Nota. La conversion de equilibrio se presenta entre paréntesis.

Apéndice 41
Tiempos de residencia para las variaciones de temperatura para la configuracién con

enfriamiento de este trabajo.
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Nota. La conversion global de cada variacion se presenta sobre cada barra.

Apéndice 42
Perfiles de temperatura de las variaciones de la presion de alimentacion para la configuracion

con enfriamiento de este trabajo.
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Apéndice 43

Perfiles de presion de las variaciones de la presion de alimentacion para la configuracion con

enfriamiento de este trabajo.
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Apéndice 44

Perfiles de conversidn de las variaciones de la presion de alimentacion para la configuracién

con enfriamiento de este trabajo.
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100% 80%
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Apéndice 45

Conversiones globales de las variaciones de la presion para la configuracion con

enfriamiento de este trabajo.

Variacion R1 R2
03.10% 08.39%
-30% (94.59%) (99.98%)
03.44% 97.66%
-20% (94.62%) (99.96%)
03.72% 97.18%
-10% (94.65%) (99.95%)
03.84% 97.02%
-5% (94.67%) (99.93%)
03.95% 96.90%

Base (94.74%) (100%)
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94.05% 96.80%
5% (94.76%) (100%)
94.33% 96.69%
10% (94.78%) (100%)
94.31% 96.62%
20% (94.84%) (100%)
94.46% 96.55%
30% (94.96%) (100%)

Nota. La conversidn de equilibrio se presenta entre paréntesis.

Apéndice 46
Tiempos de residencia para las variaciones de presion para la configuracién con

enfriamiento de este trabajo.

14.0

120

-
=
=1

. 57.66%
98.390%
5.2
40
& 3.4
0.0
30 -20%  -10%

Nota. La conversion global de cada variacion se presenta sobre cada barra.

Thempa de residancia (5]
2

mRl mA2
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Apéndice 47
Representacion cinética en Aspen Plus
[ @ Configuration | @Kinetic | Equilibrium  Custom [Activity I GLHHW Adsorption ] Kinetics Summary I Comr
[Kinetic factor][Driving force]
Reaction class GLHHW Rate Expression =
[GLHHW Adsorption]
~Kinetic factor ~Driving Force
If To is specified Kinetic factor =k(T/To) N e ~(E/R)[1/T-1/To] Reacting phase Vapor v
If To is not specified ~ Kinetic factor =kT N e “E/RT [Ci] basis Partial pressure v
K 10.9 [Ci] units KPa v
Rate basis Cat (wt) v
n 0
E 57.4165 kJ/mol v
To C v
Custom Term
Reaction rate units kmol/kg-hr v
~ Driving force expression
- Reverse rate calculation option
© Compute reverse rate using microscopic reversibility
@ Specify rate const. and conc. exponents for forward and reverse reactions
~ Concentration exponents
Specify parameters for Forward ~ reaction rate
Reactants Exponent Products Exponent
co2 1 CH4 0
H2 0.5 WATER 0
- Coefficients for driving force constant
A 0 B 0 C 0 D 0
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K2=6.12E-11*exp(9971.13/T)
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~ Concentration exponents y
Specify parameters for Reverse ~ reaction rate
Reactants Exponent Products Exponent
co2 0 CH4 1
H2 -3.5 WATER 2
- Coefficients for driving force constant
A 35.2837 B -22430 C 0 D
~GLHHW adsorption parameters
GLHHW No @1 ¥ Adsorption exponent 2
~ Concentration exponents
Component Term no. 1 Term no. 2 Term no. 3 Term no. 4 Term no. 5
CH4 0 0 1 0
H2 0 1 0 -1
WATER 0 0 0 1
Ads.={K1 + K2*[H2] + K3*[CH4] + K4*[H2]~-1*[WATER]}*2
~Adsorption constants
Term No @1 -
A 0 B 0 C 0 D
K1=1
~ Adsorption constants
Term No @2 v
A -23.5169 B: 9971.13 C: 0 0
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- Adsorption constants
Term No @3 A
A -11.9209 B: 4604.28 C: 0 D: 0
K3=6.65E-06%exp(4604.28/T)
- Adsorption constants
Term No Q24 A
A 7.47873 B: -10666.4 C: 0 D: 0
K4=1.77E+03%exp(-10666.35/T)

Apéndice 48

Representacion cinética de la configuracion con enfriamiento en Aspen Plus

[@Cnnfiguration & Kinetic | Equilibrium | Custom |Activit}r |GLHHWAdsarptian |KineticsSummar}r Comments

MNew ‘ Copy | Paste |Ec|it|nput]

Mo, Mame Reaction class Active Reversible Stoichiometry

1 C02-CH4 GLHHW CO2 +4H2 --= CHA(MIXED) + 2 H2O(MIXED)
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TNCOZ2 +4H2 --» CHAMIXED]) + 2 H2O(MIXED) - +| Reaction is reversible

[Kinetic factor][Driving force]

Reaction class GLHHW Rate Expression r=
[GLHHW Adsorption]
Kinetic factor Driving Force
If To is specified Kinetic factor =k(T/To) N e ~(E/RI[1/T-1/To] Reacting phase Vapor
If To is not specified  Kinetic factor =kT " e -E/RT [Ci] basis Partial pressure
" 2.20¢+16 [Ci] units KFPa
Rate basis Cat (wt)
n Q
E 244 kd/mol -
To c -

Custormn Term

Reaction rate units  kmolfkg-hr -

Driving force expression
Reverse rate calculation option

Compute reverse rate using microscopic reversibility

@ Specify rate const. and conc. exponents for forward and reverse reactions

Concentration exponents

Specify parameters for Forward ¥ reaction rate
Reactants Exponent Products Exponent
o2 1 CH4
H2 0.5 H20

Coefficients for driving force constant
A -35,2837 B 22430 is 0 D 0

Concentration exponents

Specify pararmeters for Reverse * reaction rate
Reactants Exponent Products Exponent
co2 CH4 1
H2 -3,3 H20 2

Coefficients for driving force constant
A 0 E 0 C o D o
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~GLHHW adsorption parameters

GLHHW Mo &1 * Adsorption exponent 2
~Concentration exponents
Component Term no. 1 Term ne. 2 Term no. 3 Termn no. 4
CH4 0 0 1 0
H2 -1
H20 0 0 1

Ads.={K1 + K2 [H2] + K3*[CH4] + K4*[H2]~-1*[H20]1~2

Term no. 5

~Adsorption constants

Term Mo @1 -
A 0 B R 0 D 0
K1=1

~Adsorption constants

Term Ne &2 A
A -23,5169 B 997113 < 0 0
kK2=612E-11"exp(9971,13/T)
~Adsorption constants
Term Mo &3 -
A -11,9209  B: 460428 < o 0
K3=6,65E-06%exp (4604, 28/T)
~Adsorption constants
Term Mo &4 -
A 747873 B -10666,4 C: 0 0

Kd=1,77E+03%exp(-10666,35/T)
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