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Abstract - We calculated the electron transport coefficients in 
H2+Ar gas calculated E/N values 0.01 ~ 1 Td by the Boltzmann 
equation method. This study gained the values of the electron swarm 
parameters such as the electron drift velocity and the transverse 
diffusion coefficients for H₂+Ar gas at a range of E/N. The 
transport coefficient W and Dt/u have been calculated in mixtures of 
0.5% and 4% hydrogen in argon. All values were made at 293 K. 
 

1. 서    론

  수소는 모든 에너지 자원으로부터 에너지 변환에 의해 얻을 수 있는 
효율적인 에너지 변환 매체이며, 화학제품의 원료 및 화학공장의 공정가
스로 널리 사용되고 있다. 그리고 현재 인류가 당면하고 있는 환경문제 
및 화석연료의 가격상승이나 고갈을 예상할 때 궁극적인 미래의 대체에
너지원 또는 에너지 매체(Energy carrier)로 생각된다. 수소는 현재의 석
탄, 석유, 천연가스등의 에너지원을 대신하게 될 것이다.[1] 이런 수소의 
이용은 수소연료전지, 핵융합, 반도체 공정 등에 많이 쓰이고 있다. 
  수소가 일상생활에 보다 쉽게 이용되기 위해서는 수소저장 기술이 개
발되어야 한다. 현재 수소저장방법에는 크게 고압수소기체저장, 액체 수
소 저장, 수소흡착물질에 의한 수소 저장 방식 등이 있다. 이 중에서 수
소 흡착물질에 의한 수소 저장 방식은 금속 표면에 수소가 흡착-탈착 
반응을 일으키므로 수소를 저장하는 기술이다. 이러한 흡착-탈착 현상
을 기체 분자의 운동에너지와 온도, 압력, 분자 수 등의 값과 관계가 있
다. 수소저장 기술 뿐 아니라 수소기체가 쓰이는 곳에서 수소의 큰 폭발
성으로 인해 직접적인 실험은 어렵다. 따라서 시뮬레이션에 의해 여러 
조건 상황에 따른 물성적 특성을 파악할 필요가 있으며, 이러한 시뮬레
이션을 위해서는 수소가 가지고 있는 전자충돌단면적의 데이터가 요구
되어진다. 그러나 아직까지 수소를 이용한 정확한 물성적 특성을 해석하
기위한 데이터가 없으므로 이에 따른 연구를 하고자 한다.
  Park의 논문[2] 에서 부착, 전리 단면적을 고려한 수소의 전자충돌단
면적 세트를 2항 근사 볼츠만 방정식에 의한 전자군 방법으로 구성하였
다. 본 논문에서는 Park 의 수정된 수소 충돌단면적을 이용하여 Ar 가
스와 목적으로 하고 있는 수소분자가스와의 혼합가스에서 전자수송계수
(이동속도, 횡방향 확산계수)를 시뮬레이션으로 구해 Haddad and 
Crompton[3] 의 실험값과 비교해 보고자 한다. 수소분자와 Ar의 전자충
돌단면적을 이용하여 E/N = 0.01 ~ 1.0 Td에서 볼츠만 2항 근사법에 의
해 0.5%와 4%의 H₂-Ar 혼합가스에서의 전자수송계수를 계산하였다.

2. 시뮬레이션

  기체는 보통 상태에서는 전기적으로 중성을 유지하지만 전계를 가하
거나 온도가 상승하면 충돌현상이 일어나게 된다. 전자, 이온 등의 하전
입자와 원자, 분자 등의 입자들은 충돌하면서 각각은 크기와 방향이 다
른 속도를 갖게 되고 또한 불규칙한 운동을 하게 된다. 이러한 기체 중
의 특성을 파악하기 위해 각 입자들 간의 충돌현상(전리, 여기, 해리 등)
을 이해해야 한다. 
  본 연구에서는 개개의 전자를 추적하는 방법이 아닌 다수의 입자를 
통계적으로 해석하여 계의 단순한 성질을 도출해 낼 수 있는 볼츠만 방
정식을 이용하여 해석하려고 한다. 위치와 속도를 가지는 전자 수밀도가 
위치변화 하는 경우, 전계에 의한 속도변화 하는 경우, 그리고 충돌에 
의한 속도변화가 일어나는 경우를 분포함수로 나타낸 것이 볼츠만 방정
식이다.[4] 2항근사 볼츠만 방정정식을 이용한 시뮬레이션을 통해 계산
한 값을 실험값과 비교하였다. 시뮬레이션은 수소와 Ar의 각 단면적(운
동량변환단면적, 여기, 해리, 부착 단면적 등)들을 데이터화 하여 각각의 
E/N에 따른 Max Energy를 입력한다. 그리고 수천 번(5000회) 추적하는 
것으로 설정하여 만족할 값이 나올 때까지 반복 수행하였다. 
 

3. 전자 충돌 단면적

  3.1 H₂전자충돌 단면적(Total Cross sections)

<그림 1> H₂의 전자충돌단면적

  그림1에서는 본 연구를 수행하기 위해 이용한 초기단면적과 H₂-Ar 
혼합기체를 이용하여 결정된 수정단면적을 보여주었다. 초기단면적은 운
동량변환단면적, 회전여기, 진동여기단면적, 해리단면적, 부착단면적, 진
동여기단면적으로 구성되어 있다. Qattt는 기존의 Buckman and Phelps
의 전자충돌단면적에서는 제외되었지만 본 논문에서는 Drexel et al 의 
Beam 방법을 이용한 부착단면적으로 구성하였다. 그리고 수정된 수소
의 전자충돌면적은 Park[2] 의 단면적을 이용하였다. Park의 단면적은 
낮은 에너지 범위에서 영향이 큰 Qrot 에 대한 수정을 하였다. 
Threshold 값을 수정하여 비교한 뒤 오차가 적은 값을 토대로 여러 번 
시뮬레이션 하여서 수정된 전자충돌 단면적세트를 보여준다.

  3.2 Ar의 전자충돌 단면적

<그림 2> Ar 전자충돌 단면적  
 
  혼합가스로 이용한 Ar의 전자충돌단면적을 그림2에 나타내었다. Ar가
스의 단면적 구성은 비교적 간단하고 많은 연구로 측정된 데이터가 존
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재하여 혼합가스의 특성을 알기 위해 많이 사용되고 있다.
 Ar가스는 낮은 에너지 영역에서 운동량 변환 단면적(Qm)만이 존재하
고, 10eV 이상에서 여기단면적(Qex), 전리단면적(Qi)으로 구성되어 있기 
때문에 적은양의 가스와 충돌 했을 경우, Ar가스의 Qm과 충돌한 가스
의 낮은 에너지 범위에 있는 진동여기단면적만이 영향을 미치게 된
다.[6] 운동량변환 단면적은 K. L. Bell, N. S. Scott 이 계산한 값[7] 과 
Nakamura and Kurachi[8] 의 데이터를 사용하였다.

4. H₂+ Ar 의 전자수송계수

  4.1 전자 이동 속도 (Electron Drift Velocity)

<그림 3> H₂+Ar 혼합가스에서의 전자 이동속도 비교 

  그림 3 에서는 순수 Ar가스에 소량의 수소분자가스를 혼합하였을 때 
전자이동속도를 실험결과는 도형으로, 시뮬레이션 결과는 실선으로 표시
하여  어떻게 변하는 지를 보여주고 있다. E/N = 0.01 ~ 1. Td 영역에
서 수소가스를 0.5%, 4% 혼합했을 때의 이동속도 값은 Haddad and 
Crompton [3]이 실험한 값을 이용하였고, 전자군 볼츠만 시뮬레이션 계
산 결과와 비교하였다. 그림에서 보듯이 0.5% 경우 E/N = 0.03 ~ 0.06 
구간에서, 4% 경우 E/N = 0.08~0.1 구간에서 E/N 이 증가함에 따라 이
동속도의 기울기가 감소하는 현상이 보인다. 그림 1과 그림 2의 수소분
자, Ar 각각의 단면적을 보았을 때 비슷한 영역에서 Ar의 운동량변환단
면적과 수소분자의 진동여기단면적에 의한 영향으로 이 현상이 나타난
다고 볼 수 있다.

  4.1 횡방향 특성에너지(Dt/u)

 

<그림 4> H₂+Ar 혼합가스에서의 횡방향 특성에너지 

  그림 4는 횡방향 확산계수와 이동도의 비(Dt/u)를 E/N =0.01 ~ 1 Td 
영역에서 실험값은 Haddad and Crompton [3]의 데이터를 도형으로 시
뮬레이션 계산 값은 실선으로 나타낸 것이다. 순수 Ar에서 가장 큰 값
이 나타나고 0.5% 보다 4% 혼합비에서 작은 횡방향 특성에너지를 가지
며, E/N 이 높을수록 기울기가 급격해지는 것을 볼 있다. E/N 의 범위
가 1Td 이하로 낮은 범위이므로 전체의 횡방향 에너지 특성은 다수의 
함량인 Ar의 운동량변환단면적(Qm)과 수소가스의 낮은 에너지 범위에 
있는 비탄성충돌단면적인 진동여기단면적(Qrot)에 영향을 받고 있음을 

보여주며, 그 결과는 W와 유사한 결과를 보이고 있다. 실험값을 통해서 
횡방향 특성에너지는 E/N에 의존하는 특징이 있다고 알 수 있다.[9] 4%
에 비해 0.5% 일 때의 횡방향 특성에너지가 오차범위가 더 크게 나타나
는 것은 그림 3에서 보듯이 E/N = 0.01 ~ 0.08 부분에서 이동속도(W) 
값이 일치하지 않는 것 때문으로 생각된다. 실험데이터와의 오차를 줄이
기 위해 낮은 에너지 영역에서 수소의 단면적에 대한 수정이 요구되어 
진다.

3. 결    론

  현대사회에서 관심과 사용이 증가하고 있는 수소가스를 시뮬레이션을 
통해서 전자수송계수를 비교하여 보았다. 기존에 수소가스의 단면적을 
정리한 Yoon et al의 자료와 수정을 통해 보완 된 Park 의 단면적을 이
용하여  Ar가스에 0.5%, 4%의 수소가스를 혼합하여 전자이동속도와 횡
축확산계수에 대한 특성에너지를 실험값과 비교하였다. 
 전자이동속도는 E/N = 0.03 ~ 0.06 구간에서 속도의 증가 폭이 감소하
였고, 횡방향 특성에너지는 혼합비가 높아질수록 에너지 값이 줄어드는  
현상과 E/N에 영향을 받는 것을 확인하였다. 
  실험값의 범위가 작아서 보다 넓은 범위에서의 해석이 되지 못한 부
분과 시뮬레이션으로 나온 데이터가 실험값과 오차가 큰 것을 앞으로 
보완을 통해 줄여 나가기 위해 수소가스와 Ar의 단면적에 대한 수정이 
요구되어 진다.
  갈수록 증가하는 수소의 사용에 있어서 수소 단면적을 보다 정확하게 
데이터화 하는 것은 수소연료전지나 핵융합, 수소저장 등 여러 분야에서 
이용될 때 도움이 될 것은 분명하다. 
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