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표면장력은 과학적으로 표면과학에서 이용되는 중요하고 유용한 열역학적 인자이다 산.

업적으로는 증류 기체흡수 저장조의 설계 와 석유화학공업의 장치를 설계하고 조작하, ,

는데 필요한 중요한 물성 값이다.

표면장력 이론의 발전에 있어서 현대 액체이론과 분자 시뮬레이션 방법들은 많은 공헌을

하였다 그러나 적용 가능한 유체는 단순유체에 관한 것뿐이었다 보다 최근에 분자구. .

조와 극성 상호작용 등을 고려한 분자 모델의 연구가 이루어지고 있으나 적용 가능한 실

제 유체는 한두 가지 정도이다.

본 연구는 먼저 상태방정식에서 밀도를 계산하고 이 값을 이용하여 고전적인 형태SRK

의 표면장력 식으로 표면 장력을 계산하였다 분자모델식의 형태인 섭동법에 의하여 만.

들어진 표면장력 식에 이용하여 표면 장력을 계산하였다 모델은 강체 구 분산 그리. ,

고 극성 상호작용의 가지의 항으로 이루어졌다 계산은 극성 물질인 물과 메탄올 대하3 .

여 이루어 졌으며 계산 결과는 실험 데이터와 비교 검토 하였다.

이론 및 고찰

고전적인 방법에 의한 표면작용 추산1)

SRK EOS(equation of state)1)에 의하여 액체와 기체의 밀도를 추산 하였다.

원식의 계산을 위해 다음 식과 같은 차 방정식형태로 변환하였다3 .
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계산에 사용된 포화 증기압은 의 식Ambrose, Walton 2)을 사용 하여 계산하였다.
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앞의 결과를 가지고 의 의 변형 식Sugden Macleod 3)을 사용 표면장력을 계산 하였다.

    
 (3)

계산에 사용된 는 의 상관관계Parachor Hugill & Welsenes 4)를 이용하였다.
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분자열역학 표면장력 모델2)

표면장력을 강체 구 분산 항 쌍극자 모멘트 상관 항으로 분해하면 다음과 같다, , .
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강체 구 관련 항은 다음과 같이 쓸 수 있으며,
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Boublik5)에의해 유도된  값은 다음과 같다.
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식을 풀어 순수한 유체에 대한 강체 구 관련 항을 쓰면 다음 식과 같다(6) .
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분산 항은 다음 식과 같으며,
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순수한 유체에 있어서 분산 항은 다음 식과 같다.
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강체 구의 직경과 직경LJ(Lennard-Jones) 6)간에는 다음 식이 성립한다.
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쌍극자 쌍극자 상호작용 항은 다음 식과 같으며- ,
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순수한 유체에 있어서 쌍극자 쌍극자 상호작용 항은 다음 식이 된다- .
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고찰3)

은 메탄올의 상태 방정식에 의하여 얻어진 밀도 곡선이다 상태 방정식의Fig.1 SRK .

계산을 위한 Pc, Tc,  값은 문헌 값을 이용하였다 얻어진 기체와 액체의 밀도로부.

터 고전적인 방법으로 표면장력을 구하였다 온도에 따른 표면 장력 값은 에 나. Fig. 2

타내었다 모두 문헌 값. 7), 8)보다 적은 값을 나타내었다 다음 분자 모델에 의한 새로.

운 표면장력을 계산하였다 계산에 사용된 밀도와 쌍극자 모멘트는 문헌 값을 이용하였.

다 표면장력 문헌 값과 비교한 결과 물은 쌍극자 모멘트가 일 때 데이터에. , 1.05Debye

잘 맞았다 나 에서 얻어진 표면장력의 값은 데이터와 많은 차이가 있. 0Debye 1.84Debye

었다.

결론

극성 액체중 하나인 물과 메탄올의 표면장력을 고전 추론식과 분자 열역학 적인 관계로

부터 유도된 식을 이용하여 계산 하였다 고전 추론식 계산 값은 문헌 데이터와 차이가.

있었으며 분자 열역학 유도 식의 계산 값은 계산에 사용된 인자의 값에 따라 큰 차이가,

있었다 물의 경우 계산에 사용된 쌍극자 모멘트 값의 차이가 계산 결과에 큰 영향을 주.

었다.
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Fig.1 Coexisting liquid and gas densities for methanol from SRK EOS.

Fig.2 The surface tensions of methanol and water as a function of temperature by the

new model and SRK EOS ;square -water experimental data, triangle -methanol

experimental data ; solid curve water Eq.(3), dashed curve methanol Eq.(3), dotted curve

water Eq.(5), dot dashed curve methanol Eq. (5).
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