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포집/재생능, 안정성, 환경친화 만족 
신규 저수계 우수 흡수제 창출
실배가스/흡수탑/재생탑 수준으로 스크리닝 기법 
대규모화, 패키지화

저수계 흡수용액 내 촉매 분포 이해 포집/재생능, 
안정성, 환경친화 만족 저수계 촉매촉진
우수 흡수제 개발

다양한 초염기, 아민계 비수계 흡수제에 대해 
스크리닝 기법 검증 후 활용
포집/재생능, 안정성, 환경친화 만족 신규 비수계 
우수 흡수제 창출

•흡수 및 재생 메커니즘 이해를 바탕으로 신규 흡수제 설계 후 가상 스크리닝 통해 선별 후 실험진에 이전, 흡수제 개발 기간 단축

•흡수제에 요구되는 MEA 대비 낮은 재생 에너지, 증기압, 점도, 부식성, 용해도, 높은 열적 화학적 안정성, 선별성을 계산으로 제시

•용매 내 반응 모사 가능한 신모델링 기법 개발, 대규모 액상 반응 모사에 확대 적용

•유기 태양전지, 물 분해 촉매, CO2 전환 기술진과 연계하여 인공광합성 구현

기술개발 TRM

기대효과

습식 흡수용액의 CO2 선택적 흡수/재생 반응 분자 수준 모사,

이에 기반한 합리적 흡수제 설계

연구목표 및 내용

•저수계 흡수제 재생능 이해, 향상

• 저수계 흡수용액 CO2 흡수 전후 화학종분포, 

나노상분포 이해 통한 흡수능/재생능 개선

• 비수계 흡수제 작동기작 이해, 흡수속도/재생능

   /내수성 향상

•Large scale 규모의 파일럿 플랜트 설계

및 운전을 통한 공정인자 도출

•실배가스에 대한 대형 실증 플랜트

건설을 위한 스케일업 인자 계산

•수용액상 양자역학 계산법 검증  

•저수계 흡수제 염기성 정량 예측 

• 다양한 저수계 흡수제 CO2 흡수 반응에너지, 

반응속도 정량적 이해

•구조-특성-반응성 상관관계 이해

•비수계 흡수제 염기성 정량 예측

흡수/재생탑 통과 실배가스 모델링흡수제 - CO
2
 착물 반응 분자모델링 흡수용액 CO

2
 포집/전달 반응모델링

1단계 (2013-2014) 3단계 (2017-2020)2단계 (2014-2017)

1단계

1차년 1차년1차년2차년 2차년2차년3차년 3차년3차년

나노구조 호스트
물질 특성과 흡수능 

관계 확립

나노구조 호스트
물질 특성과 흡수능 

관계 확립

실증
저수계 
포집제
개발
분자

모델링

혁신
저수계 
촉매

포집제  
및

비수계 
포집제 
분자

모델링

다양한 아민형 
게스트 물질 

표면기능화 기술
개발

2단계 3단계

기작 이해
단일흡수제 
스크리닝 
기법 확립

신규흡수제/혼합흡수제 스크리닝 흡수능/속도, 
재생능 우수후보 선별 실험진 이전, 피드백 기반 
기법 검증 점도, 안정성, 부식성 스크리닝 확립

CA 모사 대표 촉매의 작동 기작 이해
CA 모사 대표 촉매의 분해 기작 이해
다양한 촉매의 효율/안정성 스크리닝

알코올 용액 모사 스크리닝기법 확립
CO2BOL의 CO2  흡수/재생 기작 이해
CO

2
 흡수 따른 점도, 확산계수 이해

용액상분포/작동기작 수분 영향 이해
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