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서론

  밀도나 표면장력은 물리적 인자로  공학적인 연구와 이용에 있어서 중요한 역할을 하

고 있다.  또한 모세관압, 상대투과도 그리고 잔류액체포화 등도 표면장력에 크게 의존한

다.  표면장력의 이론은 단순유체에 관한 연구와 분자의 구조 및 특징에 근거한 식에 대

한 연구로 이루어져왔다. 그리고 극성액체는 액체가 극성을 가지는 액체로 무극성 액체

에 비하여 일반적으로 높은 표면장력 값을 가지고 있다.  
  본 연구는 상태방정식에 따른 표면장력의 영향을 알아보기 위하여 문헌 데이터를 식에 

근사시킨 데이터근사 상태방정식과  SRK 상태방정식으로부터 물과 메탄올의 기체와 액

체의 밀도를 구하였다.  그리고 얻어진 밀도를 이용하여 고전적인 표면장력식과 강체구, 
분산, 그리고 극성상호작용 항을 가지고 있는 분자표면장력 식에 대입하여 각각의 표면

장력을 구하였다.  얻어진 표면 장력 값은 상태방정식의 종류와  표면장력 식에 따라 비

교 검토하였다.

이론 및 고찰

1)물의 기체 및 액체 밀도 식

포화수증기 기체 밀도 식

  exp                                   (1)
    
포화 수증기 액체 밀도 식

    
  

  
  

  
  

                           (2)
계산에 사용된 계수 a 와 b는  문헌 값1)을 사용하였다.

2) 메탄올의 기체 및 액체 밀도 식

포화메탄올 기체밀도 식

  exp                                               (3)
포화 메탄올 액체 밀도 식

    
      

    
                               (4)
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계산에 사용된 계수 c 와 d는 문헌 값2)을 사용하였다.
  
3) SRK EOS(equation of state)3) 

 



                                                         (5)

    
    

        

    
 계산에 사용된 포화 증기압은 Ambrose Walton 식4)을 사용하였다.

4) 고전적인 방법에 의한 표면 장력 추산 식

     
                                                              (6)

계산에 사용된 Parachor는 Hugill & Welsenes 상관관계5)를 이용하였다.

 



  


                                           (7)

5) 분자열역학 표면장력모델

액체의 표면장력은 강체구, 분산항, 쌍극자 모멘트 상관 항으로 이루어져있다.
                                                                (8)
강체구 항은 Carnahan & Starling6)형태와 Kolafa 7) 형의 식을 사용하여 각각 구하였다.

   
 
 
 

                                                 (9)

   
 

 
    

                                         (10)

분산 항은 다음 식으로 구하였다.

  
 

 


 




  







                             (11)

쌍극자 모멘트 상관 항은 다음과 같다.

 
 




 

 



 
  

                                         (12)

계산에 사용된 강체구의 직경  와 Linard-Jones 약체의 직경8)은 다음 식을 사용하여 

구하였다.




  



                                                  (13)

    
상태식에 따른 밀도 값을 Fig. 1. 에 나타내었다.  계산 결과 데이터근사 상태방정식은 

문헌 데이터와 매우 가까운 값을 보여주었다.  그러나 SRK 계산 값은 문헌 데이터9), 10)와 

상당한 차이가 있었다.  
분자모델 계산에서 강체구 식을 달리하여 표면장력을 계산하여 보았다.  강체구 식에 

따른 표면장력 값의 차이는 없었다.
고전식과 분자모델 식으로 계산한 표면장력을 Fig. 2. 와 Fig. 3. 에 나타내었다.  이중 

분자모델과 데이터근사 상태방정식을 이용하여 계산한 표면장력 값이 문헌데이터에 가장 

근접하였다.  고전 모델로 계산한 표면장력 값은 SRK 상태방정식으로 얻은 밀도로부터  
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계산한 값이 데이터근사 상태 방정식을 이용 계산한 표면장력 값보다 데이터에 더 근접

하였다.  이는 고전 표면장력 식은 밀도 차이에 의한 오차보다 상태식과 표면장력식간의 

상호작용에 의한 효과가 큼을 의미하고 있다.  

결론

 물과 메탄올을 데이터근사 상태방정식, SRK 등의 상태방정식 과 고전표면장력 식,  
분자표면장력 식을 이용하여 극성액체의 표면장력을 계산하였다.  

이중 데이터근사 상태방정식과 분자표면장력 식을 이용하여 계산한 표면장력 값이 데

이터 값에 가장 근접하였다.  
분자표면장력 식에 의한 표면장력의 계산에 있어서는 강체구 식의 종류에 관계없이 표

면장력이 일정하였다.
고전 식으로 계산한 표면장력 값은 상태방정식의 종류에 따른 영향이 적게 나타났다.
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Fig. 1. Density of fluids calculated from equation of state; thin line - water from SRK 
EOS, thick line - water from water EOS(eq.1, eq.2), thin dot line - methanol from SRK EOS, 
thick dim line - methanol from methanol EOS(eq.3, eq.4).
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Fig. 2. Surface tension of water calculated from equations; thin line - SRK EOS and classic 
surface tension equation(eq.6), thick line - water EOS(eq.1, eq.2) and classic surface tension 
equation, thin dot - SRK EOS and molecular surface tension equation(eq.8), thick dot - water 
EOS and molecular surface tension equation.  (Data9), 10))
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Fig. 3. Surface tension of methanol calculated from equations; thin line - SRK EOS and 
classic surface tension equation(eq.6), thick line - methanol EOS(eq.3, eq.4) and classic 
surface tension equation, thin dot - SRK EOS and molecular surface tension equation(eq.8), 
thick dot - methanol EOS and molecular surface tension equation.  (Data9), 10))


