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            초록
          
        

        
          In this study, a chemical reaction mechanism reduction was performed to address lengthy simulation times resulting from the complex chemical structure of the chemical reaction mechanism that is used in simulating the oxidation process of fuel in combustion simulations. Mechanism reduction was achieved by removing the chemical species and reaction equations that were considered low in importance in the chemical reaction mechanism. Likewise, mechanism synthesis and coupling were performed for soot calculation. However, errors occurred in the simulation results due to the removal of the chemical species and reaction equations. Therefore, the pre-exponential factor of the Arrhenius equation was adjusted to improve accuracy. Thus, a reduced chemical reaction mechanism for biodiesel was developed, resulting in a 9.54 % error for soot, 4.14 % error for NOX, and 9.2 % deviation for IMEP.
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      1. 서 론
      강화되는 내연 기관의 배기가스 규제로 인해 디젤 엔진은 DPF(Diesel Particulate Filter), SCR(Selective Catalyst Reduction) 및 DOC(Diesel Oxidation Catalyst)등과 같은 후처리 장치1)들의 연구와 연소 과정에서 발생하는 배기 배출물 저감을 위한 연구가 활발하게 수행되고 있다.

      연소 과정에서의 배기 배출물 저감 연구는 연소 과정에서 실린더 내부의 관찰이 어려운 실제 실험보다는 화학종들의 생성과 소멸 과정을 분석할 수 있는 3D CFD(Computational Fluid Dynamics) 엔진 시뮬레이션을 통한 연구가 주로 수행되고 있다.2-4)

      CFD 해석에서 사용되는 화학반응 메커니즘은 연료가 산화되는 과정에서 발생하는 모든 화학종(Species)과 반응식(Reaction) 및 열역학적 상태량에 대한 정보가 포함되어 연료의 산화 과정 모사에 사용된다. 그러나, 바이오디젤의 화학반응 메커니즘은 탄소와 산소가 결합된 복잡한 형태의 FAME(Fatty Acid Methyl Ester) 구조로 인해 4,800개의 화학종과 20,000개의 반응식이 화학반응 메커니즘에 포함된다.5) 이로 인해, 바이오디젤은 다양한 물리 현상을 고려하는 3D CFD 엔진 시뮬레이션의 해석 시간이 과도하게 요구되며, 해석의 수렴성과 신뢰성이 감소하는 문제가 발생한다.6)

      이러한 문제점을 해결하기 위해 일반적으로 탄화수소계 연료의 화학반응 메커니즘은 연료의 조성을 대신 모사하는 연료 대체물(Fuel surrogate)을 사용하여 화학반응 메커니즘에 포함된 화학종과 반응식의 개수를 감소시키지만, 연료 대체물 사용에도 불구하고 바이오디젤 연료 대체물 화학반응 메커니즘은 3,299개의 화학종과 10,806개의 반응식이 포함되어7) 여전히 긴 해석시간이 요구된다.

      따라서, 일반적으로 연구자들은 화학반응 메커니즘에서 중요도가 낮은 화학종과 반응식을 제거하는 메커니즘 축소를 통해 화학반응 메커니즘의 해석시간을 단축한다. 메커니즘 축소는 화학종 간의 연관성을 분석하여 낮은 연관성의 화학종을 제거하는 DRG(Directed Relation Graph),8) 연소 과정에서 사용자가 설정한 경계값 이하의 몰분율을 갖는 화학종을 제거하는 PCA(Peak Concentration Analysis),9) 사용자가 지정한 오차율에 도달할 때까지 중요도가 낮은 화학종을 순서대로 제거하는 FSSA(Full Species Sensitivity Analysis)10) 등과 같은 다양한 축소 기법이 사용되고 있다. 하지만, 메커니즘 축소는 화학반응 메커니즘에 포함된 화학종과 반응식을 제거하기 때문에 오차가 동반되며,11) 연구자가 목표한 결과와 사용한 메커니즘 축소 기법 및 조건에 따라 메커니즘에 포함된 화학종과 반응식의 개수와 오차율이 달라진다.

      이러한 이유로 Herbinet 등7)이 개발한 바이오디젤 상세 메커니즘을 기반으로 메커니즘 축소를 수행한 여러 선행연구들은9,12,13) 연구자의 목표에 따라 서로 다른 결과를 도출한다. 먼저, Brakora 등9)이 개발한 축소 메커니즘은 3D 해석을 통해 실제 실험 결과와 비교를 수행하였지만, 저온 영역에서 최대 50 %의 점화지연 오차를 보이며 Soot에 대한 검증이 미흡하였다. Zhang 등11)의 축소 메커니즘은 0D 해석을 통해 Soot을 검증하였지만, 30 % 정도의 점화지연(Ignition delay) 오차가 발생하였고, NOX에 대한 검증이 수행되지 않았다. 또한, Luo 등13)의 축소 메커니즘은 점화지연과 관련된 연료 및 라디칼(Radical) 화학종에 대한 개선을 통해 1,100 K 이상의 고온 영역에서 높은 점화지연 정확도를 보였지만, 1,100 K 이하의 저온 영역과 NOX, Soot과 같은 배기 배출물에 대한 검증이 수행되지 않았다.

      이러한, 선행 연구들은 3D 해석이 아닌 0D 해석을 기반으로 수행되었으며, NOX와 Soot과 같은 배기 배출물과 점화지연을 동시에 검증한 연구는 수행되지 않았다. 또한, 모든 선행 연구에서 1,100 K 이하의 저온 영역의 오차가 크게 발생하는 결과를 보였다. 이는 바이오디젤 화학반응 메커니즘의 저온 영역은 연료의 산화를 모사하기 위한 화학종과 반응식이 고온 영역보다 밀집되었고, 메커니즘 축소로 인한 오차가 저온 영역에서 크게 발생하여 고온 영역에 비해 오차 개선이 어렵기 때문이다.

      따라서, 본 연구에서는 선행 연구자들이 고려하지 않은 Soot 배출량과 저온 영역에서의 오차를 고려한 신뢰성 높은 바이오디젤 축소 화학반응 메커니즘 개발을 위해 3D CFD 해석 결과와 실험 데이터와의 비교를 통해 Soot 배출량, 점화지연, 실린더 압력, IMEP 및 열 방출률의 오차를 개선하였다.

    

    

  
    
      2. 연구 방법
      
        2.1 바이오디젤 축소 화학반응 메커니즘
        본 연구에서 사용된 축소 화학반응 메커니즘은 247개의 화학종과 1,129개의 반응식이 포함된 Jung 등14)이 개발한 바이오디젤 축소 화학반응 메커니즘을 사용하였다. 해당 메커니즘은 개발 과정에서 Wang 등15)의 N-heptane 메커니즘을 합성하여 Soot의 전구체 물질인 PAHs(Polycyclic Aromatic Hydrocarbon) 화학종에 대한 정보가 포함되어 있다.

      

      
        2.2 CFD 해석 방법
        본 연구는 3D CFD 해석으로 바이오디젤의 Soot 생성량 예측을 위해 0D CVC 해석과 3D CFD 해석을 수행하였으며, 바이오디젤의 메커니즘 개발을 위한 시뮬레이션 과정은 Fig. 1과 같이 진행되었다.

        
          
          

          Fig. 1 
				
          

          
            Flowchart of CFD analysis for reducing errors in biodiese mechanism
          
          

          

        

        
          2.2.1 0D CVC 해석
          본 연구에서는 엔진에서 산화가 시작되는 조건에서 발생하는 화학종의 반응 경로를 분석하기 위해 연소 전문 해석 프로그램의 0D CVC(Constant Volume Combustion) 해석 모델을 사용하였다. 이 프로그램은 Fig. 2와 같이 연료 산화 모사를 위해 사용되는 다양한 Input 파일을 커플링하는 전처리 과정이 필요하다.

          
            
            

            Fig. 2 
				
            

            
              Pre-processing structure of chemkin
            
            

            

          

          본 연구에서 사용된 Input 파일은 Jung 등14)이 개발한 바이오디젤 축소 메커니즘의 Gas phase kinetic chemistry와 Thermodynamic data를 사용하고, Soot 계산에 사용되는 Surface chemistry는 Chou 등16)이 개발한 Soot surface 메커니즘을 사용하였다.

        

        
          2.2.2 3D CFD 해석
          본 연구는 바이오디젤 축소 화학반응 메커니즘의 오차 분석과 개선을 위해 3D CFD 엔진 해석 프로그램을 사용하였다. 연소 시뮬레이션을 통해 취득한 해석 데이터들은 실험 데이터와 비교를 통해 오차 개선을 수행하였다. Table 1은 해석에 사용된 3D CFD 해석 모델들을 나타낸다.

          
            Table 1 
				
            

            
              Models applied to 3D CFD
            
            

          

          
            
              
                	Description
                	Model
              

            
            
              	Droplet break up
              	KH-RT
            

            
              	Droplet collision
              	ROI
            

            
              	Turbulence flow
              	RNG κ-ε
            

            
              	Droplet vaporization
              	DMC
            

          

          

        

      

    

    

  
    
      3. 엔진 실험
      개발된 바이오디젤 축소 화학반응 메커니즘의 검증은 커먼레일 단기통 CI 엔진으로 바이오디젤의 분무 가시화 및 연소 실험을 진행한 Park 등17)의 실험 데이터를 사용하였고 실험에 사용된 엔진 사양과 실험 조건은 Table 2와 같이 정리하였다.

      
        Table 2 
				
        

        
          Engine specifications and operating conditions
        
        

      

      
        
          
            	Description
            	Specification
          

        
        
          	Displacement volume (cc)
          	373.3
        

        
          	Bore × Stroke (mm)
          	75.0 × 84.5
        

        
          	Compression ratio
          	17.8
        

        
          	Engine speed (rpm)
          	1,500
        

        
          	SOE timing (deg. BTDC)
          	3, 6, 9
        

        
          	Injection pressure (MPa)
          	100
        

        
          	Injection quantity (mg)
          	12
        

        
          	Coolant temperature (K)
          	343
        

        
          	Nozzle hole diameter (mm)
          	0.128
        

        
          	Number of injection hole
          	6
        

      

      

      Fig. 3은 분무 가시화 실험 장치의 개략도를 나타내며, 질소로 가압된 챔버 내부에 100 MPa의 분사 압력으로 12 mg의 바이오디젤을 분사하여 초고속 카메라와 메탈-할라이드 램프를 통해 연료 분사율과 분무 관통 거리(Spray tip penetration) 데이터를 취득하였다.

      
        
        

        Fig. 3 
				
        

        
          Schematic of spray visualization experiment18)
        
        

        

      

      Fig. 4는 바이오디젤의 엔진 연소 실험 장치의 개략도를 나타내며, 엔진 연소 실험을 통해 IMEP, Soot 및 NOX 배출량과 같은 데이터를 취득하였다. 취득한 데이터는 본 연구에서 개발한 바이오디젤 축소 화학반응 메커니즘의 신뢰성 검증에 사용되었다.

      
        
        

        Fig. 4 
				
        

        
          Schematic of CI engine combustion experiment18)
        
        

        

      

    

    

  
    
      4. 결과 및 고찰
      
        4.1 연료 분무 특성
        연료의 분무 특성은 Soot 생성에 큰 영향19)을 미치기 때문에 엔진 연소 해석에 앞서 분무 특성 검증이 선행되어야 한다. Fig. 5는 인젝터 통전 시작(SOE, Start of Energizing) 이후의 연료 분사율 나타내며, 취득한 연료 분사율 데이터는 3D CFD 해석에 동일하게 적용하였다.

        
          
          

          Fig. 5 
				
          

          
            Injection rate profile of biodiesel
          
          

          

        

        분무 관통 거리의 검증은 분무된 연료 액적의 미립화 및 분열 과정을 계산하는 KH-RT(Kelvin-Helmholtz and Rayleigh-Taylor) 분열 모델의 상수 변경을 통해 수행되었다. Table 3은 분무 관통 거리를 실험값과 검증하는 과정에서 사용된 KH-RT 상수들을 정리하였고 검증 과정에서 상수들의 변경은 실험값과 오차가 감소되는 방향으로 세 단계에 걸쳐 수행되었으며, 최종적으로 3차의 KH-RT 상수를 해석에 적용하였다.

        
          Table 3 
				
          

          
            The KH-RT constant used in the validation process
          
          

        

        
          
            
              	KH-RT Constant
              	First
              	Second
              	Third
            

          
          
            	Discharge coefficient
            	0.3
            	0.9
            	0.6
          

          
            	Size constant of KH breakup
            	1.0
            	1.0
            	1.0
          

          
            	Time constant of KH breakup
            	50.0
            	40.0
            	60.0
          

          
            	Size constant of RT breakup
            	0.2
            	0.3
            	0.15
          

          
            	Time constant RT breakup
            	1.7
            	1.5
            	1.0
          

          
            	RT distance Constant
            	3.0
            	1.5
            	5.7
          

        

        

        Fig. 6은 분무 관통 거리 검증 과정에서 변경된 KH-RT 분열 모델의 상수 변화에 따른 분무 관통 거리의 변화 및 Soot의 생성량 결과를 나타낸다. 해석 결과, 분무 관통 거리가 증가할수록 Soot 생성량이 감소하는 결과를 보이지만, 분무 관통 거리가 실험 데이터와 가장 유사한 3차의 Soot 생성량은 실험 데이터와 일치하지 않는 결과가 나타났다. 이는 메커니즘 합성 및 커플링 과정에서 발생한 오차가 원인으로 판단된다.

        
          
          

          Fig. 6 
				
          

          
            Results of spray tip penetration and soot emission according KH-RT constant
          
          

          

        

        Fig. 7은 SOE 이후 0.3 ms 시점에서 바이오디젤 연료 액적의 미립화와 분열되는 모습을 나타내었다. Fig. 6에서 분무 관통 거리가 가장 높게 나타난 1차는 2차와 3차보다 분사된 연료 액적의 길이가 길고, 미립화된 결과가 나타났다. 연료의 미립화는 Soot 생성량을 감소시키기19) 때문에 분무 관통 거리가 증가할수록 Fig. 6과 같이 Soot의 생성량이 감소한 것으로 판단된다.

        
          
          

          Fig. 7 
				
          

          
            Comparison of spray evolution characteristics
          
          

          

        

      

      
        4.2 기존 해석 결과 분석
        본 연구에서 사용된 바이오디젤 축소 화학반응 메커니즘은 선행 연구20)에서 NOX, IMEP 및 저온 영역의 점화지연 오차를 개선한 축소 화학반응 메커니즘이며, 해당 메커니즘을 사용하여 Fig. 8과 같이 실린더 압력 및 열 방출률과 Fig. 9와 같이 배기 배출물에 대한 기초 해석을 수행하여 실험값과 비교하였다.

        
          
          

          Fig. 8 
				
          

          
            In-cylinder pressure and heat release rate of reduced mechanism
          
          

          

        

        
          
          

          Fig. 9 
				
          

          
            Result of experiment and simulation on soot, NOX and IMEP before improving the chemical reaction rate
          
          

          

        

        해석 결과, 압력 및 열 방출률의 최고점이 실험 결과보다 약간 높게 나타나지만 7 % 이하의 오차가 발생하였고, NOX와 IMEP 오차는 각각 4.62 %와 9.7 %로 준수하지만, 메커니즘 합성 및 커플링된 Soot 생성량 오차율은 99.997 %로 크게 발생하였다.

      

      
        4.3 화학반응 메커니즘의 오차 개선
        일반적으로 메커니즘 축소로 인해 발생한 오차의 개선은 식 (1)과 같은 화학반응식인 Arrhenius equation의 수정을 통해 수행된다.
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        여기서, kfi는 화학반응속도 상수, A는 선지수함수 인자(Pre-exponential factor), Ru는 일반기체상수(Universal gas constant), b는 온도지수(Temperature exponent), EA는 활성화 에너지, T는 절대온도를 나타낸다. A, b, EA는 경험적 인자이며, 모든 반응식의 경험적 인자에 대한 정보는 Gas phase kinetic chemistry에 포함되어 있다.

        이러한 Arrhenius 식을 통해 결정된 화학반응속도는 화학종의 생성/소멸을 결정하기 때문에 메커니즘 축소로 감소된 화학반응속도로 인한 오차를 개선하기 위해 사용된다. 화학반응속도를 증감시키기 위해 모든 경험적 인자를 사용하는 선행 연구도 있지만,21) 대부분의 연구자들은 선지수함수 A만을 사용하여 화학반응속도를 조절한다.11,12,22) 이러한 이유는 선지수함수 A는 다른 경험적 인자보다 화학반응속도에 지배적인 영향 미치기 때문에 직관적으로 오차의 수정이 가능하며, 모든 반응식을 사용할 경우, 화학반응속도 조절 과정에서 문제가 발생할 경우 원인 파악이 어렵기 때문이다.

        선지수함수 인자 A의 수정은 화학반응속도상수 kfi에 영향을 미치기 때문에 선지수함수 인자의 수정이 과도하게 수행될 경우, 화학반응속도의 증가로 인해 Fig. 10과 같이 증가한 화학반응속도로 인하여 연료의 산화가 급격히 진행되어 실린더 압력이 가파르게 상승하고, 열 방출률이 증가하는 결과를 발생시킨다. 따라서, 본 연구에서는 실린더 압력과 열 방출률 오차를 주의하며, 선지수함수 인자의 수정을 통해 Soot 생성량 오차를 개선하였다.

        
          
          

          Fig. 10 
				
          

          
            Results of the error due to excessive modification of chemical reaction rate
          
          

          

        

      

      
        4.4 Soot 오차 개선
        메커니즘 합성을 통해 골격 메커니즘에는 없었던 PAHs 화학종의 반응 경로 분석이 가능하다는 장점이 있지만, 합성된 화학종과 반응식으로 인해 골격 메커니즘의 반응 경로가 변경되어 오차가 동반된다.

        따라서, 메커니즘 합성 과정에서 발생한 오차를 분석하고, 개선하는 과정이 필요하다. 또한, 화염 표면에서의 Soot 생성의 계산을 위해 커플링된 Chou 등16)이 제시한 Soot surface 메커니즘 또한 골격 메커니즘에 적합하도록 화학반응속도의 최적화 과정이 필요하다. 따라서, 합성된 PAHs 반응식과 커플링된 Soot surface 반응식들의 최적화를 위해 선지수함수 인자의 수정을 통해 오차를 개선하였다.

        
          4.4.1 PAHs Formation 반응식 분석
          Fig. 11은 A1(Benzene, c6h6)의 반응 경로 분석을 결과를 나타낸다. 반응 경로 분석을 통해 A1화학종이 생성/소멸에 큰 영향을 미치는 화학종들을 선정하며, A1화학종 생성에 가장 큰 영향을 미치는 반응식은 c2h3+c4h4=A1+h으로 나타났다. A1이외의 PAH 화학종인 A2(Naphthalene, c10h8), A3(Phenanthrene, c14h10), 그리고 A4(Pyrene, c16h16)에 대해서도 반응 경로 분석을 수행하여 각 화학종에서 영향력이 높은 반응식을 2 ~ 3개씩 도출하여 총 13개의 반응식이 Soot 오차 개선을 위해 일차적으로 선정되었다.

          
            
            

            Fig. 11 
				
            

            
              Reaction pathway analysis result for A1 species No. PAHs formation reactions ISG (%)
            
            

            

          

          일차적으로 선정된 13개의 반응식이 Soot 생성에 미치는 영향력을 비교하기 위해 선지수함수 인자를 변경에 따른 Soot 생성량 변화를 3D CFD 해석을 통해 분석하였다. 해석 결과, c4h5+A1=A2+h2+h 반응식이 Soot 생성에 가장 큰 영향을 미쳤으며 해당 반응식을 기준으로 Soot 생성에 미치는 영향력(ISG, Influence on Soot Generation)을 정규화(Normalization)하여 Table 4와 같이 정리하였다. 분석 결과를 바탕으로 Soot 오차 개선에 사용될 반응식으로 Table 4에서 ISG 값이 높은 반응식 중에서 실린더 압력 오차 발생률이 높은 7번 반응식을 제외하고 1 ~ 6번 반응식을 선정하였다.
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              Analysis of influence of PAHs reactions
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          반응 경로 분석으로 선정된 모든 반응식을 Soot 오차 개선 사용하지 않는 이유는 Fig. 10과 같이 과도한 화학반응속도 변경으로 인한 오차 발생 가능성이 증가하며, 오차 발생 시 원인 분석이 어렵기 때문이다.

        

        
          4.4.2 Soot Surface 반응식 분석
          Soot 계산을 위해 커플링된 Soot surface 메커니즘에 포함된 반응식은 7개로 비교적 개수가 적기 때문에 반응 경로 분석을 제외하고, 3D CFD 해석을 통해 Soot 생성에 미치는 영향력을 Table 5와 같이 모든 반응식에 대해 정리하였다.
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              Analysis of influence of soot surface reactions
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          Table 4와 동일하게 Soot 생성에 미치는 영향력이 가장 큰 Soot(s)+c2h2=h(s)+2c+h 반응식을 기준으로 영향력을 정리하였으며, 상위 4개의 반응식을 오차 개선에 사용하였다. 반응식에서 h(s)와 Soot(s) 화염 표면(Surface)에서 존재하는 h와 Soot 화학종을 의미한다.

        

        
          4.4.3 Soot 화학반응속도 최적화
          Soot 오차를 개선하기 위해 선정된 PAHs 및 Soot surface 반응식들의 선지수함수 인자의 수정은 3번에 걸쳐 수행되었다. 이는 선지수함수 인자 수정 과정에서 Soot 생성량 변화를 분석하고, 과도한 화학반응속도의 증가로 인한 오차 방지를 위해서이다. Table 6은 PAHs 반응식과 선지수함수 인자의 수정 과정을 Table 7은 Soot surface 반응식과 선지수함수 인자의 수정 과정을 정리하였다.
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              Pre-exponential factor modification process of PAHs formation reaction
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          Table 6과 7의 선지수함수 인자의 수정 과정은 Fig. 12와 같이 Original 단계에서 99.97 %의 오차율을 갖던 Soot 생성량 오차를 감소시키는 방향으로 수행되어 Third 단계에서 9.54 %까지 오차율이 감소하였다.

          
            
            

            Fig. 12 
				
            

            
              Result of improvement of soot emission error rate
            
            

            

          

          Fig. 13은 3번에 걸친 선지수함수 인자의 수정 과정에서 실린더 압력 및 열 방출률 변화를 정리하였으며, 기존 해석 결과인 Fig. 8과 비교하여 실린더 피크 압력과 점화지연의 오차가 1 % 감소하는 결과를 보였다. 이는, Soot의 오차 개선과정에서 합성된 메커니즘의 화학반응속도가 골격 메커니즘에 최적화되어 오차가 감소한 것으로 판단된다.

          
            
            

            Fig. 13 
				
            

            
              In-cylinder pressure and heat release rate results according pre-exponential factor modification
            
            

            

          

        

      

      
        4.5 개선 메커니즘의 NOX 및 IMEP 결과
        Fig. 14는 최종적으로 개발된 바이오디젤 축소 화학반응 메커니즘의 배기 배출물 및 IMEP 해석 결과를 나타낸다. 기존 해석 결과인 Fig. 9와 비교하여 NOX는 2.48 %, IMEP는 0.5 %의 오차가 감소하였다. 이는 실린더 압력과 동일하게 Soot의 오차 개선으로 인한 메커니즘의 화학반응속도 최적화되어 NOX와 IMEP에 영향을 미친 것으로 판단된다.

        
          
          

          Fig. 14 
				
          

          
            Results of Soot, NOX and IMEP after improving the chemical reaction rate
          
          

          

        

      

    

    

  
    
      5. 결 론
      본 연구에서는 3D CFD 해석에 최적화된 바이오디젤 축소 화학반응 메커니즘을 개발하기 위해 Soot 생성량 오차를 선지수함수 인자의 수정을 통해 개선하였다. 메커니즘의 개선은 3D CFD 해석을 통해 수행되었으며, 연구를 통해 다음과 같은 결론을 내렸다.

      
        	1) 분무 관통 거리의 검증을 통해 Soot 생성량이 기존 1.235 e-7g/kWh에서 5.82 e-7g/kWh으로 증가하였으며, 이를 통해 분무 관통 거리가 Soot 생성량에 큰 영향을 미치는 것을 확인하였다. 따라서, 3D CFD 연소 해석을 수행하기에 앞서 분무 관통 거리와 같은 분무 특성에 대한 검증이 선행되어야 한다.


        	2) 메커니즘 합성과 커플링으로 인해 골격 메커니즘에 최적화되지 않은 화학종과 반응식의 영향으로 Soot 생성량 오차가 발생하였다. 오차를 개선하기 위해 수행한 선지수함수 인자(화학반응속도)의 변경을 통해 Soot의 오차율은 99.997 %에서 9.54 %로 감소하였다.


        	3) 선지수함수 인자의 과도한 수정으로 인한 오차 발생을 최소화하기 위해 선지수함수 인자의 변경에 따른 실린더 압력 및 열 방출률 결과를 관찰한 결과, Soot은 오차 개선과정을 통해 실린더 피크 압력 오차와 점화지연 오차가 1 % 감소하였다. 이는 합성과 커플링된 반응식들의 화학반응속도가 골격 메커니즘에 최적화된 결과로 판단된다.


        	4) 선행 연구들에서 불가능하던 Soot/NOX의 동시 계산이 가능해짐에 따라, 다양한 엔진 연소 조건에서 Trade off 관계를 갖는 Soot/NOX 생성량과 반응경로 분석이 가능해졌으며, 이를 통해 엔진의 구동 조건에 따른 배기 배출물 저감 연구를 위한 수치해석적 연구에 사용 가능하다.
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