
Theories and Applications of Chem. Eng., 2015, Vol. 21, No. 1 206

화학공학의 이론과 응용 제21권 제1호 2015년

DPD 기법을 이용한 고분자 코팅물질의
점도 계산 및 압출공정으로의 적용 
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고폭 화약은 성능이 우수하면서도 무기 제조를 위하여 외부 자극에 둔감한 안정성을 가져야 

한다. 나노 수준의 RDX결정은 넓은 표면적으로 인하여 표면 에너지가 크기 때문에 표면 코팅 

과정이 필요하다. 따라서 EVA (ethylene vinylacetate) 고분자를 이용한 RDX 입자 코팅 공정 

모델 개발 연구가 진행 중이며, 공정 모델링에 필요한 고분자의 점도 또는 고분자와 particle 

혼합물의 점도를 분자 모델링을 통해 계산 후 공정 모델링에 적용 하고자 한다. 본 연구에서는 

굵은 입자 모델을 이용하는 중규모 동역학 (coarse-grained dynamics, CGD) simulation과 소

산성 입자 동역학 (dissipative particle dynamics, DPD) simulation을 통하여 EVA 고분자의 

점도를 계산하였다. DPD는 분자들을 CGD단위체로 슈퍼입자(구슬, bead) 모델화하여 상호작

용 간소화를 통해 MD의 시공간을 마이크로 수준까지 비약적으로 증대한 방법으로, 분리 현

상, 상평형 및 상변이의 직접적인 관찰이 가능하고, 유체의 유변학적 거동연구가 용이하다. 이

를 통하여 실험에 의한 측정이 어렵고 신뢰성이 떨어지는 범위에서의 점도를 계산하여 점도 

모델을 구축하고 코팅 공정 모델링에 적용하여 공정 모델링의 신뢰성을 높이고자 한다.
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