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Abstract

 금속수소화물의 흡장반응의 경우 일반적으로 반응속도결정 단계가 확산(diffusion)단계

이거나, 화학적 흡장(chemisorption) 단계, 또른 표면 침투 단계 (surface 

penetration) 단계 중 하나가 된다. 이중, 본 연구실에서의 실험 및 분석에 의해 추

론해본 결과, DU의 경우 확산보다는 화학적 흡장 단계가 반응속도 결정 단계, 즉 

rate-limiting step이 되는 것으로 판단되어졌다. 

 금속수소화물의 화학적 흡장을 표현하는 식은 매우 많은데, 이들은 모두 각각의 특색을 

가지고 있다. 즉, 3차원 확산을 고려한 식이라던지, 아님 3차 상 경계 반응에서의 식

을 표현한 것, 또는 무작위 nucleation을 표현한 것 등등이다. 그런데, 이들 kinetic 

equation의 경우, metal에 따라 적용되는 식들이 달라지고, 또 반응 mechanism에 영

향을 받기 때문에, 이를 결정하는 것은 중요하다고 할 수가 있다. 따라서, 본 연구에

서는 DU의 흡장반응을 kinetic관점에서 분석해보고, DU에 가장 잘 맞는 kinetic 

equation을 찾아내어 이를 적용하여 DU hydriding 반응을 해석해보고자 한다. 또한 

이를 토대로, 차후에는 탈장에까지 적용하는 것을 목표로 하고자 한다. 

서론

 에너지 위기는 현재 모든 지구상의 나라들이 겪고 있는 문제이자 과제이며 이를 해결하는 

것이 지상과제이다. 에너지 문제를 현명하게 해결하는 나라가 미래의 에너지 전쟁에서 우위

를 점하게 된다는 것은 이미 널리 알려진 사실이다. 이 때문에 여러 나라들은 대체 에너지를 

비롯하여 여러 가지 차기 에너지원을 개발 중에 있다. 이 중 가장 주목받고 있는 것 중에 하

나가 바로 핵융합 에너지이다. 핵융합 에너지는 중수소와 삼중수소를 1☓108℃에서 원자핵을 

융합시켜 헬륨과 중성자를 배출하는 과정에서 생기는 막대한 에너지를 말한다. 

D + T → 4He + n (E=17.6MeV)                   (1)

 여기에서 중수소와 삼중수소는 수소의 동위원소로 수소와 화학적 성질이 거의 같다. 수소의 

경우 공기보다 가볍고 폭발적이며 무색, 무취이므로 취급하기가 매우 어렵다. 따라서 저장하
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는데 여러 가지 다른 방법들이 이용되는데, 그 중 하나가 수소를 흡수하는 금속인 금속수소

화물에 흡수시켜 저장시키는 방법이다. 금속수소화물의 경우, 상온에서는 수소를 흡수했다가 

(수소 흡장) 온도를 올리면 수소를 배출하게 된다 (수소 탈장). 금속수소화물의 경우 여러 가

지가 있는데, 본 연구에서는 결손우라늄 (depleted uranium, DU)을 사용하였다. 수소 흡장의 

과정을 확산 (diffusion), 화학적 흡장 (chemisorption), 표면 침투 (surface penetration)의 

3 단계 중의 하나가 rate-limiting step인 경우가 많은데, 이중 DU의 경우에는 화학적 흡장이 

rate-limiting step이 된다. 따라서, 본 연구에서는 여러 kinetic equation을 사용하여 속도 

상수를 구해보고, 이를 실험값과 비교분석하여 어떤 kinetic equation이 가장 잘 들어맞는지

를 알아보고자 한다. 

본론

 1. 모델링 가정. 

본 연구에서는 모델링을 용이하게 하기 위하여 몇 가지 가정들을 설정하였다. 

 - 수소 기체는 이상 기체로 가정한다.  

 - 수소 기체의 물리적 성질은 이상기체의 법칙을 따른다. 

 - DU의 열전도도, 비열, 밀도 등은 상수값으로 본다. 

 - Rate-limiting step에서의 반응 속도가 전체 반응속도를 대변한다. 즉 확산이나 표면

침투에 의한 영향은 무시하기로 한다. 

2. Kinetic equation. 

 

[1] 3차원 확산식 (Jander equation)

 Jander 식은 다음과 같이 표현된다 [6,9]

                                 (2)

이를 ξ에 대하여 나타내면 식 (3)과 같이 된다. 

                                  (3)

 Jander 식은 3차원 상에서 분자가 확산하는 과정에서 반응을 한다는 가정하에 세운 식

이다. 즉 반응 속도식에 확산에 따른 항이 고려되어 있다고 볼 수 있다. 

[2] 3차원의 상(phase)경계 반응식.

 UH3의 반응을 살펴보면, 가운데 우라늄 코어가 있고 그 주변에 UH3층이 있으며 그 외곽

에 수소기체 층이 있다는 것을 알 수 있다. 3차원의 상 경계 반응식은 바로 이 고체상과 

기체상 사이의 반응을 나타내는 식이라고 할 수 있다. 표현하면 다음과 같다. 

                                (4)

 이를 ξ에 대하여 나타내면 식 (5)와 같이 된다. 

                                 (5)

[3] 마지막으로 가장 일반적으로 1차 반응식으로 표현되는 경우이다. 이는 반응속도가 

반응한 분율 (fraction)에 직접 연관이 있다는 가정에서 나온 식이다. 반응공학 교재나 

일반적인 반응식을 표현할 때 가장 흔하게 사용되어지는 식이기도 하다.  
 ln                                (6)

{
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그림 1. 실험데이터와 속도식 해석과의 비교 그래프. 

이를 ξ에 대해 표현하면, 

   Exp                              (5)
 이들 3가지 식들을 사용하여, 속도 상수를 구하고 실험데이터와 비교하여 가장 맞는 속

도식이 어떤 것인지를 살펴보기로 한다. 

[4] 각 식에서의 속도 상수. 

 본 계산에서 계산 도구는 Wolfram Mathematica를 활용하였음을 미리 밝혀둔다. 

Mathematica의 비선형모델적합법을 사용하여 각각의 식을 대입하여 풀어내고 그래프를 

그린 결과가 그림 1에 나타나있다. 속도상수는 Jander식의 경우 k = 0.00044/sec 

(R2=0.9964)이다. 3차원 상 경계반응에서의 값은 k = 0.0011379/sec (R2=0.9976)로 조

사되어졌으며, 1사 속도식의 경우, k = 0.00414/sec (R2=0.9977)로 계산되었다. 그래프

에서 볼 수 있듯이, 1차 속도식이 실험 결과와 가장 잘 부합하는 것으로 나타났다. 즉 전

환률은 시간의 지수 값에 비례하는 관계라는 것을 알 수가 있다. 

결론

 금속수소화물에 의한 수소 흡장 과정은 크게 확산, 표면침투, 화학적 흡장의 3가지 단

계 중 한 가지 단계에 의해 그 반응속도가 지배를 받는데 그 중 DU에 의한 수소흡장과정

은 화학적 흡장 (chemisorption)단계가 속도 결정 단계 (rate-limiting step)이 된다. 

 Mathematica를 사용하여 비선형모델적합법에 의해 조사한 결과, DU에 의한 수소흡장 과

정은 1차 속도식으로 나타냈을 때가 실험 결과와 가장 부합하였으며, R2값도 가장 높았

다. 즉 DU의 수소흡장 과정을 1차 속도식에 의해 나타내어진다고 볼 수 있다. 이 때의 

속도 상수는 k = 0.00414/sec 이다. 
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