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상용 CFD 코드에서 사용되는 촤 반응속도 모델에 대한 이해  
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ABSTRACT

Commercial computational fluid dynamics (CFD) codes traditionally rely on the 

computational efficiency of the simplified single-film apparent char kinetic model to 

predict char particle temperatures and char conversion rates in pulverized coal boilers. 

The aim of this study is to evaluate the reliability of the single-film apparent kinetic 

model and to suggest the importance of proper use of this model. For this, a parametric 

study was conducted with a consideration of main parameters such as Stefan flow, 

product species, particle evolution, and kinetic parameters. 
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 CFD를 이용한 해석은 석탄 연소 버너와 보일

러의 설계 및 최적화를 위해 필수적인 것이 되었

고, 상용 CFD 코드를 이용한 해석이 많이 진행

되고 있다. 해석하고자 하는 대상의 큰 스케일,  

많은 고려사항(난류유동, 복사열전달, 가스 및 석

탄 반응, 형상 등)을 포함한 계산의 복잡성으로 

인해 석탄 반응 모델은 상용 CFD 코드에서 아

주 단순화되어 사용되고 있다. 실제 일어나는 복

잡한 석탄 반응 메커니즘을 CFD 해석에 고려하

는 것은 매우 어려운 일이며, 계산 효율 및 결과

의 신뢰성 양쪽 측면에서 조율할 때 이러한 석탄 

반응 모델의 단순화는 당연한 것으로 생각된다. 

이러한 상황에서, 사용되는 석탄 반응 속도 모델 

및 관련 반응상수에 대한 명확한 이해는 정확한 

CFD 해석을 위해 꼭 필요한 것이라 할 수 있다. 

특히, 촤 연소는 실제 미분탄 연소에서 장입된 

석탄의 연소 종료 시간을 지배하고, 연소 중 촤 

입자로부터 보일러 벽면으로의 복사열전달은 보

일러 열전달에 크게 영향을 미친다[1,2]. 그러므

로 상용 CFD 코드에서 사용되는 촤 반응 속도 

모델에 대한 명확한 이해와 이를 바탕으로 한 올

바른 사용은 해석 정확도를 위해 꼭 필요하다고 

볼 수 있다. 

 상용 CFD 코드상에 있는 대표적인 촤 연소 모

델은 크게 Smith[1]과 Baum and Street 모델[3] 

모델이다. Smith model의 경우 촤 연소율은 고

유반응속도(intrinsic kinetics, 내부표면적 기준)

에 결정되어지고 기공을 통한 반응 가스의 확산

정도는 Thiele 계수( )[4]에 의해 표현되어진다. 

이 모델은 진보된 모델이지만, 실제 내부표면적 

정의 및  값의 도출이 어려운 문제점이 있다. 

실제 상용 CFD 코드상에서도 이  값은 상수값

으로 정의된다. Baum and Street 모델은 총괄반

응속도(apparent kinetics, 외부표면적 기준)에 기

초한 비교적 단순한 모델이지만, 실험값으로부터 

반응상수값의 유도 및 적용이 비교적 쉬워 자주 

사용되는 모델이다. 이 모델의 경우, 총괄 반응상

수값은 1로 가정되었으며, 입자크기는 변함이 없

으며 밀도만 감소한다고 보았다. 또한, 종종 두 

반응모델에서의 반응속도값을 혼동하여 사용하는 

경우가 많이 있다. (두 모델 모두 경계층에서의 

가스 반응은 무시되어졌다.) 

 본 연구는 상용 CFD 코드에서 주로 사용되어

지는 단막 총괄반응속도(single-film apparent ki

netic model) 모델을 바탕으로 관련 가정 사항과  

입력값에 따른 parametric study를 진행하여, 상

용 CFD 코드에서의 촤 반응속도 모델의 고려사

항 및 올바른 사용의 중요성에 대하여 알아보고

자 하였다. 크게 고려된 계산 변수는 (1) Stefan 

flow 영향[5], (2) 촤 산화반응의 생성물 처리, 

(3) 반응에 따른 입자의 변화 양상, (4) 참여 반

응의 고려 유무, (5) 촤 반응 kinetics 상수 값 등

이다. 고려된 촤 반응모델은 단막모델[6] 기초하
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며, 촤 표면에서의 촤 산화반응과 CO2 가스화 반

응을 고려하였다.  

            (I)

                            (II)

여기서, CO/CO2 비는 Arthur 상관관계식[7]에 

의해 계산되어졌다. 총괄반응속도 및 확산을 고

려한 가스 표면 분압, 그리고 반응 중 촤 입자의 

에너지 평형식은 다음과 같다. 

  

               (1)

      (2)

      (3)

      (4)

(5)

여기서, 는 반응j에서 가스화학종 I의 이론당

량비를 나타내고, B는 전체 탄소 소모질량 중 반

응 I에 의해 소모된 질량의 비를 나타낸다. 여기

서 Stefan flow에 의한 영향을 고려하면 식 (3)-

(5)는 각각 다음과 같이 바뀌게 된다.

     (6)

     (7)

(8)

(9)

식(9)의 전도항에 붙은 은 Stefan flow

에 의한 전도열전달에의 영향을 고려한 것으로, 

Nusselt 수의 수정인자로 사용되었다[5]. 

 반응에 따른 입자 크기 및 밀도의 변화는 경험  

Table 1  Reaction kinetic constants

Char reaction

RC = Aexp(-E/RT)Pi,s
n

A  
(kg/m

2
-s-Pa

n
)

E 

(kJ/mol)

n

Oxidation [8] 0.074 57 0.5

Gasification [9] 3.1 131 0.5

0.00 0.12 0.24
0.6

0.7

0.8

0.9

1.0

 Mass
 Heat
 Tp

XO2 (mole fraction)

M
as

s 
an

d 
he

at
 tr

an
sf

er
 ra

tio
s 

w
/w

o 
S

te
fa

n 
flo

w

0

50

100

150

T
p,w

o S
tefan flow  - T

p, w
 Stefan flow

Fig. 1 Evaluation of the influence of Stefan flow 

on mass (oxygen) and heat (conduction) transfer 

rates according to oxygen level for a char 

particle of 100 m burning at 1600K and N2 

diluent.

식인 Smith 식[1]을 고려하였다. 고려식은 다음

과 같다.  

                                 (10)

                                 (11)

  

여기서, 이고, U는 미연분 비율을 나타

낸다. 본 연구에서 기본 값은 0.13이 적용되었

다. 본 해석에 사용된 기본적인 총괄 반응 상수

값은 Table 1과 같다.  

 촤 입자가 표면에서 산소 또는 이산화탄소와 반

응할 때, 반응 전후 가스들의 체적유량차이에 의

해 입자 표면으로부터 멀어지는 가스 흐름이 발

생하게 되는데, 이를 Stefan flow라 한다. 이전 

연구를 통해 이 Stefan flow가 질량 및 열전달에 

영향을 미침이 밝혀졌지만, 상용 CFD 코드상에

서는 이를 반영하고 있지 않다. Fig. 1은 앞선 모

델 설명에서 보여준 식 (3)-(5)와 식(6)-(8)을 각

각 이용하여 주위 산소 농도에 따른 산소 질량 

유동 및 전도 열전달에의 영향을 평가한 것이다. 

그림에서 보는 봐야 같이 Stefan flow를 고려 시 

질량 및 열전달이 산소 농도 증가에 따라 감소하

는 것을 볼 수 있다. 이 영향으로 인해 Stefan fl

ow를 고려하지 않았을 시 입자 온도가 12% O2
에서 약 50 K, 24% O2에서 약 130 K 높게 나타

남을 확인할 수 있다. 
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Fig. 2 Evaluation of the influence of the product 

consideration (CO/CO2 or sole CO) by char 

oxidation according to gas temperature for a char 

particle of 100 m burning at 21% O2/N2.

 실제 촤 산화 반응으로 인해 생성되는 물질은 
식 (I)에서 보이듯이 CO또는 CO2이고 그 생성비

율은 일반적으로 입자표면온도에 의해 달라진다

고 알려줘 있다[7]. 즉 입자 온도가 높으면 대부

분 CO가 생성되고, 낮으면 상당량의 CO2가 함께 

생성된다. 하지만, 상용 CFD 코드상에는 CO만을 

생성물로 고려하고 있다. Fig. 2는 모델 해석에 

촤 산화 반응 생성물을 각각 CO/CO2로 고려한 

경우와 CO만 고려한 경우의 결과를 온도에 따라 

나타낸 것이다. 높은 온도 영역에서는 그 고려에 

따른 촤 burnout 시간 및 입자온도에 큰 차이가 

없지만, 낮은 온도에서는 단순 CO 생성물로 고

려시 상당량의 늦은 촤 burnout 시간과 낮은 입

자온도를 예측함을 확인할 수 있다.

 상용 CFD 코드의 촤 총괄반응속도 (apparent k

inetics) 모델에서 촤 입자 크기는 반응이 일어나

는 동안 일정하고 밀도는 줄어든다고 가정한다. 

하지만 일반적으로 고온의 영역 (Zone II에 해

당)에서 촤 입자 및 밀도는 반응 진행과 함께 바

뀌게 되므로, 이러한 가정에 따른 해석값의 차이

를 살펴 볼 필요성이 있다. Fig. 3은 본 연구에서 

실험값으로부터 구한 값 =0.13을 적용한 경우와 

상용 CFD 코드상의 가정에 해당하는 =0을 적

용하였을 때의 계산된 carbon conversion 양상 

및 입자 온도를 나타낸 것이다. 계산 결과, 상용 

CFD 코드에서 가정하듯 일정한 입자크기를 고

려한 경우가 초기 입자 온도가 더 빨리 상승하여 

carbon conversion이 더 빨리 일어났다. 이는 줄

어드는 입자크기를 고려한 경우보다 반응 표면적

이 더 큼으로 인해 반응율이 더 크게 계산된 결

과로 예상된다.      

 마지막으로 상용 CFD 상에서 가정하고 있는 

반응 상수값 가정 및 입력 상수값에 따른 결과를 

비교 및 고찰해보았다. 그 결과, 해석 결과는 고
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Fig. 3 Evaluation of the influence of particle 

evolution with reaction progress on the simulation 

for a char particle of 100 m burning at 21% 

O2/N2.

려된 반응상수값에 의해 크게 영향을 받음을 알 

수 있었고, 이를 통해 해석시 그 반응모델 및 해

석 환경에 적합한 반응상수를 사용해야 됨을 알 

수 있었다.  

 본 연구를 통해 미분탄 촤 반응 해석을 위해 
주로 사용하는 상용 CFD 코드 상의 단막 총괄

반응속도 모델의 한계, 보완사항 및 올바른 사용

의 중요성에 대하여 알아보았다.
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