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서론

  적절한 이산화탄소의 분리는 지구온난화의 가속 현상을 늦출 수 있을 뿐만 아니라 경

제적으로 각종 탄화수소 가스의 원료로 정제된 이산화탄소를 재이용할 수 있기 때문에 

매우 중요하다. 종전에는 이산화탄소를 흡수제를 이용한 흡수탑(absorption tower)의 정제

기술이나 흡착제를 이용한 고정층 칼럼(packed column) 기술을 사용하여 분리하였으나 

가스에 의한 흡수제의 범람(flooding) 현상이나 편류(channeling) 현상과 같은 단점들을 

최소화하기 위하여 새로운 개념의 분리 기술들이 개발되기 시작하였다.

  본 연구에서는 중공사 분리막 모듈을 이용한 이산화탄소의 투과거동을 예측하기 위하

여 이산화탄소 혼합기체의 시스템 지배방정식을 유도하였고, 유도된 시스템 지배방정식

을 공정모사하기 위하여 무차원화 시켰다. 프로그램 코딩을 위한 물성치(각 기체의 점

도, 투과도, 분자량, 분리막의 길이, 두께)들을 문헌 조사하였다. 무차원화된 시스템 지

배 방정식을 공정모사를 위한 프로그램으로 Compaq Visual Fortran 6.6을 사용하였다.

  각각의 성분에 대한 농도구배를 구하기 위하여 상미분방정식의 형태를 취하고 있는 시

스템 지배 방정식을 해석하기 위하여 4차 Runge - Kutta 방법을 사용하였다. IMSL 
Fortran 90 MP Library version 4.01에서 병류 시스템 지배방정식을 이용하여 초기값을 해

석하기 위하여 IVPRK, FCN 부프로그램(subroutine)을 사용하였고, 항류 시스템지배방정식

을 이용하여 경계값을 해석하기 위하여 BVPFD, FCNEQN, FCNJAC, FCNBC 부프로그램

을 사용하였다. 혼합기체의 점도를 해석하기 위하여 VIS 부프로그램을 사용하였으며 컴

퓨터 프로그램을 통하여 중공사 분리막 모듈의 이산화탄소 분리 효율에 영향을 주는 변

수들의 변화에 따른 이산화탄소의 분리 효율을 예측, 해석하였다.

본론

  항류(counter-current flow)에서의 시스템 지배 방정식을 유도하는 과정에서 중공사 막 

내부 및 외부의 유체 흐름은 층류(laminar flow) 또는 플러그 흐름(plug flow)로 단순화 

하였고, 축방향 혹은 반경방향의 혼합이 존재하지 않으며 중공사 바깥쪽(shell side)은 압
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력 강하가 존재하지 않고 일정하게 유지된다고 가정하였다. 또한 기체의 투과도는 각 기

체의 분압에 의존하지 않고 각 기체간의 상호 작용이 존재하지 않으며, 공급되는 기체의 

점도는 일정하고 압력에 의한 분리막의 기계적 변화도 없으며 농도 분극이 존재하지 않

는다고 가정하였다.

Fig. 1. Counter-current flow

향류에서의 시스템 지배 방정식은 총괄 물질 수지식, CO2와 N2의 총괄 물질 수지식, dl
의 미분 구간에서의 CO2와 N2의 미분 물질 수지, 공급 측의 압력 강하 식은 Hagen - 
Poiseuille 식으로부터 유도되었다. 유도된 시스템 지배 방정식을 수치해석하기 위해서는 

시스템 지배 방정식들을 모두 무차원화 해야 한다. 정의된 무차원군을 대입하여 정리하

면 다음과 같이 무차원화 된 최종 시스템 지배 방정식을 얻을 수 있다.

dV
*

dl *
=-K 1 {α(γ 1x-γ2y)+γ1(1-x)-γ2(1-y) } (1)
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dl
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* =-K 2

L *

γ 1
(6)



Theories and Applications of Chem. Eng., 2006, Vol. 12, No. 1 249

화학공학의 이론과 응용 제12권 제1호 2006년

이때,  l* = 0에서 미분식 해석에 필요한 경계조건은

P=Pf , γ 1= 1 (7)

x=xf (8)

L=Lf , L*=1 (9)

또한 l* = 1에서의 경계 조건은 다음과 같다.

V=0 , V*=0 (10)

y=
(α-1)(γ 2+γ1x)+γ1- { (α-1)(γ 2+γ1x)+γ1}

2-4γ2(α-1)(αγ1x)

2γ2(α-1)
(11)

위에서 사용한 무차원군은 다음과 같다.

α≡
(Q/d)CO 2
(Q/d)N 2

(12), γ 1≡
P 1
Pf

(13)

γ 2≡
P 2
Pf

(14), l *≡
l
lm

(15)

V
*
≡
V
Lf

(16), L
*
≡
L
Lf

(17)

K 1≡πDLM
lm
Lf
(
Q
d
)N 2Pf (18), K 2≡

128μ fRTLflm

πP
2
fd
4
i

(19)

프로그램 코딩

  각각의 성분에 대한 거리에 따른 농도변화를 구하기 위하여 상미분방정식의 형태를 취

하고 있는 시스템 지배 방정식을 4차 Runge - Kutta 방법을 사용하여 프로그램을 코딩하

였다. 이를 위한 소프트웨어로 Compaq Visual Fortran 6.6 프로그램이며, IMSL Fortran 90 
MP Library version 4.01에서 IVPRK, BVPFD를 이용하여 코딩작업을 수행하였다. 이를 통

하여 중공사 분리막 모듈의 이산화탄소 분리 효율에 영향을 주는 변수들의 변화에 따른 

이산화탄소의 분리 효율을 예측, 해석하였다. 다음 그림은 주프로그램과 부프로그램의 

순서도(Flow chat)를 나타내었다.
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Fig. 2. Flow Chart for solving nonlinear ordinary differential equations

START

CASE. TXT
QCO2,  QN2,  R

TEMP,  NFIBER,  MDI,  MDK
XF,  LE,  LP,  LFI,  PFI,  P2

MDO,  QCO2,  QN2,  LF,
PF,  P2,  MDLM,  ALPHA,

GAMMA2,  KB1

UMACH

TOL = 0.1E-7

SSET

PARAM(10) = 1.0

Y(1),  Y(2),  Y(3),  Y(4),  Y(5)

I = 1, 5

YEI(I,1) = Y(I)

T = 0.0,  IDO = 1,  ISTEP = 0.0

ISTEP = ISTEP +1
TEND = ISTEP * 0.025

B = Y(2)

VIS
IVPRK

ISTEP .LE. 40

IISTEP = ISTEP + 1
YEI(1,IISTEP) = Y(1)
YEI(2,IISTEP) = Y(2)
YEI(3,IISTEP) = Y(3)
YEI(4,IISTEP) = Y(4)
YEI(5,IISTEP) = Y(5)

ISTEP .EQ. 40

IDO = 3

ISTEP = 0.00
TEDN = 0.00

I = 1, NINIT

TEND,  YEI(1,I),  YEI(2,I),
YEI(3,I),  YEI(4,I),  YEI(5,I)

ISTEP = I
TEND = TEND + 0.025

NLEFT,  NCUPBC,  TOL,  TLFT,
TRIGHT,  PISTEP,  PIN,  LINEAR

I = 1,  NINIT

J = NINIT + 1 - I

TINIT(I)
YINIT(1,I) = YEI(1,I)
YINIT(2,I) = YEI(2,J)
YINIT(3,I) = YEI(3,I)
YINIT(4,I) = YEI(4,J)
YINIT(5,I) = YEI(5,J)

TINIT(I),  YINIT(1,I),  YINIT(2,I),
YINIT(3,I),  YINIT(4,I),  YINIT(5,I)

BVPFD
UMACH

I = 1, NINIT

TFINAL(I)
YFINAL(1, NINITT+1-I)
YFINAL(2, NINITT+1-I)
YFINAL(3, NINITT+1-I)
YFINAL(4, NINITT+1-I)
YFINAL(5, NINITT+1-I)

END

NO

YES

YES

NO

START

YLEFT(N), YRIGHT(N), F(N)

ALPHA,  GAMMA2,    KB1,
KB2,  LF,  LE,   LP,  PF,  XF,

NFIBER,  MDI,  TEMP,  R,  KB2

F(1), F(2), F(3), F(4), F(5)

END

START

ALPHA,  GAMMA2,    KB1,
KB2,  LF,  LE,   LP,  PF,  XF,

NFIBER,  MDI,  TEMP,  R,  KB2

DYDX(2),  DYDX(3),
DYDX(4),  DYDX(5)

T = 0.0

DYDX(1) DYDX(1)

END

YES NO

START

ALPHA,  GAMMA2,    KB1,
KB2,  LF,  LE,   LP,  PF,  XF,

NFIBER,  MDI,  TEMP,  R,  KB2

DELTA = 1.0E-4

I = 1, N

KONUT = I
DYDX(I) = FUNC(N, T, Y, KOUNT)

J = 1, N

Y(J) = Y(J) + DELTA

I = 1, N

KOUNT = I
DYPDY(I,J)

Y(J) = Y(J) - DELTA

END

Main Program Subroutine : FCNEQN Subroutine : FCNJAC

Subroutine : FCNBC

결론

  본 연구를 통해서 이산화탄소 분리 효율에 영향을 미치는 여러 조작변수들 즉, 공급기

체중의 이산화탄소의 농도와 온도, 공급측과 탈거측의 압력, 공급기체의 유속, 분리막의 

길이에 따른 이산화탄소의 투과 거동들을 확인할 수 있었다.

  그 결과 이산화탄소의 분리 효율은 공급기체중의 이산화탄소의 농도 증가와 공급측의 

압력 증가와, 분리막의 길이가 증가에 따라서 이산화탄소의 분리 효율은 증가하고, 공급

기체의 온도의 감소와 유속의 감소와 탈거측의 압력 감소에 따라서 이산화탄소의 분리 

효율은 증가함을 확인할 수 있었다.
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