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요 약

화장품, 비료 등 다양한 분야에서 사용되는 2,3-butanediol (2,3-BDO) 는 고부가가치 물질로 그 수요가 점차 증가하

고 있다. 미생물의 발효로부터 생산된 2,3-BDO는 발효의 부산물을 포함하고 있을 뿐만 아니라 발효 조건에 따라 피드

조성의 변동이 심하여 생산물의 목표 순도에 도달하기 위한 분리 공정의 효율적인 운전이 어렵다. 따라서 본 연구에서는

바이오 기반 2,3-BDO 증류 공정의 동적 최적화를 통해 피드의 농도가 변화할 때 하단 생산물의 2,3-BDO 농도를 99 wt%

이상으로 제어할 수 있는 최적의 제어 경로를 탐색하였다. 정상 및 동적 상태 공정 모사와 Proportional integral (PI) 제

어기 설계 후 동적 최적화를 차례로 수행하였다. 그 결과 하단 생산물의 2,3-BDO 농도와 설정점 사이의 오차가 75.2%

감소하였다.

Abstract − 2,3-Butanediol (2,3-BDO), which is used in various fields such as cosmetics and fertilizers, is a high value-

added substance and the demand for it is gradually increasing. 2,3-BDO produced from the fermentation of

microorganisms not only contains by-products of fermentation, but also varies greatly in feed composition depending on

fermentation conditions, so it is difficult to efficiently operate the separation process to reach the target purity of the

product. Therefore, in this study, through dynamic optimization of the bio-based 2,3-BDO distillation process, the

optimal control route was explored to control the 2,3-BDO concentration of the bottom product to 99 wt% or more,

when feed concentration changes. Steady and dynamic state process simulation, proportional integral (PI) controller

design, and dynamic optimization were sequentially performed. As a result, the error between the 2,3-BDO

concentration and the set point of the bottom product was reduced by 75.2%.
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1. 서 론

화석 연료의 고갈과 환경 오염에 대한 우려로 인해 미생물 발효를

이용한 바이오 기반 2,3-BDO의 생산에 대한 관심이 증가하고 있다.

이산화탄소 배출에 대한 세계적인 규제로 인해 과학자들은 현재의
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낮은 생산성과 높은 생산 비용을 극복할 수 있다면 바이오 기반

2,3-BDO의 생산이 석유 기반 화학 공정의 대안이 될 수 있다고 제

안한다[1]. 2,3-BDO는 인쇄 잉크, 향수, 연화제 및 습윤제, 의약품,

부동액 및 액체 연료의 제조 등 다양한 산업적 응용이 가능한 유망

한 화학물질이다[2,3]. 또한, 2,3-BDO의 수화 반응을 통해 레진과

래커로 사용되는 methyl ethyl ketone 과 합성고무의 단량체인 1,3-

butadiene을 생산할 수 있다[3,4].

2,3-BDO의 발효 과정에서 아세토인, 아세테이트, 젖산, 석신산,

에탄올 등의 여러가지 물질이 함께 생성되기 때문에 발효된 피드는

낮은 농도의 2,3-BDO 를 포함한다[5,6]. 이러한 물질 중에서 아세

토인은 특유의 냄새를 갖고 있기 때문에 엄밀한 분리가 필요하다.

아세토인과 2,3-BDO는 일반적으로 동일한 박테리아 균주에 의해

생산되며 공급되는 산소와 같은 매개변수에 의해 결정된다[7]. 이

처럼 발효된 피드의 조성은 산소 공급, PH, 사용되는 원료 및 유기

체에 따라 달라진다[7,8]. 바이오 기반 2,3-BDO 생산의 핵심 과제는

발효된 피드에서 낮은 농도의 2,3-BDO를 상업적으로 이용 가능한

수준까지 분리하는 것이다.

바이오 기반 2,3-BDO 생산의 상업화에 대한 주요 경제적 장벽은

발효 단계가 아닌 분리 단계이다[2]. 발효된 피드에서 2,3-BDO 를

분리하기 위한 분리 공정은 전체 생산 비용의 50% 이상을 차지한

다[3,9]. 이는 발효된 피드의 2,3-BDO 농도가 낮고, 물, 염분, 잔류

당, 발효 배지 등의 성분과 아세토인, 초산, 젖산과 같은 기타 부산

물이 포함되어 있어 효율적인 분리가 어렵기 때문이다[10]. 또한,

앞서 말했듯이 발효 조건의 변동에 따라 피드 조성이 변화하기 때

문에, 분리 공정의 생산물이 목표 순도를 일정하게 유지하도록 공

정을 제어하는 것이 어렵다. 따라서 생산물의 2,3-BDO 농도를 안

정적으로 유지하고, 에너지 소비를 줄이기 위해 분리 공정의 효율

적인 제어가 중요하다.

바이오 기반 2,3-BDO 생산에 사용되는 대표적인 분리 공정은 증

류 공정이다[11]. 2,3-BDO 증류 공정의 최적화를 위한 다음과 같은

연구가 있었다. J. Hong 등은 증류 공정을 최적화 후 다중 효용 증

발기와 결합하였고[12], G. R. Harvianto 등은 증류 공정을 최적화

후 추출 공정과 결합하였다[13]. E. Sánchez-Ramírez 등은 증류 공

정의 다목적 최적화를 통해 경제, 환경, 안전 문제를 고려하였다

[14]. 하지만 이들은 동적 모델이 아닌 정상 상태 모델의 최적화에

만 초점을 맞추고 있기 때문에 변화하는 피드 조성을 고려하지 못

하였다. 

따라서 본 연구에서는 바이오 기반 2,3-BDO 증류 공정의 정상

상태 및 동적 공정 모델을 개발하였다. 이후 개발된 모델을 활용해

피드 조성의 변화에 따른 최적의 공정 운전 경로를 탐색하기 위해

동적 최적화를 수행하였다. 본 논문은 2장에서는 대상 공정 개요, 3

장에서는 공정모델 개발 및 동적 최적화로 진행된다.

2. 대상 공정 개요

2,3-BDO 증류 공정은 Fig. 1과 같이 2,3-BDO 피드에서 물, 아세

토인 및 기타 오염 물질을 분리하여 99 wt% 이상의 2,3-BDO 생산

물을 생산하는 공정이다. 미생물 발효 공정을 통해 생산된 2,3-

BDO 피드는 다중 효용 증발기를 거치며 40~50 wt% 로 농축된다.

Column1은 하단으로 2,3-BDO를, 상단으로 물과 아세토인을 분리

하며, column2는 당분과 염을 하단으로 분리하여 생산물을 생산한

다. Column1의 하단과 column2의 생산물은 2,3-BDO 농도 99

wt% 이상, 아세토인 농도 0.3 wt% 이하를 만족해야 한다. 피드는

119.5 kg/hr 의 유량으로 투입되며, column1과 column2 의 상단부

압력은 -0.95 kg/cm2g로 조절된다. Column1의 하단부 온도는 120℃

이상에서 작동되어야 한다. Column1, column2 모두 packed bed

column을 사용하였으며, 이는 plate column에 비해 압력강하가 작

아 진공을 유지하기에 유리하다.

Fig. 1. Schematic diagram of 2,3-BDO distillation column.
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3. 공정모델 개발 및 동적 최적화

본 논문의 전체적인 흐름을 Fig. 2에 나타냈다. Aspen Plus

V11.0과 Aspen Plus Dynamic V11.0 으로 정상 상태 모델과 동적

모델을 개발하고, 온도를 이용하여 모델을 검증하였다. 앞서 말했

듯이 발효 공정의 특성상 피드 조성이 일정하지 않기 때문에 피드

의 2,3-BDO 질량 분율을 외란변수로 하여 계단 변화를 주었으며

변동폭은 ± 5 wt% (± 10%) 로 하였다. PI 제어기를 통한 column1

의 피드 유량 제어와 reboiler duty 의 동적 최적화를 통해 최적의

제어 경로를 탐색하였다.

3-1. 공정 모델 개발

Fig. 3는 개발한 정상 상태 모델의 그림이다. Radfrac model을 사

용하여 column을 모사하였으며, reboiler는 별도의 히터를 통해 모

델링하였다. 하단에는 파이프 블록을 삽입하여 열손실을 고려해 주

었다. Column을 모사하기 위해 GS칼텍스의 공정 설계치와 공정

운전 데이터를 바탕으로 아래와 같이 가정하였다.

·공정은 정상 상태이다.

·피드는 온도 46.4℃, 압력 2 kg/cm2g로 유입된다

· Column 내부의 압력강하는 column1 이 0.1 kg/cm2g, column2

가 0.04 kg/cm2g 이다.

·파이프 출구 온도는 110℃ 이다.

Table 1은 피드의 온도와 압력 조건 및 조성, column1과 column2에

입력된 specification 이다. 

공정 모델에 고려된 열역학 방정식은 Universal quasichemical

(UNIQUAC) model 을 사용하였다[13]. 이 모델은 초과 깁스 에너

지가 엔탈피 항으로만 구성되는 Wilson equation과 Non-random

tow liquids (NRTL) model 과는 달리 엔탈피 항과 엔트로피 항으

로 구성되며, 2,3-BDO와 물의 이성분 매개변수를 엄밀히 나타낼

수 있다. UNIQUAC model의 식은 다음과 같다(식 1~6)[15]. 이 때

r은 활동도 계수, z는 배위수, q는 표면적 매개변수, Φ는 segment

fraction, θ는 면적 분율, Δu는 특성 에너지를 의미한다.
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Fig. 2. Schematic diagram in this work.

Fig. 3. Process model of 2,3-BDO distillation column.
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동적 모델은 정상 상태 모델을 이용하여 모사하였으며, reflux

drum과 sump의 구조 데이터들은 실제 설계치를 바탕으로 하였다.

reboiler의 specification은 Log-mean temperature difference (LMTD)

method 를 이용하였으며 duty는 다음과 같이 계산한다(식 7,8). 이

때 Tin은 외부 교환기 유입 온도, Tout은 외부 교환기 유출 온도,

Tmed,in은 medium 유입 온도, Tmed,out은 medium 유출 온도, U는 총

괄 열전달 계수, A는 액체와 코일의 접촉 영역을 의미한다.

(7)

(8)

Packed bed column은 실제로는 단수가 존재하지 않기 때문에 이

론단 상당높이, Height equivalent to theoretical plate (HETP)를 계

산하였다. HETP는 다음과 같이 계산하며 H는 column 총 길이, N은

총 단수이다(식 9).

(9)

시뮬레이션은 정상 상태에 도달하여 더 이상 변화가 없을 때까지

실행된다. 이 조건에 도달하면 시뮬레이션을 reinitialize 하고 검증

및 제어의 시작점으로 한다.

3-2. 모델 검증

개발된 모델을 GS칼텍스로부터 제공받은 실제 운전 데이터를 활

용하여 검증하였다. 검증변수로는 센서를 통해 실시간 데이터를 얻

을 수 있는 온도를 이용하였다. Packed bed column 이므로 온도 센

서가 정확히 몇 단에 있는지 나타낼 수 없다. 따라서 실제 설계치를

바탕으로 column 총 길이(H)와 온도센서까지의 길이(l) 비를 통해

공정의 온도 센서 위치에 해당하는 모델의 stage(n)를 계산하였다

(식 10) (Table 2). 계산한 stage의 온도는 내삽을 이용하여 도출하

였다. 피드의 조성은 계속 변화하지만 조성의 실시간 데이터가 없

기 때문에 5개의 조성을 샘플링 하였으며, 샘플링한 조성에서 온도

센서의 온도와 계산한 stage 온도(Tmod) 사이의 Normalized root

man square error (NRMSE) 를 계산해 모델을 검증하였다(식 11).

공정의 공정 데이터는 정상 상태가 유지되는 14개의 series (nplant)

로 나눈 후 각 series 최댓값(Tplant,max), 최솟값 (Tpalnt,min), 그리고 평

균값(Tplant,avg)을 이용하였다. 동적 모델은 모델이 정상 상태에 도달

하도록 5시간 간격으로 피드 조성 변화 시나리오를 작성하여 온도를

측정하였다. 정상 상태 모델의 검증 결과를 Table 3에, 동적 모델의

검증 결과를 Table 4에 나타냈다. 각 case 마다 오차의 평균값을 계

산하였으며, column1과 column2의 오차를 각각 Fig. 4(a)와 (b)에

나타냈다. 모든 case에서 정상 상태 모델과 동적 모델 모두 NRMSE의

평균값이 4% 미만이므로 개발된 모델은 신뢰할 수 있다[16].

(10)

(11)

3-3. 제어 모델 개발

Column1은 2,3-BDO와 물, 아세토인을 분리하며, column2는 당

분과 염을 분리한다. Feed 조성의 변동으로 인해 column1의 제어가

어렵기 때문에 column1의 제어에 초점을 맞추었다. Column2는 상

대적으로 잘 제어되기 때문에 column1의 제어를 통해 bottom 흐름을

LMTD
Tmed in, Tout–( ) Tmed out, Tin–( )+

Tmed in, Tout–

Tmed in, Tout–
-----------------------------ln

------------------------------------------------------------------------=

Duty U A× LMTD×=

HETP
H

N
----=

n N
1

H
----=

NRMSE %( )

Tmod Tplant avg,–( )2∑
nplant

------------------------------------------------

Tplant max, Tplant min,×( )
---------------------------------------------------- 100×=

Table 1. Specification of each stream and block in process model

Stream & Block Specification Value Unit

Feed

Temperature 46.4 ℃

Pressure 2 kg/cm2g

Flow rate 119.5 kg/hr

Composition

2,3-BDO 47.2

wt %
Water 51.5

Acetoin 1

etc 0.3

Column 1

Total number of stages 22 -

Stage where feed in 5 -

Top pressure -0.95 kg/cm2g

Reflux ratio 0.9 -

Column 2

Total number of stages 24 -

Stage where feed in 15 -

Top pressure -0.95 kg/cm2g

Reflux ratio 1.3 -

Table 2. Stage corresponding to sensor position

Column Sensor Stage

Column1

T1-1 5.5

T1-2 11.5

T1-3 20.5

Column2

T2-1 7.4

T2-2 13.6

T2-3 22.7
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Table 3. Steady state validation results

Column Sensor
Composition

Case1 Case2 Case3 Case4 Case5

Column1

T1-1 3.05 2.78 2.88 2.91 2.84

T1-2 2.31 2.20 2.18 2.23 2.20

T1-3 4.85 2.20 2.21 3.18 2.40

Column2

T2-1 1.16 1.14 1.14 1.15 1.14

T2-2 3.82 3.86 3.86 3.85 3.86

T2-3 4.17 4.18 4.17 4.10 4.18

Table 4. Dynamic validation results

Column Sensor
Composition

Case1 Case2 Case3 Case4 Case5

Column1

T1-1 3.05 2.79 2.88 2.85 2.77

T1-2 2.31 2.35 2.37 2.35 2.36

T1-3 4.88 2.44 3.15 0.65 2.45

Column2

T2-1 1.16 1.12 1.11 1.13 1.12

T2-2 3.81 3.89 3.89 3.86 3.89

T2-3 3.36 3.37 3.37 3.35 3.35

Fig. 4. Average error of temperature in (a) column1 and (b) column2.

Fig. 5. Process model and controller of 2,3-BDO distillation column.



222 이기열 · 안나현 · 임종구 · 한인수 · 조형태 · 김정환

Korean Chem. Eng. Res., Vol. 61, No. 2, May, 2023

일정하게 한다면 column2 도 안정적으로 운영할 수 있다. Fig. 5는

개발한 동적 모델과 제어기를 나타낸 그림이다. 제어변수인 하단의

2,3-BDO 농도를 측정하여 조작변수(u(t))인 피드 유량을 조절하는

PI 제어기를 개발하였다(식 12). 2,3-BDO의 목표 농도를 달성하기

위해 하단의 2,3-BDO 농도를 제어변수로 하였으며, 실제 공정에서

피드 유량을 통해 공정을 제어하고 있기 때문에 피드 유량을 조작

변수로 하였다. 제어 모델의 블록 다이어그램을 Fig. 6에 나타냈으

며, 이 때 e(t)는 설정점과 제어변수의 오차를 의미한다.

(12)

제어기의 매개변수인 비례이득(Kp)과 적분시간(Ti)은 Ziegler-

Nichols method 로 도출하였다. Ziegler-Nichols method는 제어변

수가 일정한 진동을 가질 때까지 매개변수를 조정하여 튜닝하는 경

험적인 방식이다. PI 제어기의 매개변수는 제어변수가 일정한 진동을

가질 때의 이득 Ku, 이 때의 진동주기 Tu를 통해 구할 수 있으며, 이를

Table 5에 나타냈다[17].

3-4. 동적 최적화

최적의 제어 경로를 찾기 위해 하단의 2,3-BDO 질량 분율(c(t))과

설정점(c*) 사이의 Integral absolute error (IAE)를 목적함수로 하여

최소화하는 동적 최적화를 하였다(식 13).

(13)

피드 농도에 외란을 가하기 전 피드 농도가 일정하게 유지되는

상황에서 먼저 최적화를 수행하였으며, 이 상태를 시작점으로 하였

다. 최적화변수 reboiler duty (Q(t))의 element 개수는 피드 농도의

변화 횟수와 동일하게 4개로 지정하였으며, 4개의 시점에서 다음과

같은 제약조건을 만족한다(식 14,15). 이 때 a(t)는 하단의 아세토인

질량 분율을 의미한다.

(14)

(15)

경로 연속 2차 계획법 최적화 프로그램인 FEASOPT 를 solver

알고리즘으로 사용하였다. FEASOPT 는 최적의 해를 찾기 위해

reduced space optimization method 를 사용한다. 현재 지점에서

목적함수 IAE 를 평가하고, 최적화변수인 Q(t)를 이동시킨 후, 목

적함수를 재평가한다. 만약 해를 얻을 수 없는 경우 이전의 해결된

위치로 돌아가 다른 변수 값으로 풀이를 시도한다. 이러한 방식으로

FEASOPT 는 목적함수를 평가하고 최적화변수를 이동시킨다[18].

최적화 전 후 공정의 개선을 목적함수 IAE, Q(t), c(t), a(t)를 통

해 평가하였다.

4. 결과 및 고찰

피드의 2,3-BDO 질량 분율을 외란변수(d(t))로 하여 3시간 마다

± 5 wt% 계단 변화를 주었을 때, 최적화 전과 최적화 후의 공정의

거동을 Fig. 7과 Table 6에 나타냈다. Average reboiler duty (Qavg)와

difference (Diff )는 다음과 같이 계산하였다(식 16, 17).

(16)

(17)

이 때, tf는 최종 시간, t0은 시작 시간, xb는 최적화 전 변수, xa는 최

적화 후 변수이다. 최적화 후가 최적화 전에 비해 목적함수 IAE 가

2.246 wt%×hr에서 0.0557 wt%×hr로 75.2% 감소하였으며, Qavg가

0.319 GJ/hr 에서 0.307 GJ/hr로 3.8% 감소하였다. c(t)의 최대 오버

슈트가 0.267 wt%에서 0.221 wt%로 17.2%, 최대 언더슈트가 0.635

wt%에서 0.155 wt%로 75.6% 감소하였으며, 최대 a(t)가 0.895 wt%

에서 0.420 wt%로 53.1% 감소하였다. 이는 제어 및 동적 최적화를

통해 d(t)에 따른 최적의 Q(t)가 도출되기 때문이다. 예를 들어, d(t)

가 감소(-5 wt%) 하여 c(t)가 감소하면 Q(t)를 증가시켜 column 온

도를 높인다. Column 온도가 높아지면 2,3-BDO 보다 끓는점이 낮

은 물과 아세토인이 증발하여 상단으로 빠져나가 c(t)가 증가하고

a(t)가 감소한다. 반대로, d(t)가 증가(+5 wt%) 하여 c(t)가 증가하면

Q(t)가 감소하여 과도한 에너지의 소비를 막고 c(t)를 c*에 도달하게

한다. 결과적으로 d(t)에 따라 적절한 Q(t)의 제어 경로를 찾음으로

써 더 나은 제어성능과 더 적은 에너지 소모를 보였다. Column2 역

시 최적화 후가 최적화 전보다 2,3-BDO와 acetoin 질량분율이 더

일정하게 유지되므로, column1의 제어를 통해 column2의 제어 성

능도 개선할 수 있다. 이처럼 피드 농도의 변화가 잦은 바이오 기반

증류 공정에서는 다양한 외란을 고려한 동적 최적화를 통해 공정의

제어 전략을 수립해야 한다.

5. 결 론

본 연구에서는 바이오 기반 2,3-BDO 증류공정을 안정적으로 제

어하기 위해 정상 및 동적 상태 공정 모델을 개발하고 PI 제어기를

설계하였다. 개발된 모델을 활용하여 동적 최적화를 통해 피드의

u t( ) Kp e t( ) 1

Ti

---- e t( )
0

t

∫ dt+
⎩ ⎭
⎨ ⎬
⎧ ⎫

=

minQ t( ) c t( ) c*–
to

tf

∫ dt

c t( ) 99.0 wt%>

a t( ) 0.3 wt%<

Qavg

Q t( ) td
to

tf

∫

td
to

tf

∫
---------------------=

Diff %( )
xb xa–

xb
---------------- 100×=

Fig. 6. Block diagram of control model.

Table 5. Ziegler-Nichols method for tuning PI controller

Parameter Equation value

Kp 0.45 Ku 33.5

Ti 18
Tu

12
------
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2,3-BDO 농도가 변화할 때 하단의 2,3-BDO 농도와 설정점의 IAE를

최소화하는 최적의 제어 경로를 설정하였다. 그 결과 최적화 후가

최적화 전에 비해 IAE 가 75.2%, 하단의 2,3-BDO 질량 분율의 최

대 오버슈트가 17.2%, 최대 언더슈트가 75.6%, 하단의 최대 아세

토인 질량 분율이 53.1% 감소하여 더 나은 제어성능을 보였으며,

Qavg가 3.8% 감소하여 더 적은 에너지 소모를 보였다. 이처럼 피드

농도의 변화가 잦은 바이오 기반 증류 공정에서는 다양한 외란을

고려한 동적 최적화를 통해 공정의 제어 전략 수립이 필요하다. 본

Table 6. Comparison of before and after dynamic optimization

Variable Before optimization After optimization Diff Unit

IAE 2.246 0.557 75.2% wt%×hr

Qavg 0.319 0.307 3.8% GJ/hr

c(t) Maximum overshoot 0.267 0.221 17.2% wt%

Maximum undershoot 0.635 0.155 75.6 wt%

Maximum a(t) 0.895 0.420 53.1 wt%

Fig. 7. Simulation results of before and after dynamic optimization.



224 이기열 · 안나현 · 임종구 · 한인수 · 조형태 · 김정환

Korean Chem. Eng. Res., Vol. 61, No. 2, May, 2023

연구에서는 하단의 2,3-BDO 농도를 제어하였는데, 실제 공정에서는

농도의 측정이 어려우므로 inference control과 같이 측정이 쉬운

변수를 이용해 공정을 제어하거나 soft sensor 와의 결합을 통해 공

정을 제어하는 후속 연구가 필요하다.
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사용기호

r : activity coefficient

Z : coordination number

q : surface area parameter

Φ : segment fraction

θ, θ' : area fraction

Δu : characteristic energy

Tin : external exchanger inlet temperature 

Tout : external exchanger outlet temperature

Tmed,in : the medium inlet temperature

Tmed,out : the medium outlet temperature

U : overall heat transfer coefficient

A : contact area between liquid and jacket and/or coils

H : length of column

N : total number of stage

n : number of stage corresponding to the sensor

l : length from top to sensor

Tmod : temperature of model

Tplant,avg : average temperature of plant

Tplant,max : maximum temperature of plant

Tplant,min : minimum temperature of plant

nplant : number of series of process data

u(t) : manipulate variable

e(t) : error between set point and controlled variable

c(t) : bottom 2,3-BDO mass fraction (wt%)

c* : set point of bottom 2,3-BDO mass fraction (wt%)

a(t) : bottom acetoin mass fraction (wt%)

Q(t) : reboiler duty (GJ/hr)

d(t) : disturbance variable

Qavg : average reboiler duty (GJ/hr)

tf : final time (hr)

t0 : initial time (hr)

xa : variables after optimization

xb : variables before optimization
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