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요 약

Water gas shift reaction(WGSR)이 일어나는 파이럿 규모 고온반응기에서의 거동 및 성능을 예측하기 위하여 수학

적 모델을 수립하고 모사를 수행하였다. 반응기의 형상, 유체 및 열 이동에 대해 상세한 모델링이 가능한 전산유체역

학 기법과 공정시스템 공학에서 사용되는 공정모사 기법을 함께 사용한 multiscale 모델링 및 모사를 수행하였으며, 그

결과를 일반 공정모사와 비교하였다. Multiscale 모사를 통해 CO의 전환율은 최고 0.85, 발열반응으로 인해 충전층의

온도는 약 720 K까지 오름을 알 수 있었다. 또한 동적모사를 통해 시간에 따른 반응기내에서의 온도분포, 전환율 분포

등의 주요한 변수 및 성능들의 시간에 따른 변화를 예측할 수 있었다. Multiscale 모사 기법은 파이럿 규모의 반응기뿐

아니라 상업규모의 공정에 대해 실제 상황을 상세히 반영하여 정확한 예측이 가능하므로, 상업공정 설계에 주요한 기

술로 사용될 수 있다. 

Abstract − In view of the analysis of the phenomena and the prediction of the performance, mathematical modelling

and simulation of a high temperature pilot reactor for water gas shift reaction (WGSR) has been carried out. Multiscale

simulation incorporated computational fluid dynamics (CFD) technique, which has the capability to deal with the reac-

tor shape, fluid and energy transport with extensive degree of accuracy, and process modeling technique, which, in turn

is responsible for reaction kinetics and mass transport. This research employed multiscale simulation and the results

were compared with those from process simulation. From multiscale simulation, the maximum conversion of was pre-

dicted approximately 0.85 and the maximum temperature at the reactor was calculated 720 K, resulting from the heat of

reaction. Dynamic simulation was also performed for the time transient profile of temperature, conversion, etc. Consid-

ering the results, it is concluded that multiscale simulation is a safe and accurate technique to predict reactor behaviors,

and consequently will be available for the design of commercial size chemical reactors as well as other commercial unit

operations.
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1.서 론

지구 온난화로 대표되는 환경 문제의 해결과 지속발전을 가능하게 하

는 신재생에너지로써 수소경제학은 현대 사회가 해결해야 할 가장 중

요한 이슈 중의 하나로 자리매김하고 있으며, 이에 따라 경제적이고 효

율적으로 수소를 생산하고 이용하기 위한 공정에 대한 연구가 활발히

진행되고 있다. 수소의 생산방법으로 steam reforming, naphtha reforming,

resid partial oxidation, coal gasification, water electrolysis 등이 주로 사

용된다[1]. 그러나 steam reforming과 naphtha reforming 공정의 경우 목

적물로 수소뿐 아니라 촉매의 피독으로 작용하는 일산화 탄소가 부산

물로 생성되어 이를 효과적으로 제거하는 것이 중요한 문제로 대두되

고 있다. Water gas shift reaction(WGSR)은 일산화탄소와 수증기가 반

응하여 이산화탄소와 수소를 생성하는 공정으로 수소를 얻을 수 있음

은 물론, 일산화탄소를 근원적으로 제거함으로써 다음 공정에 악영향을
†To whom correspondence should be addressed.
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끼치는 것을 막을 수 있다는 장점을 가지고 있다. 

또한 원유의 가격이 날로 급등하고 있고, 원유자원이 전혀 없는 우리

나라의 실정을 감안하였을 때, 석유화학, 정유공정 등에서 나오는 부산

물 가스성분을 유효 적절하게 재사용해야 할 필요성이 점차 증가되고

있다. WGSR은 부산물 가스성분 중 일산화탄소의 함유량이 많아 이에

대한 처리가 요구될 경우 매우 효과적인 공정으로[2] 이에 대한 설계 원

천기술의 확보를 위한 노력이 필요한 시점이다. 

WGSR의 성능을 예측하기 위한 모델링 및 모사는 촉매의 종류와

용도에 따라 다양하게 시도되어 왔다. Signh과 Saraf[3, 4]는 높은 온

도(300~350 oC)와 낮은 온도(230~260 oC)에서 각각 다른 촉매를 사

용하여 공정모사를 수행하였으며, 최근 Choi와 Stenger[5]는 연료전

지에 사용되는 수소생산을 위한 반응기의 반응속도 및 반응기 모사

를 수행하였다. 반응속도에 대한 연구는 요소반응을 기반으로 한

microkinetics에 대한 연구와[6, 7], 총괄 반응속도론에 대한 연구

[8, 9] 등이 병행하여 진행되었으며, Callagahn 등[10]은 Cu 촉매에

서의 microkinetic 모델을 제시하고 이를 사용하여 반응기에 대한 모

사를 수행하였다. 

그러나 현재까지 수행된 연구들은 반응기 내의 흐름을 플러그 흐름

으로 가정함으로써 실제 유체 흐름을 제대로 반영하고 있지 않으며 반

응에 큰 영향을 미치는 여러 전달 현상 등이 실제의 공정과 차이를 보

이고 있다. 플러그 흐름이나 완전혼합 등의 이상적인 유체의 흐름은 유

체의 채널링, 순환흐름, 정체영역 등의 이유로 비 이상성을 띠게 되며

이는 유체의 이동이 관련된 모든 종류의 장치에 있어 성능을 떨어뜨리

는 주원인으로 작용하게 된다[11]. 따라서 유체의 실제 이동 및 전달현

상을 제대로 고려하지 않고 통제된 상태의 실험 및 이를 기반으로 하는

공정모사는 실제 상업공정의 설계 및 운전을 제대로 설명해 주고 있지

못하고 있으며, 이를 소위 “scale-up mystery”로 명명하고 그 차이를 경

험에 의해 얻어진 안전인자 등을 통하여 해결하고 있다. 

최근 화학반응기 설계 및 공정전반에 대한 새로운 해석방법으로 주

목을 받고 있는 multiscale 기법은 대상공정의 시간 및 공간의 스케일이

서로 상이한 경우 이를 해결하기 위한 방법으로 제시 되었다[12, 13]. 반

응기 해석의 경우 반응기의 형태에 따라 변화하며 미시적 거동에 해당

되는 유체의 흐름과 이동현상은 전산유체역학(computational fluid

dynamics, CFD)의 기법을 통하여 계산되며, 반응기 전체 및 반응속도

의 경우 공정시스템 공학의 공정모사 기술을 사용하여 계산하게 된다.

두 개의 연산부분은 동시적으로 서로 정보를 교류함으로써 비이상성을

고려한 반응기 모사 및 설계를 수행할 수 있다. 본 연구는 CFD 모사와

공정모사 기술을 함께 사용하는 multiscale 기법을 기반으로 하여 파일

럿 규모의 WGSR 반응기 거동을 예측하였다. 

2. WGSR과 대상공정

WGSR은 수소제조 및 일산화탄소 제거를 위해 많이 사용되는 공정

으로 불균질 촉매에 의해 진행되는 발열반응 공정이다. 

C=

상업공정의 경우 높은 순도가 요구되지 않을 경우 고온에서 운전되

는 고온반응기를 단독으로 사용하고 높은 순도가 요구되는 경우 고온

반응기와 고온반응기 출구흐름을 원료로 하는 저온 반응기를 연속으로

사용하게 된다[2]. 이 경우, iron-based 촉매는 300~450 oC에서 운전되

는 고온반응기의 촉매로, copper-based 촉매는 200~250 oC에서 운전되

는 저온반응기의 촉매로 각각 사용된다. 

Fig. 1에서는 본 연구에 사용된 고온반응기를 나타내었다. 반응기의

전체길이는 2.23 m, 충전층의 길이는 1.2 m, 도입부와 충전층의 직경은

각각 0.21 m, 0.45 m이며 장치의 상세한 크기는 Table 1에 나타내었다.

기체 상태의 CO, CH
4
는  H

2
O 가스와 함께 고온반응기의 하부를 통하

여 유입된다. 유입된 반응물은 iron-base 촉매로 이루어진 충전층을 지

나면서 WGSR이 일어난다. 

H
2
O g( ) CO g( )+ CO

2
g( ) H

2
g( ) ΔH,+ 41.1 kJ mol⁄–=

Fig. 1. Schematic of WGSR reactor.

Table 1. Dimensions of WGSR reactor

Parameters Value Unit

L
1

0.15 [m]

L
2

0.6 [m]

L
3

1.2 [m]

L
4

0.23 [m]

L
5

0.15 [m]

L
6

0.21 [m]

L
7

0.45 [m]

L
8

0.21 [m]

L
9

0.012 [m]
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3. 수학적 모델링

3-1. 공정모사를 위한 수학적 모델

공정모사는 대상 화학공정의 거동을 관심 있는 여러 조건에 대하여

예측하는 수학적기번을 말하며, 물리/화학적 기본원리에 의하여 수립된

공정모델을 기초하여 수행된다. 예측된 결과에 의해 공정설계가 수행되

는 것이 일반적이며, 현재 ASPEN Plus, PRO/II, gPROMS[14]와 같은

상용 소프트웨어가 이를 위하여 많이 사용된다. ASPEN Plus, PRO/II

와 같이 아이콘을 기반으로 한 소프트웨어의 경우 공정의 수학적 모델

이 내재되어 있어 사용자가 이에 대한 추가적인 노력이 필요 없고 사용

이 간편하다는 장점이 있으나, 수학적 모델을 수정하는 것이 불가능한

구조로 되어 있어 유연성이 떨어진다. 본 연구에서는 equation-oriented

소프트웨어인 gPROMS를 사용하여 공정모사를 수행하였다. 이 경우 대

상공정에 대한 수학적 모델을 사용자가 전부 수립해야 하는 불편은 있

으나, 연구 목적에 따라 수학적 모델의 상세도(level of abstraction)를 조

절할 수 있어 본 연구의 수행에 적합하다. 공정모사를 위하여 수립된 수

학적 모델은 Table 2에 수록하였으며 수학적 모델에 사용된 source term은

Table 4에 수록하였다. Source term은 반응, 물질전달 등에 의해 수지식

에 영향을 주는 항을 말한다. 

3-2. Multiscale 모사를 위한 수학적 모델

공정모사 계통의 소프트웨어는 복잡하고 넓은 범위(다성분계공정, 다

상공정, 반응공정 등)의 연속 및 불연속공정과 정상상태 및 비정상상태

에 대한 특성을 정확히 예측할 수 있으며, 물질의 상변화, 화학반응, 결

정화, 전기화학 등을 효과적으로 처리할 수 있다. 그러나 이 계통의 소

프트웨어는 대상공정의 형상에 대한 상세한 수학적 기술을 본질적으로

할 수 없으며 유체흐름을 정확히 계산할 수 없다는 단점을 갖는다. 따

라서, 대상 단위장치의 형상이 복잡할수록, 크기가 커질수록 오차가 점

차 늘어나게 되며 이는 반응기 설계와 같이 정밀도가 요구되는 경우에

대하여 한계를 갖게 된다. 

다양한 형상에 대한 유체 및 열의 이동에 대한 연구는 CFD 분야에

서 오랫동안 집중적으로 연구해온 분야로써, Fluent[15], STAR-CD 등

의 상용 CFD 소프트웨어 등은 여러 분야의 다양한 공정에 대한 모사

및 해석을 통하여 신뢰성을 인정 받고 있다. 

그러나 CFD 소프트웨어는 유체의 흐름을 해석하는 것을 주임무로

설계된 도구로 기계, 항공 분야에서 주로 사용되어왔으며, 이에 따라 화

학반응, 상변화 등 에 대하여 많은 취약점을 보이고 있다. 따라서 본 연

구에서는 화학반응을 정확히 모사할 수 있는 공정모사기인 gPROMS와

반응기의 형상을 정확히 기술하며 유체 및 열 이동을 모사할 수 있는

Table 2. Mathematical description for process model

Governing equations Mathematical expression Source term

Mass balance +

Momentum balance

Energy balance Sh

ε
∂Ci

∂t
--------  

∂
∂z
----- εuzCi( ) ∂

∂z
----- εDi j,

∂Ci

∂z
--------⎝ ⎠

⎛ ⎞ ∂
∂r
----- εDi j,

∂Ci

∂r
--------⎝ ⎠

⎛ ⎞+ +–=
1

r
---
∂
∂r
----- εDi j,

∂Ci

∂r
--------⎝ ⎠

⎛ ⎞ R̂i r,+ R̂i r,

dp

dz
------  

150μf 1 ε–( )2

dp
2ε3

-------------------------------uz–=

ερfCpf
∂T
∂t
------

∂
∂Z
------ εuzρfCpfT( )–

∂
∂z
----- εkf

∂T
∂t
------⎝ ⎠

⎛ ⎞ ∂
∂r
----- εkf

∂T
∂r
------⎝ ⎠

⎛ ⎞ 1

r
---
∂
∂r
----- εkf 

∂T
∂r
------⎝ ⎠

⎛ ⎞ Sh+ + + +=

Table 3. Mathematical description for multiscale model

Governing equations Mathematical expression Source term

Mass balance Sm

Species balance

 Laminar Flows

  Turbulent Flows

Si

Momentum balance

=

Sd

Energy balance Fluid zone

Porous media zone 

  

Sh

Standard k-ε model

Sf
h

∂ρ
∂t
------ ∇ ρu( )⋅+ Sm=

∂
∂t
---- ρYi( ) ∇ ρuYi( )⋅ ∇ Ji⋅ Si+–= =

Ji ρDi m, ∇Yi–=

Ji ρDi m,

μi

SCt

------+⎝ ⎠
⎛ ⎞∇Yi–=

∂
∂t
---- ρu( ) ∇ ρuu( )⋅+ ∇p– ∇ τ=( ) ρg Sd+ +⋅+=

τ= μ ∇u ∇u
T

+( ) 2

3
---∇ uI⋅–

∂
∂t
---- ρE( ) ∇ u ρE p+( )( )⋅+ ∇ keff∇T hjJj

j
∑– τ=   . ueff( )+⎝ ⎠

⎛ ⎞ Sh+⋅=

∂
∂t
---- ερfEf 1 ε–( )ρsEs+( ) ∇ u ρfEf p+( )( )⋅+ ∇ keff∇T hiJi

i
∑– τ= . u( )+⎝ ⎠

⎛ ⎞ Sf

h
+⋅=

keff γkf 1 γ–( )ks+=

∂
∂t
---- ρkt( ) ∂

∂xi
------- ρktui( )+

∂
∂xj
------- μ

μt

σkt

------+⎝ ⎠
⎛ ⎞∂kt

∂xj
------- Gk Gb ρεt YM––+ +=

∂
∂t
---- ρεt( ) ∂

∂xi
------- ρεtui( )+

∂
∂xj
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Fluent를 동시에 혼합하여 사용한 multiscale 기법을 사용하여 모델링 및

모사를 수행하였다. 두 소프트웨어의 모사 범위 및 정보 교환을 Fig. 2

에 간단히 나타내었다. Fluent에서는 유체흐름과 질량, 에너지, 모멘텀

수지의 해법을 책임지게 되며 반응에 의해 변화되는 부분은 gPROMS

에서 연산된다. 각자의 연산을 위해 필요한 정보는 인터페이스를 통하

여 실시간으로 계속 상호 교환된다. 

Multiscale 모사를 위해 사용된 수학적 모델은 Table 3과 Table 4에

기술하였다. 

반응기 내부에서 유체는 고체 경계와 접촉하거나 유속이 다른 두 흐

름 층 dp 접촉하여 난류현상이 발생하게 된다. 난류에 발생되는 요동속

도는 모멘텀, 에너지, 농도와 같은 변화하는 양들과 혼합하여 또 다른

난류를 발생하기 때문에, 직접적으로 계산하기에는 많은 어려움이 따른

다. 따라서, 난류 현상을 계산하기 위해서는 많은 변수들이 필요하며,

이러한 변수를 결정하기 위해서는 난류모델이 필요하다. Standard κ−ε

모델은 넓은 범위에 대한 난류흐름의 정확한 현상을 규명할 수 있으며

[16], 상업규모의 흐름이나 열전달에 대한 공정모사에 신뢰성을 보이고

있어 본 연구에서는 이를 사용하였다.

3-3. 운전조건 및 물성치

공정모사 및 multiscale 모사를 위한 운전조건을 Table 5에 나타내었다.

반응 kinetic과 관련하여 Singh과 Sarah[3, 4]에 의해 제시된 수식을 사용

하였으며 kinetics에 사용된 파라미터의 값을 Table 6에 나타내었다. 

4. 결과 및 고찰

3장에서 기술된 수학적 모델과 운전조건 등을 사용하여 공정모사

Table 4. Source terms of mathematical expression described in Table 2 and 3

Source term Mathematical expression
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Fig. 2. Information flow between gPROMS and Fluent.

Table 5. Operating conditions for process and multiscale simulation

Value

Inlet temperature 300 [oC]

Inlet pressure 600,000 [Pa]

Inlet velocity 1 [m/s]

Ambient temperature 25 [oC]

Mass fraction

CO 0.220 [-]

H
2
O 0.417 [-]

CO
2

0.346 [-]

H
2

0.009 [-]

CH
4

0.008 [-]

Table 6. Kinetic parameters for reaction rate

Kinetic parameters Value Unit

a 2.32×107 [m3/(h·g of catalyst)]

Ea -116592 [J/mol]

ER -41100 [J/mol]

Eg 8.314 [J/mol·K]

ρb 1300 [kg/m3]

ε 0.35 [-]

dp 0.004 [m]

Specific Volume

CO 7.07×10-3 [m3/mol]

H
2
O 6.94×10-3 [m3/mol]

CO
2

7.04×10-3 [m3/mol]

H
2

7.06×10-3 [m3/mol]

CH
4

7.06×10-3 [m3/mol]
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와 multiscale 모사를 수행하였다. 모사의 결과를 비교하기 위하여

동일한 반응기와 조건을 사용하였다. Multiscale 모델링을 통하여 얻

어진 연산 셀의 수는 약 16만개 정도이며, CPU를 Intel Core2Duo

(2.00 GHz), 메모리 1 GB를 사용하였을 때 모사시간은 약 5 시간가

량 소요되는 것으로 나타났다. 

4-1. 속도 및 압력 분포 

반응기 내에서의 속도분포를 Fig. 3에 나타내었다. 반응기의 유입

부에서는 1 m/s의 속도로 유입되나, 반응기의 직경이 점차 커짐에

따라 속도가 약 0.4 m/s로 감소하며 이러한 상태에서 촉매 충전층으

로 유입된다. Fig. 4에서 보는 바와 같이 반응기 벽면의 속도경계층

내에서 속도가 약 0.05 m/s로 급속히 감소됨을 알 수 있는데, 이는

벽면에서의 마찰에 의한 영향에 기인한 것이다. 본 연구가 pilot 규

모의 반응기를 기준으로 한 것을 감안한다면, 반응기의 직경이 매

우 커지는 상업공정의 경우 속도가 상대적으로 매우 낮아지는 속도

경계층이 더 넓게 형성될 가능성이 높은 확률로 존재한다. 이를 방

지하기 위하여 도입부분에 유체 분산기를 설치하여 도입가스의 분

포를 균일화 할 필요가 있다. 

촉매 충전층 입구와 출구에서의 속도변화는 약 0.004 m/s, 압력강

하는 약 2000 Pa 정도로 변화의 정도가 미미한 것으로 나타났다. 이

는 충전층을 흐르는 유체가 밀도와 점도가 매우 낮은 가스 성분으

로 구성되어 있음에 기인한 것이다. 반응기 내의 압력변화는 Fig. 5

에 나타내었다. 

4-2. 온도 분포 및 반응속도

Fig. 6에서 반응기 내에서의 온도분포를 나타내었다. 도입부의 온

도는 573 K이며 촉매 충전층에서 반응이 진행됨에 따라 반응열에

의해 온도가 급속히 상승하게 된다. Table 2~4에 나타난 물질수지,

에너지수지 및 반응 kinetics와 관련된 수식의 구조를 보면 온도가

상승됨에 따라 반응속도가 증가하며, 증가된 반응속도에 따라 다시

온도가 상승하는 것을 알 수 있으며, 이는 모사의 결과와 일치하고

있다. 본 연구의 경우 반응기가 대기 중에 노출되어 있는 상황을 기

초로 하였으므로, 온도 경계조건은 대기온도가 된다. 따라서 Fig. 6

의 벽면 온도는 298 K이며 열 교환에 의해 벽면 주변의 온도가 낮

게 나타난다. 중심부에서 온도가 가장 높으며(725 K) 충전층의 길

이 방향으로 진행함에 따라 벽면과의 열전달에 의해 온도가 점차

떨어짐을 알 수 있다. 

CO 전환율 및 온도 변화에 따른 반응속도의 변화를 Fig. 7에 나타내

Fig. 3. Velocity profile of WGSR reactor [m/s].

Fig. 4. Velocity profile at the entrance of WGSR reactor [m/s].

Fig. 5. Pressure profile of WGSR reactor [Pa].
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었다. 반응속도는 낮은 전환율에서는 온도가 증가할수록 중가하나, 높

은 전환율에서는(약 0.8 이상) 반응속도가 음의 값을 갖는다. 높은 전환

율에서는 반응물이 거의 다 소진 되었고, 목적물이 많이 생성되었으므

로 역반응 속도가 증가하게 되어, CO를 중심으로 해석된 반응속도가

마이너스 값을 갖게 되는 것으로 생각할 수 있다. 반응기의 온도가 높

을수록 이러한 경향은 더 심해지는 것을 볼 수 있다. 4-3 절에서 논의

될 바와 같이 반응속도의 이러한 경향성은 각 성분의 질량분율과 전환

율에 영향을 미치게 된다.

4-3. 성분의 질량분율 분포 및 전환율

Fig. 8과 9에서는 반응물인 CO와 목적물인 H
2
의 질량분율 변화를 나

타내었다. 도입부에서의 CO 및 H
2
의 질량분율은 각각 0.22와 0.009이

며 충전층에서 반응속도에 따라 감소 혹은 증가하게 된다. 반응은 촉매

충진층의 입구에서부터 격렬하게 진행되며, 충전층 도입부를 조금 지난

위치(0.95 m)에서 CO의 질량분율이 0.04까지 떨어지게 된다. H
2
는 반

응진행에 따라 질량분율이 0.22 정도까지 급상승하게 된다. 벽면 경계

층에서는 낮은 온도로 인하여 반응이 매우 느리게 진행되고 이에 따라

CO 및 H
2
의 질량분율 변화가 서서히 이루어진다. 

CO의 전환율은 Fig. 10에 나타내었다. CO의 전환률은 최고 약 0.85

Fig. 7. Rate of reaction vs. CO conversion at various temperature.

Fig. 8. Mole fraction of CO of WGSR reactor.

Fig. 9. Mole fraction of H
2
 of WGSR reactor.

Fig. 6. Temperature profile of WGSR reactor [K].
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정도이며 반응기 벽면에서 매우 낮고 중심부와 벽면 사이에서 최고의 값

을 가짐을 볼 수 있다. 이는 4-2 절에서 설명된 바와 같이 반응속도를 최

대화 시키는 최적영역이 이 사이에 존재하기 때문으로 설명할 수 있다. 

4-4. 시간 변화에 따른 질량분률 및 전환률의 변화

Fig. 11과 Fig. 12에서는 시간변화에 따른 CO 질량분율 및 전환율의

변화를 각각 나타내었다. 

4-5. 공정모사와 Multiscale 모사와의 비교

Fig. 13과 14에서는 공정모사 기법을 사용한 결과와 multiscale 모사

와의 결과를 비교하였다. Fig. 13에서 보는 바와 같이 반응기의 온도는

공정모사의 경우 총매 충전층의 입구에서부터 740 K까지 급격히 증가

한다. 이에 반해 multiscale 모사의 경우 충전층의 0.2 m에 이르기 까지

증가하여 최고 725 K에 이르게 된다. 4-2 절에서 논의된 바와 같이 높

은 온도, 높은 전환율에서는 오히려 반응속도가 감소하게 되며 이에 따

라 높은 온도를 보이는 공정모사의 전환율이 상대적으로 낮은 온도의

multiscale 기법 결과의 전환율 보다 낮게 나타나게 된다.

이는 전자의 경우 유체흐름의 비 균일성에 의한 비 이상성을 고려하

지 못한 결과로써, 반응열과 이에 따른 충전층의 온도가 이론적 최대값

을 나타냈다고 볼 수 있다. 반면 후자의 경우 유체의 흐름에 대한 영향

을 정확히 고려하였으므로 실제의 현상에 가까운 결과 값을 보여준다.

온도에 대한 이러한 모사결과는 반응속도에 영향을 미쳐 전환율이 Fig. 14

Fig. 10. Conversion profile of CO.

Fig. 11. Time Transient profile of CO conversion.

Fig. 12. Time transient profile of temperature.

Fig. 13. Temperature profile at the center of the reactor for gPROMS

and multiscale simulation.

Fig. 14. CO conversions profile at the center of the reactor for gPROMS

and multiscale simulation.
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와 같이 나타나는 것으로 사료된다. 

상업 규모의 반응기를 모사할 경우 이러한 차이는 더욱 커질 것으로

보이며 이것은 실험결과를 바탕으로 kinetics의 도출과 이상성의 가정을

도입한 공정모사를 통한 상업공정 해석 및 설계에 대해 많은 시사점을

던져준다. 

소규모로 행해지는 실험실 규모의 실험은 실험조건을 적절히 제어하

여 이론적 최대값에 근접한 결과를 얻는 것이 일반적이나, 상업공정의

경우 주변의 여건, 공정의 제어성(controllability), 운전성(operability) 등

을 고려하여 운전 및 공정조건을 이상적인 이동현상이 일어나도록 제

어하기 힘든 경우가 대부분이다. 따라서 실험실 규모의 연구결과를 바

탕으로 상용화를 시도 하였을 때 나타나는 성능의 저하, 운전실패 등은

많은 경우 이러한 논의에 바탕을 두고 있다. 플랜트 기술의 강국으로 불

리는 우리나라의 반응기 설계 기술수준이 아직도 선진국과 많은 차이

를 보이는 것은 이러한 비 이상성에 대한 상세한 연구가 부족한 결과로

사료되며 본 연구는 이러한 문제해결의 시작점으로써 의미를 부여할 수

있다. 

5. 결 론

Multiscale 기법을 사용하여 파이럿 규모의 WGSR 반응기를 모델링

하고 운전조건 및 주변조건을 사용하여 상세 모델링을 수행하였다. 이

를 통하여 유체의 흐름, 반응기의 형상 등을 상세히 고려한 반응기 내

의 온도분포, 성분분포, 압력분포, 속도분포, 전환율분포 등을 얻을 수

있었다. 반응기 내의 최고 온도는 반응열로 인해 반응기의 반경방향의

중심부에서, 반응기의 축 방향의 출구부분에서 일어 났으며 약 720 K로

나타났다. 전환율은 최고온도 부근에서 약 0.85의 값을 얻을 수 있었다.

반응기 전체에 걸친 압력강하는 200 Pa로 가스 상태의 반응으로 인해

적게 나타난 것을 알 수 있었다. 

시간에 따른 반응기 내의 거동을 예측하기 위하여 동적모사를 수행

하였다. 이를 통하여 시간변화에 따른 반응기 내의 온도와 전환율의 변

화추이를 정확히 예측할 수 있었다. 

공정시스템 공학에서 사용되는 공정모사를 수행하여 multiscale 모사

와 결과를 비교하였다. 공정모사의 경우 multiscale 모사에 비해 반응기

의 온도가 높게 나타났으며 이는 유체의 흐름 및 반응기의 형상에 대한

상세한 수학적 모델링의 차이에 의한 것으로 인해 발생된 것으로 사료

된다. 

따라서 multiscale 모사방법은 대상 공정을 정확히 모델링하고 모사

를 통해 결과를 정확히 예측할 수 있으므로 파이럿 규모의 반응기 및

상업 반응기의 설계에 중요한 도구가 될 수 있다. 
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사용기호

L : reactor length [m]

D : reactor diameter [m]

d : particle diameter [m]

C : molar concentration [mol/m3]

u : velocity vector [m/s]

p : pressure [Pa]

T : temperature [K]

t : time [s]

Di, j : diffusion coefficient for component i in j [m2/s]

Di, m : diffusion coefficient for component in the mixture 

Cp : heat capacity [J/mol·K]

k : thermal conductivity [W/m·K]

z : axial coordinate [m]

r : radial coordinate [m]

x : local mole fraction [-]

Y : local mass fraction [-]

J : diffusion flux [kg/m2·s]

Sc : schmidt number [-]

: stress tensor [Pa]

: gravitational acceleration [m/s2]

I : unit tensor [Pa]

E : total energy [J/kg]

h : heat transfer coefficient [W/m2·K]

MW : molecular weight [kg/kmol]

a : arrhenius constant [m3/h(h·g of catalyst)]

Ea : activation energy [J/mol]

ER : heat of reaction [J/mol]

Rg : universal gas constant [J/mol·K]

Ked : equilibrium constant [-]

N, C : matrices

C2 : inertial resistance factor [1/m]

i,r : reaction rate [mol/m3·s]

Sm : total mass source [kg/m3·s]

Si : rate of generating of each component [kg/m3·s]

Sd : other model-dependent source such as porous media [N/m3]

Sh : total rate of generation of heat [J/m3·s]

Sf
h : fluid enthalpy source [J/m3·s]

Deff : diffusional resistances [-]

Agf : aging fraction factor [-]

Pf : pressure factor [-]

fs : H2S concentration factor [-]

kt : turbulent kinetic energy [m2/s3]

εt : turbulent dissipation rate [m2/s3]

YM : contribution of the fluctuating dilatation in compressible

turbulence to the overall dissipation rate

C1ε : model constant [-]

C2ε : model constant [-]

C2ε : model constant [-]

그리이스 문자

ε : porosity [-]

ρ : density [kg/m3]

μ : fluid viscosity [kg/m·s]

μt : turbulent viscosity [kg/m·s]

α : permeability [m2]

τ=

g

R̂
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σkt : turbulent Prandtl number for turbulent kinetic energy [-]

σ
εt : turbulent Prandtl number for turbulent dissipation rate [-]

위첨자

h : enthalpy

T : transposed matrix

아래첨자

i, j : component

m : mixture component

z : axial coordinate

p : particle

f : fluid

s : solid medium

r : reaction

t : turbulent

eff : effective

a : activation

b : bulk

g : gas
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