
1. 서 론

액체의 화재와 폭발 위험성의 중요 지표 중 하나는 

인화점이다1). 인화점은, 액체 표면에서 발생된 기체에 

점화원을 접근시킬 때 불꽃이 발생하는 최소 온도로 

정의할 수 있다2). 

2018년 4월 인천시 가좌동에서, 알코올 혼합물을 취

급하는 OO화학 공장에서 대형 화재가 발생하였다. OO

화학 공장 2개 동과 인근 도금공장 6개 동, 차량 17대

를 태웠으며, 화재를 진압하는 과정에서 소방관 1명이 

부상을 당했다. 총 재산피해 규모는 23억 원에 달하였

다. 알코올 혼합물은 화재 위험성이 매우 높은 물질들

이다. 당시 OO화학 공장의 작업자가 알코올류를 용기

로 옮겨 담는 과정에서 화재가 발생한 것으로 알려졌

다. 따라서 알코올 혼합물을 취급하는 작업자에게 인

화점 정보를 알려 주는 것은, 화재 방지를 위해 매우 

중요하다3).

단일 성분의 인화점 정보는 각종 문헌에서 비교적 쉽

게 얻을 수 있다. 예로 national fire protection association 

(NFPA), material safety data sheet (MSDS) 등의 문헌이 

있다. 

그러나 이성분계 혼합물의 인화점 정보를 얻는 것은 

쉽지 않다. 여러 조성을 가진 혼합물들의 인화점을 측정

하기에 많은 시간과 비용이 발생하기 때문이다4). 이에 

따라 이성분계 혼합물의 인화점을 실험이 아닌 계산에 

의해 얻고자 하는 연구자들이 있었다5).

사슬형 알케인들로 이루어진 혼합물의 인화점을 계

산하는 모델을 Affens 등6)은 개발하였다. 이 모델은 이

상용액에 가까운 액체 용액인 경우 효과적으로 인화점

을 예측할 수 있다. 그러나 비이상성 액체 용액인 경우 

적용할 수 없다는 문제점이 있다.

Hanley7)는 하부폭발한계, 연소열과 액체 용액의 비
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이상성을 반영하는 Margules 식8)을 사용한 계산 방법

을 고안하였다. 이는 비이상성 액체 용액의 인화점을 

효과적으로 계산할 수 있으나, Margules 식의 이성분계 

파라미터가 없는 경우 인화점을 계산할 수 없다는 한

계가 있다. 

Liaw 등9)은 이성분계 혼합물의 인화점을 계산하기 

위해 수정된 라울의 법칙8)과 르 샤틀리에의 법칙10)을 

이용한 방법을 개발하였다. 그들은 여러 종류의 활동

도계수 식을 사용하여 비이상성 액체 용액의 인화점을 

효율적으로 계산하였다. 그러나 이 계산 모델은 활동

도계수 식의 이성분계 파라미터가 없는 경우 인화점을 

예측할 수 없다는 한계가 있다. 

n-Propanol, n-butanol과 n-hexanol은 석탄에 의해 합성

된 혼합 알코올의 주된 구성 성분들이다. 혼합 알코올은 

고갈 위기의 석유를 대체할 수 있는 유망한 에너지원으

로서11), 자동차 엔진의 연료로 사용 가능하다. 또한 

n-propanol, n-butanol과 n-hexanol은 차세대 에너지원으로 

유력한 바이오매스의 주된 성분들이다. 이들은 제약, 페

인트, 화장품 산업 등에서 주된 용매로서 사용되고 있으

며, 천연 물질의 추출용매로도 사용되고 있다. 

n-Propanol, n-butanol과 n-hexanol을 사용하고 연구하

는 산업 현장의 안전을 위해서 인화점 데이터를 얻는 

것은 매우 중요하다. 그러나 현재까지 이와 관련한 데

이터를 확보하는 것은 쉽지 않으며, 특히 혼합물의 인

화점에 대한 정보는 매우 부족하다. 

이에 따라 본 논문에서는 n-propanol+n-hexanol계와 

n-butanol+n-hexanol계를 선택하여 인화점 정보를 얻고

자 하였다. 

Seta flash 측정 장치로 인화점을 측정하였다. 또한 

두 가지 방법으로 인화점을 예측하였다. 

첫째는 활동도계수를 UNIFAC 식8)으로 계산하여 인

화점을 예측하였다12). 이 방법은 Affens 등의 모델과 

달리 비이상성 액체 용액에 적용할 수 있으며, 상평형 

데이터로부터 구해진 이성분계 파라미터가 없는 경우

에도 인화점을 예측할 수 있다는 장점이 있다. 

둘째는 다중회귀분석법을 이용하여 인화점을 예측

하였다. 이 방법은 하부폭발한계, 정상 끓는점, 평균 탄

소수와 인화점 실험값과의 연관성을 이용하여 구한 경

험식을 토대로, 인화점을 계산하는 방법이다. 이는 앞

서 제시한 모델들과는 다르게, 비이상성 액체 용액과 

이성분계 파라미터가 없는 이성분계에도 적용할 수 있

는 방법이다.

이 두 방법의 공통점은 비이상성 액체 용액인 경우

와 이성분계 파라미터가 존재하지 않을 경우에도 인화

점의 계산이 가능하다는 점이다. 본 연구에서는 두 방

법에 의해 계산한 인화점을 실험값과 비교하여, 본 연

구에서 제시한 다중회귀분석법에 의한 계산 방법의 신

뢰성을 확인하고자 하였다.

 

2. 인화점 측정

CARLO 사를 통해 n-Propanol(99.0%)을 구입하였으

며, n-butanol(99.0%)과 n-hexanol(99.0%)은 ACROS 사

와 Crown Guaranteed Reagents 사에서 구입하였다. 

미국 Koehler 사에서 구입한 Seta flash 밀폐식 장치

를 이용해 인화점을 측정하였으며, 기본적인 구조도는 

이미 발표된 논문13)에 제시되어 있다. 시약들을 다양한 

몰분율로 섞은 후, ASTM D1310-8614)에 제시된 다음과 

같은 방법에 의해 인화점을 측정하였다.

1) 각 성분들을 다양한 몰분율로 혼합하였다.

2) 액체 혼합물에서 2 ml를 채취하여 이를 시료컵에 

넣었다. 예측되는 인화점 보다 대략 20℃ 정도 낮은 온

도부터 액체 혼합물의 온도를 상승시켰다. 1.0℃/min 

의 속도로 온도가 증가되도록 조절하였다.

3) 조금씩 온도가 상승할 때마다 불꽃을 액체 혼합

물의 표면에 1초 간 접근시켰다.

4) 인화가 최초로 발생한 온도를 인화점으로 결정하

였다. 

 

3. 인화점 예측

3.1 UNIFAC 식을 이용한 인화점 예측

이성분계 혼합물의 하부폭발한계(lower explosive 

limit)와 기체상 몰분율과의 관계식은 Le Chatelie10)에 

따르면, 다음과 같다.







  (1)

여기서 y는 기상 몰분율, (vol%)은 하부폭발한계이

며, 아래 첨자 1, 2는 각각의 순수 성분을 의미한다. 

성분 의 하부폭발한계는 다음과 같이 표현된다. 

 




(2)

여기서 는 전체 압력이며, 
 는 성분 의 인화점에

서의 포화증기압이다.

기-액 상평형 상태는 비교적 낮은 압력 조건 하에서, 

다음과 같이 표현된다. 
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 




 (3)

여기서 는 성분 의 액상 몰분율, 는 성분 의 활동

도계수, 
는 성분 의 포화증기압이다.

Liaw 등9)의 제안을 받아들여, 식 (1) 속에 식 (2), 식 

(3)을 각각 대입하면 다음의 식이 성립된다. 













  (4)

식 (4)에서 는 그룹기여모델인 UNIFAC 식에 의해 

계산하였다. 


과 

 은 아래의 Antoine 식8)으로 계산한다. 

log 
 (5)

여기서 는 온도(℃)이며 , 와 는 성분 의 

Antoine 상수들이다. 순수 성분들의 Antoine 상수는 기

존 문헌15)에서 확보하였으며 Table 1에 제시한다. 

Table 1. Antoine coefficients of pure components

Properties
Components A B C

n-Propanol 8.37895 1788.02 227.438

n-Butanol 7.8380 1558.19 196.881

n-Hexanol 7.9058 1819.57 295.00

식 (4)를 아래와 같이 변환하였으며, 목적함수()를 

최소화시키는 온도를 계산하였으며, 그것을 UNIFAC 

식에 의한 인화점으로 결정하였다. 

  











  (6)

여기서 는 절대값을 의미한다.

3.2 다중회귀분석법을 이용한 인화점 예측

인화점은 하부폭발한계, 정상 끓는점, 탄소수, 표준 

증발엔탈피 등과 깊은 연관성이 있다16-17). 

본 연구에서는 하부폭발한계, 정상 끓는점, 평균 탄

소수와 인화점과의 연관성을 이용하여, 인화점을 계산

할 수 있는 다음의 식을 제안한다. 

  ∙
 ∙

 ∙ (7)

여기서 , , 과 은 각각 이성분계 혼합

물의 인화점, 하부폭발한계, 정상 끓는점과 평균 탄소

수이다. , , , 는 각 변수 간의 상관성을 연결하는 

파라미터들이다.

양변에 로그를 취하여 식 (7)을 다음과 같이 정리할 

수 있다.

log  log∙ log
∙ log∙ log (8)

식 (8)의 은 Ha18)의 제안에 따라 아래의 식으

로 계산하였다. 

 



∙




∙


∙
  ∙



(9)

여기서 
은 Antoine 식에 의해 계산하였다. 과 

는 성분 1과 2의 하부폭발한계이며, 그 값들은 기

존 문헌19)에서 얻었으며 Table 2와 Table 3에 제시하였

다.

액상을 이상용액으로 가정하고, Catoire 등16)의 제안

에 따라 식 (8)의 은 다음의 목적함수()를 최소

화시키는 온도로 결정하였다. 

  ∙
  ∙

   (10)

식 (8)에 제시된 n은, Catoire 등16)의 제안에 의하면 

다음과 같이 정의된다.

  




 ∙  (11)

여기서 는 성분 의 기상 몰분율이며, 는 성분 의 

탄소수이다. 

식 (11)의 는, 이성분계 혼합물의 기체상을 이상기

체로, 액체상을 이상용액으로 가정하면 아래와 같은 

식에 의해 계산된다. 

 






 ∙


 ∙


(12)
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식 (12)를 식 (11)에 대입하여 n을 계산하였다.

위와 같은 방법으로 계산한 , 과 을 식 

(8)에 넣어 인화점을 계산하였다. 그 계산값과 인화점 

측정값과의 차이를 가장 작게 하는 식 (8)의 파라미터

들을 결정하였다. 이와 같은 방법으로 결정한 식 (8)

의 파라미터를 이용해 각 조성에 따른 인화점을 계산

하였다. 

4. 결과와 고찰

n-Propanol+n-hexanol과 n-butanol+n-hexanol계의 인화

점을 측정하여 Table 4와 Table 5에, 그리고 Fig. 1과 

Fig. 2에 그 결과를 제시하였다. 

n-Propanol+n-hexanol과 n-butanol+n-hexanol계는 각각 

n-propanol과 n-butanol의 몰분율이 커질수록 인화점이 

감소하는 경향을 보였으므로, 최소인화점 혹은 최대인

화점 현상을 나타내지 않았다.

식 (9), (10)과 (11)에 의해 계산한 각 조성에 따른 

LELm, Tnb,m과 n은 Table 2와 Table 3에 제시하였으며, 

이 값들을 이용하여 얻어진 다중회귀분석법에 의한 인

화점 계산식은 다음과 같다. 

n-Propanol+n-hexanol system : 

log  ∙ log
∙ log∙ log (13)

n-Butanol+n-hexanol sysstem :

log  ∙ log
∙ log∙ log (14)

식 (13)과 식 (14)에 따라 계산한 인화점과 UNIFAC 

Table 2. Estimated lower explosive limit(LELm), normal boiling 
point(Tnb,m) and average number of carbon atoms(n) for 

n-propanol(1)+n-hexanol(2) system 

Mole Fraction
LELm(vol%) Tnb,m(℃) n

x1 x2

1.000 0.000 2.20 97.20 3.00

0.900 0.100 2.19 100.20 3.02

0.700 0.300 2.16 105.96 3.07

0.500 0.500 2.11 113.52 3.16

0.300 0.700 1.99 124.29 3.37

0.101 0.899 1.67 141.91 4.14

0.000 1.000 1.20 157.55 6.00

Table 3. Estimated lower explosive limit(LELm), normal boiling 
point(Tnb,m) and average number of carbon atoms(n) for 

n-butanol(1)+n-hexanol(2) system 

Mole Fraction
LELm(vol%) Tnb,m(℃) n

x1 x2

1.000 0.000 1.70 117.73 4.00

0.900 0.100 1.69 119.63 4.04

0.700 0.300 1.65 124.65 4.13

0.500 0.500 1.60 130.86 4.29

0.300 0.700 1.52 138.86 4.58

0.103 0.897 1.36 149.62 5.22

0.000 1.000 1.20 157.55 6.00

Table 4. Estimated and mearsured flash points for n-propanol(1) 
+n-hexanol(2)

Mole Fraction Flash point(℃)

x1 x2 Exp. UNIFAC Multiple 
Regression Analysis

1.000 0.000 21.0 - 21.6

0.900 0.100 24.0 22.4 23.6

0.700 0.300 28.0 25.3 27.4

0.500 0.500 33.0 29.3 32.7

0.300 0.700 39.0 35.6 40.1

0.101 0.899 51.0 47.8 50.5

0.000 1.000 61.5 - 61.6

AAE (℃) - 2.9 0.5

Table 5. Estimated and mearsured flash points for n-butanol(1) 
+n-hexanol(2)

Mole Fraction Flash point(℃)

x1 x2 Exp. UNIFAC Multiple 
Regression Analysis

1.000 0.000 36.0 - 35.8

0.900 0.100 37.0 37.2 37.0

0.700 0.300 40.0 40.1 40.3

0.500 0.500 44.0 43.6 44.1

0.300 0.700 49.0 48.5 48.5

0.103 0.897 54.0 55.7 54.3

0.000 1.000 61.5 - 61.4

AAE (℃) - 0.6 0.2

식에 의해 예측한 인화점을 Table 4와 Table 5에, 그리

고 Fig. 1과 Fig. 2에 각각 제시하였다. 

계산한 인화점의 신뢰도를 평가하기 위해서 절대평

균오차(absolute average error)20)를 사용하였으며, 다음

과 같다. 









exp (15)
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Fig. 1. Comparison of experimental flash points with calculated 
flash points for n-propanol(1)+n-hexanol(2) system.

Fig. 2. Comparison of experimental flash points with calculated 
flash points for n-butanol(1)+n-hexanol(2) system.

여기서 는 절대평균오차, 
exp는 번째 인화점 측

정값, 
는 번째 인화점 계산값, 은 측정값의 총 

개수이다. 

UNIFAC 식을 사용하여 인화점을 계산했을 때, 

n-propanol+n-hexanol계는 계산값과 측정값과의 절대평

균오차는 2.9℃이었으며, n-butanol+ n-hexanol계의 절대

평균오차는 0.6℃이었다.

본 연구에서 제시한 다중회귀분석법으로 인화점을 계

산했을 때, n-propanol+n-hexanol계는 계산값과 측정값과

의 절대평균오차는 0.5℃이었으며, n-butanol+ n-hexanol

계의 절대평균오차는 0.2℃이었다.

절대평균오차를 비교한 결과, 다중회귀분석법이 

UNIFAC 식에 의한 방법에 비해 상대적으로 실험값에 

보다 근접한 예측 결과를 나타내었다.

따라서 본 연구에서 제시한 다중회귀분석법에 의해 

구해진 식 (13)과 식 (14)를 사용한다면, 인화점 실험값

이 없는 새로운 조성의 이성분계 혼합물의 인화점을 

UNFIAC 식에 의한 계산 방법에 비해 보다 정확하게 

예측할 수 있다.

5. 결 론

n-Propanol+n-hexanol계와 n-butanol+n-hexanol계의 인

화점을 측정하였다. 최소인화점 혹은 최대인화점 현상은 

발생하지 않았다. 

또한 본 연구에서는 하부폭발한계, 정상 끓는점과 

평균 탄소수를 인화점 측정값과 연관시킨 다중회귀분

석법을 제안하였으며, 이 방법을 통해 인화점을 계산

하였다. 그리고 그 계산 결과를, UNIFAC 식에 의한 계

산 결과와 비교하였다. 

계산 방법의 신뢰도를 나타내는 절대평균오차를 상

호 비교한 결과, UNIFAC 식에 의한 계산 방법에 비해 

본 연구에서 제시한 다중회귀분석법이 이성분계 혼합

물의 인화점을 보다 정확하게 예측하였다.

따라서 본 연구의 다중회귀분석법을 이용하면 측정

값이 없는 새로운 조성에 대한 인화점을 UNFIAC 식에 

의한 방법에 비해 보다 정확히 계산할 수 있다.
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