
분자 열역학의 최근 현황 
 
 
     분자 열역학 분야의 최근 현황에 대해 알고자 한다면 이번에 일본에서 열린 

PPEPPD  (Ninth International Conference on Properties and Phase Equilibria for Product 

and Process Design ,  May 20 - May 25, 2001 Kurashiki, Japan ) 

에서 발표되고 토론된 내용들을 분석하는 것 만큼 좋은 것은 없을 것이다. 왜냐하면 

이 학회에는 전 세계의 거의 모든 열역학 관련 연구실들이 거의 다 참석했기 

때문이다.  이번 보고서는 이번 학회에서 나타난 특징들에 대하여 간략히 설명하고 

몇 편의  논문의 초록을 실고자 한다. 

이번 학회의 특징 

- 물론 학회의 특징은 보는 사람의 관점에 따라 다를 수 있으면 특히 관심 분야에 

따라 크게 달라 질 수 있다. 또한 이번 학회를 주관한 위원회가 임의적으로 

새로운 분야들을 추가 시키기 위해 기존 연구 분야들의 비중을 줄일 수 도 

있음을 알아야 한다. 

- 그러므로 이번 학회의  특징이라고 언급하고 있는 것들은 다분히 주관적임을 

밝히고자 한다. 

1. 생명 공학 기술의 중요성 

: 물론 최근 국내에서도 이 분야에 대한 연구와 산학연의 투자와 관심이     

급증하고 있지만 이번 학회에서 절실히 느끼게 되었다. 

2. 연구 주제들의 변화 

: 연구 주제들의 방향이 회합성 유체,전해질 용액, 복잡계등에 집중 되고    

있었다.  이러한 이유는 평범한 계들에 대한 연구가 충분히 이루어졌다고   

보기 때문 일 것이다.   

3. 전산 모사의 적용 범위의 다양화 (열역학 분야에서) 

: 모델의 평가 수단으로써 출발한 전산 모사 기술이 컴퓨터의 비약적 발달과   

전산 모사  적용 방법의 지속적 연구를 통해 이제는 실제 유체의 상거동의  

 측정,회합성 유체 및 수용성 유체등의 복잡계들의 미세 구조와 거동에 대한  

 연구,  자유에너지 및 상 전이등의 다양한 열역학적 물성들의 계산을 위해  



 쓰이고 있다. 

다음은 이번 학회에서 발료된 ( oral and poster presentations)  내용들을 상태 

방정식들과 활동도 계수 모델들에 초점을 맞추어 분석한 결과이다.   

1. 다음의 결과는 이론 및 실험에 대한 발료 내용중 어떠한 이유 ( 즉 발표 

내용이 그것이든, 자기의 연구 결과와 비교하기 위한 것이든 아니면 실험 

데이터를 correlation 하기 위한 것이든 간에 관계없이 사용되거나 인용된 

모든 것들에 대한 것이다. 

2. 총 160 여편의 논문( oral and poster presentations) 중 SAFT 계열과 활동도 

계수 모델들은 약 15 편 내외에서,  CUBIC 관련 상태방정식들은 12-14 편 

정도 그리고 격자 상태 방정식들은 5 편 정도인 것으로 추측된다.  이 

분야에서의 가장 큰 변화는 지난 십여년간 주도해 왔던 격자 상태 

방정식들의 퇴보(?)와 얼마 전 부터 이 분야를 주도하고 있는 듯 한 

SAFT 계열의 확장 ( 적용 범위와 연구 인력)이라고 할 수 있을 것이다. 

이것은 SAFT 계열의 식들은 전해질 용액등으로 그 적용 범위를 확장하고 

있는데 반해 격자 상태방정식들은 그 적용 범위가 상대적으로 확장 되지 

못하고 있기 때문인 것 같다. 

 그러므로 국내에서도 고분자 및 전해질, 단백질과 같은 POLYELECTROLYTE 

용액 그리고 전산 모사에 대한 관심이 더욱 확대될 필요가 있다고 하겠다. 

이번 학회에서 발표한 논문(oral presentations 만) 중의 몇 편의 초록의 요약입니다. 

 
The Use of Quantum Mechanics to Predict Phase Behavior for Environmental and 

Process Engineering 
Stanley I. Sandler, Shiang-Tai Lin and Amadeu K. Sum 

Department of Chemical Engineering, University of Delaware, Newark, DE 19716 USA 

 

    환경으로 방출되는 화학물질들이 어떻게 분포하는지 아는 것은 매우 중요하다.  

이러한 분포를 예측하기 위해 가장 중요한 물성들은 증기압력, 물에서의 무한 희석 

활동도 계 그리고 옥탄올-물계의 분배 계수등이다. 이러한 물성들을 예측하기 위해 



전산 화학을 사용할 수 있다. 분자의 구조와 양자 역학 그리고 분자 전산 모사를 

사용하여 이러한 거시 물성을 구하였다.   

 

Electrolyte Solutions: From Thermodynamic and Transport Property Models to the 
Simulation of Industrial Processes 

Andrzej Anderko, Peiming Wang and Marshall Rafal 
OLI Systems, Inc., 108 American Road, Morris Plains, NJ 07950, USA 

 

전해질 용액의 열역학적 , 물질전달 특성에 대한 최근의 이론들을 정리 하였다. 

특히 혼합된 용매 전해질 모델과 고압, 초임계 전해질 계를 위한 상태방정식 그리고 

다성분 고농도 용액을 위한 전달 물성 모델에 초점을 맞추었다. 전해질 모델들의 

개발에 관한 다양한 뼈대들이 언급되었으며,  형성과 상평형을 동시에 계산 가능한 

식을 제안 하였다. 

 

A Review on Equations of State Applicable to Polymers and Complex Systems 
Jeong Won Kang, Joo Ho Lee, Ki-Pung Yoo a and Chul Soo Lee * 

Department of Chemical Engineering, Korea University, Seoul 136-701, Korea 
a Department of Chemical Engineering, Sogang University, CPO Box 1142, Seoul, 

Korea 

 

    상태 방정식 연구에 대한 최근의 관심은 고분자들과 회합성 계로의 확장에 

있으며 많은 성과들을 얻었다.  다음의 세가지로 크게 구분되는 상태방정식들에 

대한 비교 분석을 수행하였다.  그 세가지는  과잉 자유에너지를 사용하는 혼합 

규칙을 사용한 삼차식, SAFT계열 그리고 격자상태방정식이며, 이 세가지 모델 

모두 임계 근방에서의 예측력은 좋지 않았으며,  SAFT가 정확성과 계산 속도에서 

가장 좋지 못한 결과를 얻었다.격자 상태방정식은 충분히 좋은 결과를 보였다. 

 

Recent advances in the use of the SAFT approach in describing electrolytes, 
interfaces, liquid crystals and 

polymers 
Patrice Paricaud, Amparo Galindo, and George Jackson* 

Department of Chemical Engineering and Chemical Technology, Imperial College of 
Science, Technology andMedicine, Prince Consort Road, SW7 2BY, London, United 

Kingdom 



        기존에 개발된 SAFT를 전해질 용액까지 적용할 수 있게  하기 위해 Debye-

Huckel 과 MSA(mean spherical approxiation) 을 사용하였다.  또한 회합성 

유체의기액 계면 특성을 알기 위해 SAFT 의 자유에너지와 DFT(local density 

functional theory)를 사용하였으며, 고분자내의 alkane,alkene들의 adsorption, co-

adsorption을 조사하였다. 

 
UBIQUITOUS BUT UNUSUAL, ODD BUT ORDERED: RECENT 

PROGRESS IN AQUEOUS THERMODYNAMICS 
Pablo G. Debenedetti 

Department of Chemical Engineering 
Princeton University 
Princeton, NJ 08544 

USA 

 

     물이  인간에게 차지 하는 비중이 대단히 큼에도 불구하고 아직도 연구해야 할 

대상으로 남아 있다.  그 이유는 물의  비이상적 특성에 대한 분자 수준의 이해가 

부족하기 때문이다. 물에서의 비 극성 용매들의 용해도는 그 대표적 예이며, 물의 

비이상성은 저온에서 더욱 촉진된다.  물의 비이상적 거동에 대한 정보는 구조적 

질서에 대한 정량화를 통해 얻을 수 있으며,  이를 위해 엔트로피와 밀도사이의 

관계를 특징짖는 통계 역학적 모델을 사용하였다.  

 
The Growing Impact of Molecular Modeling on Process and Product 

Design 
Peter T. Cummings 

Departments of Chemical Engineering, Chemistry and Computer Science 
University of Tennessee Knoxville, TN 37996-2200 USA 

and 
Chemical Technology Division Oak Ridge National Laboratory 

Oak Ridge, TN 37831-6181 

      

     전산 모사와  전산 양자 화학이 화학 ,의약, 재료 그리고 관련 산업에서 중요한 

도구로 자리매김하고 있다. 이는 이러한 도구들이 이러한 산업에 필요한 계들에 

대한 정보(열역학적, 물질 전달 물성 그리고 기계적 물성들의 거의 모든 필요한 



물성들)를 예측할 수 있는 도구이기 때문이다.  이제 이 방법을 사용하여 한때 오직 

실험을 통해서만 얻은 수 있는 물성들을 예측할 수 있다. 


