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1,3,5,7-tetranitro-1,3,5,7-tetrazocane (HMX)은 니트로 계열의 고폭 화약으로 무기체계에 

적용되어 널리 사용되고 있다. HMX는 폭발성능은 뛰어나지만 외부 충격에 민감한 화약이기 

때문에 입도분포나 결정형상에 의해 외부 충격에 대한 둔감화 연구가 많이 수행되고 있다. 본 

연구는 HMX의 결정 형상을 제어하기 위한 이론적 해법을 결정 성장 메커니즘을 적용한 분자 

모델링을 이용해 제시하고자 한다. 본 연구에서는 증발 결정화로 HMX의 결정들을 성장시켰

으며 용매의 증발 속도가 빠를수록 HMX의 종횡비가 증가하는 것을 관찰하였다. 증발 속도는 

용액 내 과포화도를 결정짓는 중요한 변수로, HMX의 결정형 제어를 위해서는 반드시 고려되

어야 한다. 근본적으로 결정 면의 성장은 단일 층 스텝 (monolayer step)의 형성과 이동으로 

설명되며 이 스텝은 2차원 핵생성 (2D nucleation)에 의해 이루어진다. 2차원 핵생성 속도는 

결정 면마다 다르며 결정 면을 구성하는 용질 분자들 간 결합 에너지의 의해 결정된다. 또한 

면마다 나선형 (spiral) 성장에서 2차원 핵생성 메커니즘으로 변하는 과포화도가 서로 다르기 

때문에 동일한 메커니즘으로 결정 면의 성장을 모사할 수 없다. 본 연구는 결정 성장의 기본 

메커니즘을 기반으로 상기 변수들을 고려한 HMX결정 성장 모델링을 수행하고 이를 제어하

기 위한 실험적 조건을 제시하고자 한다. 


