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화석 연료의 연소후 배출되는 배가스중에 함유된 SOx, NOx 그리고 CO2 등을 동시에 저감 가능

하다면, 발전소, 제철소 등과 같은 대용량 대기오염 배출원의 부지확보 및 환경개선비용 저감등

에 크게 기여할수 있다. 따라서, 고효율 SOx, NOx 그리고 CO2 복합흡수제 개발의 일환으로 알

칸올아민 흡수제 중 대표적인 CO2 흡수제인 MEA와 NOx의 흡수 반응 메커니즘 해석을 수행하

였다.   

본 연구는 계산화학 프로그램을 이용하여 흡수제와 NOx를 반응시킨후, 각 구간마다 structure 

optimization 시켜가면서 수행되었다. 연구결과, MEA-NOx 반응은 각 NOx 구성성분에 따라 다

른 것으로 나타났다. 즉, MEA-NO2의 경우에는 반응이 거의 일어 나지 않는 것으로 나타났으

며,  MEA-N2O4의 경우에는 반응확률이 가장 높은 것으로 나타났다. 이러한 MEA와 CO2, SOx, 

NOx간의 반응 메커니즘 분석을 통해 복합 배가스 흡수제의 개발이 추진 될 예정이다.  




