
DETHERM  - Themophysical Properties Database 
 
 
공정의 설계 및 조업을 위한 공정 모사기와 공정 설계 프로그램에서 열역학 
자료와 열역학 계산모듈은 매우 중요하다.  이글에서는 전세계적으로 가장 잘 
알려진 열역학 데이터베이스 DETHERM에 대하여 현재 상태와 앞으로의 
미래에 대하여 고찰해 보기로 한다.  
 
 
공정의 합성, 설계 및 최적화 및 상세설계의 정확도는 시스템에 포함된 
물질들의 순수성분 및 혼합물의 물성에 크게 의존한다. 만일 순수 성분의 
물성에대한 자료가 없고, 계산할 만한 모델을 찾지 못한다면 공정의 계산은 
전혀 수행할 수 없다.  이러한 관점에서 열역학 물성 자료의 중요성은 아무리 
강조 되어도 지나치지 않다.   이러한 관점에서 역사적으로 가장 오래 되었고, 
현재 가장 많은 순수 성분 및 혼합물 자료를 포함하고 있는 DETHERM은 
공정설계에서 아주 요긴하게 사용될 수 있는 데이터 베이스이다.   
DETHERM은 DECHEMA Thermophysical Property Database 의 약어이며, 
세계에서 가장 오래되었고, 가장 많은양의 자료를 포함하고 있는 데이터베이스 
이다.  이 데이터 베이스는 현재 약 16,000 순수성분과 84,000 혼합물 계에대한  
2,850,000 data set을 포함하고 있다.  데이터베이스는 매년 새로이 갱신되고 
있고, 데이터 중 일부는 문헌으로 편찬되고 있다. (DECHEMA Chemistry Data 
Series) 
 
* Database의 내용  
 
DETHERM은 몇개의 패키지로 나누어져 있다. 각 패키지들은 물성의 종류에 
따라 나뉘어 있는데, 예를 들어 한 패키지는 비점이 낮은 물질들의 
VLE자료만을 포함하고 있다. (VLE for low boiling substances.) 각 패키지들은 
외부의 전문가에 의하여 유지 보수되고 있다. 다음의 Table.1에는 DETHERM에 
포함된 주요 패키지를 나타내었다.  각 데이터 레코드 들은 수치 자료와 함께 
문헌 정보와 요약, 검색을 위한 인덱스 등을 포함하고 있다.  
 
* Database Access Options  
 
DETHERM을 이용하려면 다음의 3가지 방법을 이용할 수 있다.  
 
(1) STN International host를 이용하여 온라인상으로 접근하는 방법 
(2) 개별 패키지를 구입하여 inhouse version을 설치하여 이용하는 방법 
(3) DETHERM Internet client를 설치하여 Internet 상에서 접근하는 방법  



Table 1. Contents of DETHERM  
------------------------------------------------------------------------------------------------------ 
Package Name   No. of Data Points Contents  
------------------------------------------------------------------------------------------------------ 
DDB     245,000  VLE , LLE, HE, CPE  
Dortmund Datbase      ,Pure Properties, … 
 
ELDAR   50,622   Density, heat of Solution, 
Electrolyte Data Collection    heat capcity, viscosity,… 
 
INFOTHERM   71,272   PVT data, surface props., 
Thermophysical Database    caloric properties, 
       equilibrium (VLE,LLE,GLE(, 
       basic data,…. 
COMDOR    20,131   Phase Equilibrium (VLE),  
Thermophysical Parameters    excess enthalpy, caloric prop.s,… 
 
C-DATA   7,047   20 physico-chemical properties 
Data Collection Prague    of 593 chemicals.  
 
BDBB    18,041   Properties constant matrix  
Base database Bohlen     with 25 fields for 1126  

components. 
OTHERS   208,627  Chebychev- and Antoine- 
Several smaller packages    constants, transport prop.s, 
       caloric data, PVT data,  
       critical constants. 
------------------------------------------------------------------------------------------------------ 
 
 
 
자료를 접근하는 옵션에 대하여 좀더 자세히 알아보면 다음과 같다.  
 
(1) On-line access 
 
자료가 자주 필요하지 않은 경우에는 on-line access가 좋은 방법중의 하나이다.  
DETHERM에 접근하는 방법은 STN-International 을 이용할 수 있는데, 실제 
자료들은 미국의 Columbus, 독일의 Karlsruhe, 일본의 Tokyo에 자료들이 
설치되어 있다.  STN에 접근하는 방법은 DATEX-P 네트워크를 이용하거나 
인터넷을 통하여 접근할 수 있다. 사용자들은 터미널 세션을 이용하거나 또는 
윈도우즈 상에서 그래픽 유저 인터페이스를 이용할 수 있다. 그러나 양쪽모두 
MESSENGER command language를 이용하여 검색하여야 하므로 다소 불편한 
점이 있다.  



 
 
(2) In-house version 
 
자료를 자주 이용하는 경우에는 inhouse version을 이용하는것을 권장하고 있다.  
In-house 버전은 online 버전에 비하여 다음과 같은 장점이 있다.  
* ORACLE 데이터베이스 시스템을 이용하여 클라이언트-서버 환경에서 사용할 
수 있다.  
* 사용하기 편리한 그래픽 유저 인터페이스를 갖추고 있다.  
* 다양한 형태로 화일을 import/export 할 수 있다.  
* Regression utility 가 포함되어 있다.  
* 자료의 입력과 유지 보수가 가능하다.  
 
In-house 버전은 클라이언트/서버 환경에서 사용될 수 있도록 설계 되어 있다. 
클라이언트는 네트워크상에 윈도우즈 또는 MOTIF 운영체계로 운영되는 
컴퓨터이면 된다.   서버 컴퓨터에는 ORACLE 데이터베이스 시스템이 필요하며, 
자료를 설치하기 위하여 필요한 공간은 약 2 Gigabyte 정도이다. 자료의 전송은 
ORACLE 소프트웨어의 기능중의 하나인 SQL*NET를 통하여 이루어 진다.  
DETHERM의 유저 인터페이스는 매우 사용이 편리해서 숙련되지 않은 
사용자들도 쉽게 자료를 검색할 수 있도록 설계되어 있다.  다음의 그림에는 
화학종 검색의 예를 나타내었다.  

 
 
검색된 자료들은 다른 프로그램에서도 이용할 수 있도록 exporting 될 수 있다.  
EXCEL, IK-CAPE, ASPEN-DRS 등의 프로그램에서 exporting된 자료들을 직접 
사용할 수 있다. IK-CAPE 는 독일의 화학산업 단체에서 만든 포맷인데, 
European CAPE OPEN 프로젝트와 연관성이 있다. 이는 가까운 미래에 CAPE 
OPEN 결과로서 자료를 서로 교환하는데 국제 표준으로 사용될 것이다.  
ASPEN-DRS 포맷은 ASPEN 시뮬레이션 패키지에서 Data Regression module과 
연결되어 사용될 수 있도록 설계된 형태이다.   
 



Inhouse version의 또다른 장점은 패키지 내부에서 직접 Regression이 
가능하다는 점이다.  다음의 그림에는 Regression 결과를 예시하였다.  
 

 
 
(3) Internet access  
 
DETHERM을 접근하는 마지막 방법은 DETHERM Internet client를 이용하는 
방법이다.  다음의 그림에는 DETHERM Internet server에 접근하여 사용하는 
방법을 나타내었다.  
 



 
 
 
현재 이 방법은 ASPEN PLUS를 구입한 사용자들에게는 무료로 제공된다.  
인터넷 DETHEM은 ASPEN PLUS와 매끈하게 연결되고 있다.  
 
 
결론  
 
 
DETHERM 데이터베이스는 현재 이용가능한 데이터베이스중 가장 많은 양의 
자료를 포함하고 있으며, DETHERM이 포함한 자료중 가장 중요한 부분은 
상평형 자료 이다.  DETHERM은 현재 STN 을 이용한 온라인 접근법, Inhouse 
버전,  Internet 버전 등을 이용하여 접근할 수 있다.   다소 아쉬운 점은 특히 
Inhouse 버전의 경우 가격이 엄청나게 비싸고, STN 또는 Internet 버전 또한 비싼 
사용료를 물기 때문에 국내에서는 접근이 좀 힘들다는 문제점이 있다.   
국내에서는 고려대 열역학 연구실이 Inhouse 버전을 보유하고 있다.  
 
 
 
 
 
 


