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1. 서    론   속성 나노입자 는 나노구조 등을 기반으

로 하는 나노에 지 기술분야(nanoenergetics)가 

최근 들어 여러 산업분야에서 주목을 받고 있다. 

특히 추진  방산기술에서 고에 지 물질 화, 

추진제 연소 등 여러 세부분야에서 장치 소형화 
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ABSTRACT

  The analytical modeling has been established on the self-propagation of intermetallic reaction in the 

spanwise direction of highly reactive boron and titanium nanoscale multilayers. Assuming that the 

reaction obeys Arrhenius kinetics, two-dimensional computations are carried out for heat and atomic 

species diffusion with exothermic reaction model in order to simulate the self-propagation of 

intermetallic reaction. The effects of bimetallic layer thickness and thickness ratio on the reaction 

propagation speed are tested and discussed in addition to the assessment of pre-mixing zone effects.

       록

  빠른 반응성  자체 특성을 가지는 보론/티타늄 나노 다층박막구조를 상으로 박막층 수평방향

으로의 이종 속간 화학반응  화염 상 해석 모델링을 수립하 다. 이종 속간 화학반응은 

Arrhenius 반응식을 가정하여 모델링하 으며, 열  화학종 확산, 발열 화학반응에 따른 화염 자체

 상에 하여 2차원  산해석을 수행하 다. 보론  티타늄 박막층의 두께  두께비 등 나노

구조 형상의 향을 비롯하여 층 혼합 정도가 화염 자체 속도에 미치는 향을 분석하 다. 

Key Words: Intermetallic Reaction(이종 속간 화학반응), Nanoscale Multilayers(나노 박막다층구조), 

Flame Self-propagation(화염 자체 ), Computational Modelling( 산해석모델)
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 경량화, 반응성  에 지 도 향상과 같은 

고성능화, 안 성  신뢰성 개선 등 여러 기술

 장 으로 활발한 련 연구개발 활동이 진행

되고 있다[1]. 이러한 나노에 지 기술의 일종으

로 속성 나노입자의 경우, 나노 알루미늄 입자

를 로켓 추진제에 첨가하여 추진제 화  연

소특성을 개선하거나[2,3], 속  산화제 나노

입자 복합분체로 구성된 나노 테르  물질로 기

존 테르  성능을 향상시키려는 등 많은 연구성

과가 있었다[4-6].

  좀 더 최근의 나노에 지 기반 기술로서 이종

속으로 구성되는 나노 박막다층구조 내 이종

속간 화학반응 상 역시 상당한 주목을 받고 

있다[7-10]. 이종 속의 나노두께 다층박막은 기

 상 기상박막증착 등 MEMS 제작공정으로 이

루어짐이 일반 이다[7]. 나노 박막구조를 갖는 

이종 속간 화학반응은 높은 발열을 동반하며 

빠른 반응성  자체 특성을 보인다. Gavens 

등[8]과 Besnoin 등[9]은 알루미늄/니 (Al/Ni) 

박막 다층구조를 상으로 실험  연구  1차

원  간소화 모델을 이용한 이론  연구를 수행

하 으며, Al/Ni 이종 속간 화염의 자체 속

도가 10 m/s 이상에 이름을 보 다.

  이러한 이종 속 나노 다층구조를 용하여 

고에 지 물질 화장치의 성능 향상 가능성에 

한 연구들이 진행되었다[11-14]. Baginski 등

[11]은 보론/티타늄 나노 다층구조의 화장치 

용을 제안하고, 이에 한 시험  연구를 수행

하 다. 한 새로운 화장치 개념에 하여 

Kim[13]과 Choi 등[14]은 기폭회로와 연계하여 

각각 1차원  3차원 비정상 산해석을 수행하

다.

  앞서 소개된 선행연구에서 보듯이 재까지는 

Al/Ni 나노 다층구조를 상으로 주로 시험 , 

해석  연구가 수행되었다. 보론/티타늄 이종

속 다층박막구조에 해서는 최근 들어 빠른 

화특성  높은 화학반응성 등 장 으로 소형 

화장치 응용 가능성이 두되고 있다[12,15]. 

하지만 아직 기  연구가 부족하고 기본  해

석모델링 연구의 필요성이 있는데, 최근 Kim[16]

은 다층구조 내 수직방향으로의 화학반응 자체

에 한 1차원  산해석을 수행한 바 있

다. 본 연구에서는 나노두께의 보론/티타늄 나노 

박막다층구조를 상으로 하여 수평방향의 이종

속간 화학반응 특성에 한 물리  모델

링  2차원  산해석을 시도하 다.

2. 박막다층구조 화염  해석모델

  본 연구의 모델링  산해석 상은 보론/

티타늄(B/Ti) 이종 속 나노 다층박막구조이며, 

그 구체  형상은 Fig. 1에 도시된 바와 같이 나

노두께의 보론(B)과 티타늄(Ti) 재질 박막이 교차

하여 층된 나노구조물이다. 보론과 티타늄 간

의 이종 속간 화학반응에 의한 화염의 자체

는 박막다층의 수평방향(X방향)으로 진행된다. 

여기서 수직방향(Y방향)으로의 이종 속 박막다

Fig. 1 Schematic on self-propagation of intermetallic reaction between binary metal multilayers of boron and titanium.
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층의 반복성  칭성을 이용한다면, Fig. 1에

서 표시한 것처럼 2차원  모델링  해석 역

은 B/Ti 단일 복합층의 반을 상으로 할 수 

있다. 이에 따라 각 속 단일층 심을 가르는 

해석 역 수평면에는 칭 경계조건이 용된다.

  이종 속간 화학반응에 따른 다층구조 내 발

열을 고려한 비정상 에 지 방정식  발열량 

산출은 다음과 같이 표 된다[5].



 
 ∇∙ ∇ 

(1)

  ∆

 

(2)

  의 식에서 발열량은 화학종 농도(C)의 시간

변화율에 비례함을 가정하 으며, ∆ 는 B/Ti 

화학반응열(1320 cal/g 는 5.52 MJ/kg)이다. 

각 속 박막층의 질량 도(), 비열(), 열 도

도() 등 물성치들은 보론(  B )과 티타늄

(  Ti ) 층에 하여 온도의 함수로서 주었다. 

여기서 해당하는 B/Ti 화학반응은 다음과 같다.

2B + Ti ⟶ TiB2 + 1320 cal/g (3)

  이 이종 속간 화학반응은 Arrhenius 반응식

을 따른다고 가정하 으며, 속 박막층간의 양

방향 원자 확산에 따른 화학종 농도는 Eq. 4의 

확산방정식  확산계수(D)로 표 된다.




 ∇∙∇ (4)

  exp (5)

  각 속층에 한 화학종 농도로서 순수 보론

은 C = 1, 순수 티타늄은 C =╶1로 정의하 으

며, 이붕화티타늄(TiB2)으로의 화학반응이 진행되

면 그 값이 0에 근하게 된다. 이에 따라 두 

속 박막층의 면에서 혼합(pre-mixing)이 

없다면 화학종 농도의 기조건은 박막다층 수

평방향으로 최  1, 최소 ╶1의 단  계단함수 

형태로 표 된다.

  이종 속간 화학반응 계산에 필요한 활성화 

에 지(Ea)  지수인자(pre-exponential factor, 

D0) 값들이 비교  잘 확립된 Al/Ni 화학반응 

연구에 비교하여, B/Ti 화학반응의 경우에는 해

당 데이터가 상 으로 잘 알려져 있지 않다. 

B/Ti 나노박막다층을 이용하는 착화장치의 선행

연구[13,14]에서는 Al/Ni 화학반응에 해당하는 

데이터를 이용한 바도 있지만, 나노 다층구조 내 

화학반응 화  자체  특성은 이러한 데이

터에 상당히 민감하게 향을 받는다. 이 연구에

서는 B/Ti 이종 속 화학반응의 활성화에 지는 

Pacheco[17]의 B/Ti 혼합분말 반응 자체  측

정시험에서, 그리고 지수인자는 Tikekar[18]의 

시험연구에서 Darken 공식으로 얻은 값들을 피

하여 구하 는데, 이러한 데이터를 정리하면 

Ea = 65.2 kJ/mol, D0 = 1.57×10-6 m2/s이다.

  이종 속간 화학반응의 화는 Fig. 1에 도시

된 바처럼 다층구조의 한쪽 면에서 일정시간 동

안 열유속을 용하여 모사하 는데, 인근 다층

구조의 온도가 일정 이상 유지되면 B/Ti간 화학

반응이 시작된다. 용된 화 시작조건으로 모

든 이스에 하여 30 GW/m2의 열유속이 

기시간부터 0.5 μs 동안 지속되도록 설정하 다. 

Al/Ni 박막구조 상의 타 연구[9]에서는 화

조건으로 일정 이상의 온도를 경계조건으로 주

었는데, 이보다는 열유속 조건이 이  는 

릿지 화 등 실제 화방식과 더 일치한다고 

단된다. 한편 기온도는 모든 역에서 300 

K로 주었다.

  이러한 일련의 모델링에 기반을 두어 B/Ti 다

층구조 내 이종 속간 화학반응 화  자체

 상 분석을 한 온도  화학종 농도의 비

정상 2차원  해석계산을 다물리 산해석 패키

지인 COMSOL MULTIPHYSICS 3.1을 이용하여 

수행하 다.

3. 산해석 결과  고찰

  이 연구의 산해석 상은 무한히 반복되는 
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B/Ti층 다층구조에서 박막층 수평방향으로의 이

종 속간 발열 동반 화학반응  화염 자체  

상이다. Eq. 3에 나타난 B/Ti 화학반응의 2:1 

몰비  각 속 질량 도 등을 고려하면 B/Ti 

박막층 두께비는 약 B  Ti  = 1:1.165이다. 

Baginski 등[11]의 선도  착화장치 시험연구에

서는 B/Ti 박막층 두께를 각각 220 nm  250 

nm로 설정하 다. 보론이 약간 과다한 이 두께

비(1:1.136)는 앞서의 B/Ti 2:1 몰비 해당 두께비

보다 약간 낮기는 하지만, 본 연구에서도 보론 

 티타늄 박막층 두께를 각각 110 nm  125 

nm로 하여 기본 형상조건으로 삼았다.

  따라서 기본 형상조건에 한 계산 역은 Y방

향으로 각 박막층 반씩을 포함하는 117.5 nm

이다. 화염 자체 는 반무한 역으로 진행된다

는 가정에 따라 X방향 계산 역 길이는 10 μm

로 충분히 길게 주었으며, 그 끝단을 단열 경계

조건으로 처리하 다. 격자 민감도 시험을 진행

하여 80×500 정렬격자가 계산 역 차분에 충분

함을 확인하 으며, 화학반응 시 화학종 농도가 

가 르게 변하는 이종 속 면 인근에 Y방향 

격자를 좀 더 조 하게 배치하 다.

  기본 형상조건에 하여 이종 속간 화학반응 

화 이후 형성된 화염의 특성이 Fig. 2(a) 

 Fig. 2(b)에 0.5 μs 시간의 온도  화학종 농

도 분포로서 나타나 있다. 앞서 언 한 바처럼 

실제 해석 역은 B/Ti 단일 복합층의 반이지

만, 해석결과 찰의 편의성을 하여 여러 박막 

복합층 역에 하여 계산결과를 표 하 다. 

  화학종 농도 분포를 통해 이종 속간 화학반

응이 두 박막층 면에서 박막층 심으로 퍼

져나가며 앞으로 진함을 볼 수 있으며, 화염 

역 두께는 최소 1 μm에서 최  2 μm까지 계

산되었다. 온도장은 박막다층 수직방향으로 상당

Fig. 2 Contours of temperature (a) and B/Ti species concentration (b, c, d) in nano-sized binary metallic 

multilayers: (a) and (b) case of tB = 110 nm and tTi = 125 nm at t = 0.5 μs; (c) case of tB = 220 nm 

and tTi = 250 nm at t = 1.0 μs; (d) case of tB = 55 nm and tTi = 62.5 nm at t = 0.25 μs.
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Fig. 3 Spatial variation of species concentration in 

B/Ti multilayers of 110 and 125 nm thickness 

for 7 spanwise locations at 0.5 μs.

히 균일한데, 이는 나노 두께의 수직방향으로의 

속 내 지배  열 도에 의함이다. 화염 역의 

상류 쪽에 찰되는 열 역(pre-heating zone)

은 되는 화염 내 화학반응 도달 직  역

에서 이종 속 면에서 원자 확산에 충분한 

온도를 확보하기에 화염 자체 에 요한 역

할을 한다. Fig. 3에는 동일 시간 에 7개 수평

방향 치에서 수직방향으로의 화학종 농도 변

화가 나타나 있다. 2 μm 치 에는 이종 속

간 반응이 거의 완결되었으며, 5 μm 치 후는 

아직 화염 가 도달하지 않았는데, 그 사이 

역에서 반응이 활발히 진행되는 화염 역이다.

  나노 박막다층구조에서 이종 속간 반응에 의

한 화염  특성은 박막층 두께에 따라 그 

성이 크게 향을 받는다. Fig. 2(c)  Fig. 

2(d)에는 두께비를 동일하게 유지하면서 박막층 

두께를 각각 두 배  0.5배로 한 경우에 한 

해석결과를 보여 다. 두 경우 모두 화염 가 

3-4 μm 치를 통과할 때인 1 μs  0.25 μs 시

간 의 화학종 농도분포이다. 박막층 두께가 작아

지면 반응성이 증가함에 따라 화염 자체 속

도가 증가하며, 화염 역이 좁아짐이 찰된다.

Fig. 4 Effects of B/Ti layer thickness on location (a) 

and speed (b) of reaction propagation front. 

All cases have identical B/Ti thickness ratio of 

1:1.165.

  이러한 박막층 두께 변화에 따른 향을 자세

히 찰하기 하여 동일 두께비 조건에서 다섯 

박막층 두께 경우의 화염 치를 찾아 Fig. 

4(a)에 나타내었다. 박막층이 얇아지면 화염

가 시작되는 시간, 즉 화시간이 짧아짐을 찰

할 수 있으며, 기  형상조건(110 nm/125 nm)

의 경우 화시간이 약 0.2 μs이다. 반 로 박막

층 두께가 커지면 화가 상당히 지연됨을 알 

수 있다. 화염 치의 선형성으로 보아 일정

한 속도를 동반하는 화염 자체  상이 

성립됨이 단된다. 다만 박막층 두께가 큰 경우

(220 nm/250 nm 이상)에는 계산 역 끝 무렵에 

선형성이 약간 어 나는데, 이는 열  화학반
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Fig. 5 Effects of B/Ti layer thickness ratio on speed 

of reaction propagation front. The cases of 

equal Ti thickness (125 nm) are compared 

with the cases of identical thickness ratio at 

1:1.165.

응 역이 상당히 길어지며 끝단의 임의  단열

조건 향이 나타나기 때문이다. 

  화염 치의 선형  시간 변화 기울기는 

화염 속도이며, 끝단 단열조건 향이 나타

나는 시간 를 제외하여 선형회기분석으로 박막

층 두께에 따른 화염 속도를 Fig. 4(b)와 같

이 구하 다. 참고로 화염 치는 각 속 

박막층 심선에서 화학종 농도가 +0.5(보론) 

는 –0.5(티타늄)에 도달하는 지 을 기 으로 

하 는데, 이 그래 에서 보는 바처럼 두 기 에 

따른 결과가 동일하다. 기  형상조건에서 화염 

속도는 약 12 m/s에 달하며, 나노 박막층이 

얇아지며 그 속도가 상승한다. 이는 매우 짧

은 화 지연과 더불어 나노에 지 구조체의 효

용성을 보여주어, 소형 화장치 성능 개선 등

에 유용할 수 있다.

  선행연구[16]에서는 B/Ti 박막다층구조 내 수

직방향으로의 이종 속간 화학반응 자체 에 

한 1차원  산해석을 수행하 는데, 그 수직

방향 화염 속도 결과를  연구의 수평방향 

경우와 Fig. 4(b)에서 비교하 다. 두 방향 모두 

화염 속도의 차이가 별로 없었는데, 이는 나

노 다층구조에서 박막층 두께가 화학반응의 반

응성을 결정하는 주요 요인임을 의미한다.

Fig. 6 Effects of premixing zone width on speed of 

reaction propagation front. All cases have 

identical B/Ti thickness ratio of 1:1.165.

  동일한 두께비를 유지하며 B/Ti 복합층 두께 

변화가 화염 속도에 주는 향에 비하여, 

Fig. 5에서는 티타늄 박막층 두께를 125 nm로 

고정하여 보론 박막층 두께만을 조정하 을 때 

화염 속도의 변화를 살펴보았다. 나노 복합

층이 상 으로 두꺼우면 두께비가 2:1의 B/Ti 

몰비에서 벗어나더라도 속도에 큰 향이 

없다. 하지만 복합층의 두께가 100 nm 정도 이

하로 얇으면 두께비가 이상 인 B/Ti 몰비에서 

멀어짐이 속도에 큰 향을 미치고 있어, 매

우 얇은 나노 다층구조에서는 이상 인 B/Ti 몰

비를 유지함이 요하다고 단된다.

  지 까지의 해석에서는 B/Ti 면에서 속

층간 혼합 효과가 없다고 가정하 으나, 실제 

나노 다층구조 제작공정에서는 어느 정도의 

혼합이 일어날 수 있다. 이러한 효과가 화염 

속도에 미치는 향을 보기 하여, B/Ti 

면에서 ±tm의 두께에 해당하는 혼합 역폭에 

하여 다음과 같은 공식을 이용하여 화학종 농

도 기조건에 혼합 정도를 반 하 다.
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  여기서 y는 B/Ti 면을 기 으로 하는 박

막다층 수직방향 좌표이다. 동일한 두께비를 유

지하며 혼합 역폭을 tm = 5-20 nm로 변화시

키면서 화염 속도를 구하 으며, Fig. 6에서 

혼합이 존재하지 않는 경우와 비교하 다. 

면에서의 혼합 정도가 커지면서 나노 다층

구조의 반응성과 화염 속도가 낮아진다. 특

히 혼합 역폭이 커지면서 복합층이 100 nm 

정도 이하로 얇아지면 오히려 화염 속도가 

감소하고 있다. 이는 혼합 정도에 따라 최고 

화염 속도가 도출되는 B/Ti 박막층 두께  

두께비가 존재함을 의미한다. 

4. 결    론

  본 연구에서는 보론  티타늄 나노 박막다층

구조 내 이종 속간 화학반응 화  화염 자

체  상을 상으로 모델링  2차원  

산해석을 수행하 다. 해석 결과, 박막층 수평방

향으로의 화염 는 1 μs 이내의 매우 빠른 

화 반응성과 10 m/s 정도의 높은 자체 속

도가 가능함을 보 다. 한편, 동일 박막층 두께

에서는 수직방향 화염 속도와는 큰 차이가 

없음을 밝혔다. B/Ti 박막층의 두께  두 속

층간 두께비에 따라 자체 속도가 매우 민감

하게 변화하며, 속간 면의 혼합 정도에 

따라서도 큰 향을 받는다. 따라서 최  반응성

을 얻기 해 각 속층 두께  혼합도를 세

히 고려할 필요가 있다.

후    기

  본 연구는 오공과 학교 학술연구비에 의하

여 지원된 논문이다.
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