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열역학 물성과 데이터베이스는 공정 설계/모사/제어/해석/조업 등의 Computer Aided 

Process Engineering의 가장 중요한 요소이다.  본 정보제공에서 다루고자 하는 물성데이

터베이스  본격적인 소개에 앞서 본 글에서는 Computer Aided Process Engineering에서의 

물성 모델의 역할을 먼저 소개하고자 한다.   아래의 글은 다음의 글을 주요 참고문헌으로 

하였음을 밝혀둔다.  

- R.Gani, J.P.O’Connel,”Properties and CAPE”, Computers and Chem. Eng., 25 ,3 (2001)  

 

2.2 Service / Advice Role  

 

 공정의 설계/합성에 있어서 물성값들은 보통 공정상의 밝혀지지 않은 크기 변수 

(intensive variable)를 조절하여 만족시켜야 하는 음함수 또는 양함수 형태의 (implicit or 

explicit function) 목표값(target value) 이 된다.  예를 들어, 결정화기의 설계에 있어서 주

어진 조성의 혼합물에서 결정화가 시작되는 온도와 압력 값을 알 필요가 있다.  이 경우에 

목표 물성은 음함수 (implicit function)인데, 주어진 압력과 액체 조성에서 미지의 온도를 

조절하여 solid-liquid phase boundary 를 얻을 수 있기 때문이다. 용제 설계 (Solvent 

Design)는 양함수 (explicit function)형태의 목표 물성을 가진 형태인데,  주어진 용질과 조

건에서 selectivity는 명확하게 얻을 수 있기 때문이다.  후보로 선정되는 용제의 구조는 원

하는 목표 값이 얻어질 때 까지 이리저리 변경된다.  이러한 공정의 설계/합성은 두 가지 

단계를 필요로 하는데, 이들은 단계적으로  또는 동시에 해를 구하게 된다 

.  

(1) 공정변수 (온도 또는 용제의 선정 등)의 대안 (alternative)이 생성되는 단계 

(2) 물성이 결정되고 (상의 개수 또는 선택성 등) 공정변수의 대안이 검증되는 단

계  

검증 단계에 있어서 물성 모델들은 service role 만을 담당하지만, 생성단계에서는 물성 모

델들은 service/advice role을 수행하게 된다. Advice role에 있어서 주요한 방법은 불가능

한 해들을 미리 없애도록 노력하는 것이고 문제에 대한 통찰력을 이용하여 최소한 주어진 

수학적 문제의 해결을 위하여 해를 검색해 나가는 space의 크기를 줄이도록 하는 것이다.  

 

하나의 예로서, 2성분계 혼합물의 최적의 분리를 찾는 공정설계를 생각해 보자.  2성분계 

혼합물에 대한 물성을 해석하면 공비점이 있는지 또는  close-boiling하여  분리하기 어려

운지를 알 수 있다.  공비점이 없고, close-boiling 이 아니라면 단순 증류가 권장할 만한 

분리 방법일 것이다.  만일 공비점이 있거나 close-boiling의 경우라면 공비 증류, 추출증류 

같은 용제를 활용하는 multiple pressure distillation 또는 다른 대안을 찾아야 할 것이다.  



여기에서 해를 얻기 전에 해석을 수행하는 “advice” role은 불가능한 직접 증류 같은 공정

의 선택을 초반에 막아주고 용제의 선정과 압력의 선택에 집중할 수 있도록 도와준다.  이

러한 방법은 좀더 확장될 수 있다.  용제를 활용하는 분리공정에서 용제를 선택하는 기준은 

공비점을 이루는 두 성분에 대한 상대적인 휘발도 같은 선택성이 될 것이다.  그러나 환경

의 영향이라든가 용제의 가격 같은 요소들도 함께 고려되어야 할 것이다.   원하는 물성값

을 가지고 있다는 사실은 사용 가능한 용제를 제한해 주고 따라서 검색해야 하는 space를 

줄여준다.  Horstup, Harpe, Gani 등은 최적의 flowsheet를 결정하기 위하여 pre-solution 

analysis와 최적화 알고리즘을 결합한 flowsheet synthesis algorithm을 발표한 바 있다.  

(Computer and Chem.Eng., 23, 1395. 1999)  

종종 물성모델의 advice role은 service role에 비하여 그수요가 적은 편이다.  종종 advice 

role은 순수 성부 물성 또는 infinite dilution 물성 만을 가지고 해결될 수도 있다. 그러나 

service role의 경우에는 보통 순수성분과 혼합물 물성이 모두 필요하다.  

 

최근의 경향과 과제  

 

CAPE에 있어서 물성의 service/advice role은 공정의 합성과 설계를 다루고 있다. 

Barnicki 와 Fair(Chemical Research, 29,421,1996)에 의한 분리공정의 합성에서 지식기반

의 해석 방법, Jaksland, Gani, Lien(Chem. Eng. Sci.,50, 511, 1995)등에 의한 열역학 기반

의 합성/설계 알고리즘등은 물성 모델들이 service/advice role을 수행하는 예들이다.  위 

연구들에서 “지식” 또는 “insight” 라고 불리는 것들은 공정상에 존재하는 성분들의 물성으

로부터 생성된 것들이다.   이러한 합성/설계 기술들은 분리 공정들의 대부분이 공정상에 

존재하는 성분들의 열역학적 물성의 차이를 활용한다는 사실에 기반을 두고 있으며 분리 속

도는 전달물성에 의존한다는 사실을 활용한다.  여러 가지 물성의 차이에 근거한 driving 

force는 다양한 분리공정과 연관이 된다. 예를 들어서 혼합물 내의 두 성분의 비 휘발도가 

1에서 크게 벗어난다면 기체와 액체 상에 driving force가 존재하며 분리에 있어서 증류를 

이용할 수 있다.  많은 계에서 순수성분의 증기압을 비교 함으로서 이러한 가능성을 검토할 

수 있을 것이다.  녹는점의 차이는 액체와 고체상에 driving force가 존재함을 알려주며, 결

정화를 이용할 수 있다. 이러한 가능성이외에 이러한 driving force가 충분한 온도와 압력 

범위를 제공함으로서 조업의 가능한 범위를 알 수 있다.  

 

Service/advice role에 있어서 각광을 받고 있는 기술은 CAMD (Computer-Aided 

Molecular/Mixture Design)이다.  이러한 CAMD에서 물성 모델들은 목표 값을 제시하여 

CAMD 문제를 수식화 하는데 도움을 준다. CAMD 알고리즘은 주어진 목표 물성 값을 만족

시키는 후보 분자 또는 혼합물의 구조를 결정한다. 상당량의 morpholine을 용해 시킬 수 

있는 액체 용매를 찾는 문제를 고려해 보자. CAMD 알고리즘을 적용하기 위하여 “용해”라

는 기능을 정의하는 물성을 분별해 내야 하고, 목표 물성이 무엇이며, 어떻게 이 물성들을 



결정할 수 있는지를 알아야 한다.  Advice role은 액체상의 녹는점과 활동도 계수가 최소로 

필요한 물성임을 제시한다.  용제는 적어도 morpholine보다 낮은 녹는점을 가져야 하고 활

동도는 작은 값을 가져야 한다.  고체에 대하여 녹기 쉬운 액체를 판별하기 위한 물성은 용

해열 (morpholine 보다 작아야 함) 과   용해도 매개변수 (가능한 한 morpholine과 유사해

야 함)이다.  잘 정의된 문제와 advice role에 의하여 만들어진 목표 물성을 가지고 

property model은 후보 용제들이 물성을 제공하는 service role을 수행한다. 만일 물성 모

델이 없다면, 자료를 활용해야 할 것이다.  만일 advice role이 없다면 후보 용제를 찾기 위

한 search space가 너무 커서 CAMD 알고리즘의 해를 찾기 위한 방법에 관계없이 매우 큰 

용량의 컴퓨터로도 힘들 것이다. 불행하게도 대부분의 CAMD에 포함되어 있는 물성 예측 

방법들은 morpholine과 같은 구조의 분자들을 취급할 수 없다. 그룹기여를 기반으로 한 방

법들은 특수 화학, 의약 공정에서 사용되고 있는 복잡하고 여러 개의 기능성 그룹을 가진 

유기 분자들을 취급할 수 없다.  그러나 최소한 morpholine에 대하여  벤젠, 톨루엔, 사이

클로 헥산 등 보다 훨씬 더 높은 용해도를 가진 용제들은 찾을 수는 있다.  

따라서 advice/service role에 있어서 새로운 과제는 물성모델을 크고, 여러 개의 기능기를 

가지며, 이온을 포함하거나 수용성인 계들로 적용 범위를 확장하는 것이다.  만일 원하는 

물성들이 데이터 베이스 또는 적절한 추산방법에 의하여 제공되지 못한다면 CAMD 알고리

즘들은 그리 유용하게 쓰이지 못할 것이다.  가능한 방법중의 하나는 분자 모사 (molecular 

simulation)와 computational chemistry 등의 최신 기술을 통합하는 방법이다.  이러한 기

법들은 컴퓨터가 극도로 많이 활용되며 아직까지 제한된 정확도를 가지지만, advice role 로

서는 적절히 이용될 수 있다.  

 

Issues  

 

물성모델의 Service/advice 기능에 있어서 중요한 이슈는 CAPE의 해를 얻기 위한 “지식”

의 효과적인 개발,활용과 문제 범위를 넘어선 advice role의 확장이다.   

 

지식 기반과 수학적 프로그래밍 접근방법을 조합하는 것은 실제적인 합성/설계 문제의 해결

을 위하여 필요할 것이다.  보통 지식 기반의 접근 방법들은 고려하고 있는 대안의 수를 줄

이려고 노력하는데, 이러한 과정에서 의도하지 않게 최적의 해를 버릴 수도 있다. 이러한 

방법이 물성 모델에 사용된다면 가능한 해의 경계를 결정하는데 사용될 수 있고, 최적의 해

를 보다 쉽게 찾을 수 있을 것이다.  공정 혼합물의 거동을 완전히 아는 것은 공정 조건의 

한계를 제시하고, driving force의 필요성을 알고, flowsheet의 대안을 생성하고 불가능한 

대안을 버리는데 있어 도움을 줄 것이다.   

  

두 번째로 Advice role이 문제를 정의하는 이상의 역할을 할 수 있다.  이들은 일관성 

(consistency)을 확인하고 가정의 영향을 해석하는데 사용될 수 있다. 예를 들어 혼합물에 



존재하는 순수성분과 혼합물의 물성들은 자연에 의하여 부여된 상관관계가 존재한다.  임계 

물성, 끓는점, 열용량 등의 물성들 간에는 경험적인 상관 관계가 있다. 일반적으로 순수성분

의 물성들은 데이터베이스에 존재하거나 예측이 가능하며, 따라서 정성적으로 일관성 있는 

혼합물의 물성의 예측이 가능하다.  

     


