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고압 석탄 분류층 가스화기 전산유동에서

탈휘발 모델의 영향 평가
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ABSTRACT

In an entrained flow coal gasifier, predicting the reaction behavior of pulverized coal

particles requires detailed information on devolatilization, char gasification, gaseous

reactions, turbulence and heat transfer. Among the input parameters, the rate of

devolatilization and the composition of volatile species are difficult to determine by

experiments due to a high pressure (∼40 bar) and temperature (∼1500oC). This study

investigates the effect of devolatilization models on the reaction and heat transfer

characteristics of a 300 MWe Shell coal gasifier. A simplified devolatilization model and

advanced model based on Flashchain were evaluated, which had different volatiles

composition and devolatilization rates. It was found that the tested models produce

similar flow and reaction trends, but the simplified model slightly over-predict the

temperature and wall heat flux near the coal inlets.
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석탄 가스화 기술은 석탄을 산소 및 스팀을 이

용하여 CO와 H2로 전환한 후 복합발전, 추가 메

탄, CO2 포집과 수소 생산등의 공정에 이용할 수

있기 때문에 최근 많은 연구가 이루어지고 있다.

가스화 시 석탄은 수분증발, 탈휘발, 촤반응을

거쳐 회분만 남게 되는데, 탈휘발의 경우 매우

짧은 시간 내에 이루어지는데다 고온․고압 조건

에서 실제 측정 또한 어렵기 때문에 전산유동 해

석에서 탈휘발의 속도와 휘발분 조성을 추정하는

데 어려움이 있다.

본 연구에서는 300MWe급 복합발전 분류층 가

스화기를 대상으로 석탄의 탈휘발 모델에 따른

내부 온도 및 벽면 열전달, 화학종 분포 등을

CFD 해석을 통해 평가하였다.

Fig. 1은 본 해석 대상인 가스화기의 형상이다.

4개의 노즐로부터 석탄과 Flux, 가스화제가 주입

되며, 반응 후 생성된 가스는 상부로, 슬래그는

벽면으로부터 흘러내려가 하부의 스커트로 빠져

나간다. 석탄의 특성 및 공급량은 참고문헌[1]을

기준으로 하였으며, 가스화제로 쓰인 산소와 증

기는 각각 석탄대비 0.83, 0.05의 유량[2,3]으로

설정하였다.

해석 형상은 실제 형상의 1/4을 periodic 조건으

로 158,834 개의 육면체격자로 구성하여 상용

CFD 코드인 Fluent 6.3을 사용해 해석을 진행하

였다.

석탄의 탈휘발 시 다양한 휘발분들이 동시다발
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Products wt.%daf Products wt.%daf
T a r (C 5 .6H 6 .1O 0 .3N 0 .2 ) 20.3 C3H8 0.0

H2 1.88 CO 3.2
CH4 2.3 CO2 2.7
C2H2 0.0 H2O 5.8
C2H4 1.27 HCN 1.27
C2H6 0.39 H2S 0.82
C3H6 1.04 Char 59.03

Table 1 Volatiles composition predicted by

Flashchain (DTF condition, 42 bar, 1500℃) Char gasification : Shringking core model[5]
C(s) + O2 → CO
C(s) + CO2 → 2CO
C(s) + H2O → CO + H2

C(s) + 2H2 → CH4

Gas-phase reactions[8,9]
Tar + aO2 → bCO + cH2O + nN2

Tar + aH2O → bCO + cH2O + nN2

CxHy + aO2 → bCO + cH2O 
CxHy + aH2O → bCO + cH2O
CO + H2O → CO2 + H2

H2 + 0.5O2 → H2O
CH4 + 0.5O2 → CO +2H2

CH4 + H2O → CO + 3H2

Calcination of Flux[10-12]
CaCO3 → CaO + CaO3

Table 3 Char and gas reaction models

Products wt.%daf Products wt.%daf
Tar(C1.4H5.2O0.8N0.2) 36.53 Char 63.47

Table 2 Simple devolatilization model (tar only)

적으로 배출된다. 그러나 Fluent에서는 탈휘발이

진행 될 때 식 (1)과 같이 단일 화학종만 고려

가능하기 때문에 실제와 차이를 보인다.

Coal(s) → Volatile(CxHyOzNn)+Char(s) (1)

탈휘발을 보다 정확하게 모사하기 위해 석탄 탈

휘발 예측 소프트웨어인 NEA(Niksa Energy

Associates)의 Flashchain[4]을 사용하여 석탄 휘

발분 조성 및 탈휘발 속도를 예측하고 이 자료를

user-defined function(UDF)을 사용하여 Fluent

에 적용하였다. 이 경우 식 (2)와 같이 탈휘발 진

행 시 다양한 휘발분이 빠져나가게 된다.

Coal(s) → Volatiles(Tar,CO,CO2,H2,H2O,CH4,

CxHy,H2S,HCN) + Char(s) (2)

Flashchain에서 설정한 탈휘발 조건은 Drop

tube furnace의 42 bar의 압력과 1500℃의 온도

분위기로서, Table 1과 같은 총 휘발분 조성을

얻었다. 해석시에는 CH4를 제외한 C2+ 탄화수소

계열을 모두 합쳐 C2.3H4.9의 형태로 설정하였다.

이와 대조적으로 Flashchain을 사용하지 않았을

경우(Simple)는, 공업분석 및 원소분석 자료를

바탕으로 타르의 조성을 구하여 이를 반응식에

적용하였다. 이때 가정한 타르대비 촤의 비율은

1.74 이다. 조성은 Table 2에 정리하였다.

탈휘발 속도는 single rate model[5]을 사용하

였고, pre-exponential factor는 Flashchain에서

예측된 454.7s-1, 활성화에너지는 10.6MJ/kmol 이

다.

촤의 가스화 반응은 총 4가지로, Shrinking

core model[6]을 적용하여 회분 형성과 주변 가

스와의 화학 평형에 따른 확산 및 반응 속도 저

하를 고려하였으며, 고압에 의한 휘발분 감소[6]

와 함께 탈휘발 모델과 마찬가지로 UDF로 코딩

하였다.

가스 연소 모델은 Finite rate/Eddy dissipation

rate 모델[7]을 사용하였으며 이때 가스 반응은

Global reaction scheme[9]을 적용하였다. Flux는

구성 성분이 대부분 CaCO3[10]이고 가스화기 내

에서 CaO와 CO2를 생성하기 때문에 추가반응을

고려하였다[11,12]. 해석에 적용한 촤 및 가스 반

응식을 Table 3에 정리하였다.

난류 모델은 Realizable k-ɛ Model을, 석탄과

Flux의 입자 거동은 Discrete Phase Model을 사

용하며 Stochastic tracking을 통해 난류의 영향

도 고려하였다.

입자와 벽면 간 복사 열전달 모델의 경우 구분

종좌법(DOM)을 사용하였다. 입자의 복사열전달

은 체적 대비 입자 밀도가 높아 복사 열전달 계

산에 있어 상당한 불안정성을 일으킨다. 따라서

보다 안정적인 해석을 위해 입자의 복사 열전달

을 가스의 흡수계수에 포함시켰다. 이를 위해, 가

스 및 입자의 복사계수를 통합한 모델[13]을 이

용하여 대상 가스화 조건에서 4.12 m-1의 흡수

계수를 구한 후 적용하였다.

가스화기 작동 압력은 42 bar[3]이며 가스화기

벽면은 슬래그의 Tcv인 1150℃를 설정하였으며,

하부의 스커트 부분은 고압의 물이 지나가는

membrane wall로 설정하였다. Bottom wall 부

분은 실제 물이 있는 부분으로, 42기압의 포화수

증기온도로 설정하였다.

Fig. 2는 가스화기 내 단면 온도분포를 나타낸

것으로, 전체적으로 노즐 근처에서 고온부를 형

성하고 가스 출구로 향할수록 온도가 하락하여

최종적으로 1510∼1520℃로 빠져나간다. 하부의
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Fig. 3 Comparison of heat flux on the

membrane wall (area-averaged)

Fig. 2 Comparison of temperature distribution

Fig. 4 Comparison of tar and CO concentration

온도는 1100∼1200℃로 회분 슬래그의 Tcv에 가

깝게 형성되어 배출을 저해할 우려가 있다. 스커

트는 수관벽과 포화수에 직접 노출되어 있기 때

문에 전체적으로 낮은 온도분포를 이룬다.

단순모델과 Flashchain 기반 모델을 사용한 경

우를 비교하였을 때, 전체적으로 같은 조건하에

탈휘발 모델만 바뀌었기 때문에 온도 분포는 크

게 달라지지 않았다. 그러나 타르만을 적용한 단

순모델의 경우 2000℃가 넘는 최고 온도를 포함

한 고온영역이 더 넓게 형성되었는데, 이는 탈휘

발이 단일 화학종(타르)만 빠져나오면서 가스의

산화반응이 상대적으로 많아져 국부적으로 온도

가 상승하였기 때문이다.

Fig. 3의 벽면의 열유속 분포 또한 고온의 영향

으로 타르의 탈휘발만을 고려하였을 경우가 전반

적으로 조금 더 열이 많이 빠져나가는 것을 볼

수 있으며, 이를 석탄의 총 투입 열량 대비 벽면

열손실로 환산하면 단순모델의 결과는 2.4%,

Flashchain 기반 모델은 2.1%이 된다.

Fig. 4는 가스화기 및 스커트 내 단면의 타르와

CO의 몰분율 분포를 나타낸 것이다. 단일조성의

휘발분만 고려한 단순모델에서 휘발분 몰분율은

국부적으로 최고 0.19까지 상승하나 빠르게 소

멸된다. Flashchain의 경우, 낮은 농도이나 저온

영역에 산소가 고갈된 노즐 하부로 일부 반응을

하지 못한 타르가 남아있는 것을 확인할 수 있

다. CO는 노즐 부근에서 약간의 차이가 있으나

전반적으로 매우 유사하다.

출구에서 합성가스는 CO 0.58, H2 0.28로 유사한

조성을 가지며 냉가스 효율로 환산하면 약 78%

가 된다.

지금까지 고온 고압에서의 석탄 가스화시 탈휘

발을 단일 화학종으로 단순화한 모델과

Flashchain 예측결과를 이용한 두 경우에 대해,

내부 온도와 벽면 열유속, 몰농도분포 등을 알아

보았다. 이를 정리하면 다음과 같다.

- 단일 화학종으로 탈휘발을 고려한 단순모델은,

Flashchain을 적용한 경우보다 노즐부분의 온도

가 높고, 이에 따라 벽면 열손실 또한 더 많았다.

- 가스화기 출구의 화학종 분포는 거의 같으며

(CO 58%, H2 28%), 냉가스 효율은 약 78%이다.

- 전체적인 가스화기의 출구와 유동, 온도분포

등의 경향성을 보는 데는 탈휘발을 단일 화학종

으로 설정하는 것이 좋으나, 보다 정확한 온도

및 벽면 열유속 분포 해석에 있어서는 실제 탈휘
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발과 가까운 Flashchain을 적용하는 것이 적절하

다고 판단된다.

- 전체적으로 온도는 가스화기 입구 노즐 상부

에서 높게 형성하며 하부는 슬래그의 Tcv에 가까

운 온도분포를 보였다. 스커트 부분은 포화수와

수냉벽의 영향으로 상당히 낮은 온도가 나타났

다.
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