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Abstract - The electron transport coefficients in hydrogen molecular 
is calculated over the range of E/N values from 0.01 to 300 Td and 
at temperature state of 77K, 293K and 300K by Boltzmann equation 
method. The results gained that the values of the electron transport 
coefficients such as the electron drift velocity, the electron ionization 
coefficients, longitudinal diffusion coefficients consisted with the 
results of measured and calculated for a ranage of E/N.

1. 서    론

  수소는 석유화학공정, 암모니아 제조, 메탄올 제조, 지방산과 유류의 
수소화, 합 과 반도체 산업의 환원공정 등 화학공업에서 리 사용되고 
있다. 최근 석유, 석탄, 천연가스 등 화석연료의 지속 인 사용증가에 따
른 환경공해와 지구온난화 문제를 해결하는 방안으로, 한 화석 연료의 
고갈에 비한 미래의 체에 지원으로 청정에 지의 개발이 요구되고 
있으며, 이에 합한 에 지 매체로 수소가 주목을 받고 있다. 이와 같
이 수소의 많은 이용에도 불구하고 계 인가 시에 수소기체의 자의 
이동, 확산, 충돌, 부착 상에 한 연구결과  그 자충돌단면 에 
해 보고된 것이 무한 상태이다. 
  본 연구에서는 최근 보고된 자료를 토 로 한 자충돌단면 [1]을 이
용하여 자이동속도, 종방향 확산 계수, 리계수에 한 수소의 자
수송계수에 한 물성  특성을 2항 근사 볼츠만 방정식을 이용하여 계
산하려고 한다. 한 과거 시뮬 이션 값과 실험값을 비교함으로써 본 
연구의 시뮬 이션 데이타의 정확성과 온도변화에 따른 물성  특성을  
밝힐 수 있다. 본 연구 자료를 토 로 얻어진 물성  데이타는 수소 에
지 그리고 수소와 련된 기 자료로 많이 이용될 것으로 단된다.

2. 본    론

  2.1 2항 근사 볼츠만 방정식
  기체하 입자군의 수송계수를 측정하는 방법에는 2항 근사와 다항근
사 볼츠만 방정식 해법, 몬테칼로 시뮬 이션 기법과 같이 3가지 방법이 
있다. 본 연구에서 TOF(Time Of Flight) 샘 링 방법을 이용하여 가스
의 자수송계수들을 산출하는 데 이용한 2항 근사 볼츠만 방정식은 열
평형 상태에서가 아닌 다입자계 운동의 기술에 이용해 이것을 자군의 
거동해석에 이용하고 있다. 볼츠만 방정식에서는 자의 거동을 분포함
수라는 거식 인 형태로 표시하고, 이 분포함수에서 자수송계수를 산
출한다. 2항 근사 볼츠만 방정식은 자의 속도분포함수를 Legendre 
수로 개하고 그 최 의 2항에 근사하는 2항 근사는 자수송계수를 
산출하기 한 짦은 소요시간이라는 장 과 자의 속도분포함수에 비
등방성이 강한 경우에 정확한 계수를 산출할 수 없는 단 을 가지고 있
다.  
  최 의 자의 연속식은 Thomas[2]에 의해 식(2-1)로 주어졌고,


  

      

     

 
     

(2-1)
  여기서 자의 리  부착충돌을 고려한 자의 연속식은 Tagashir 
a[3]에 해 식(2-2)로 나타내며, 역변환에 의해 식(2-3)을 얻을 수 있

다. 여기서   는 자에 지분포함수이다.
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  식 (2-1)∼(2-3)으로부터 시간 에 의해 각각의 자수송계수는 다음
과 같이 구할 수 있다.
< 자이동속도>
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<종축확산계수>
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< 리계수>
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  2.2 전자 충돌 단면적
  본 연구에서 이용한 H2의 자충돌 단면 은 <그림 1>에서 보여주고 
있으며 운동량변환단면 (Qm), 여기단면 (Qex), 리단면 (Qi)으로 구
성하고 있다. 운동량변환단면 (Qm)은 2 eV이하에서는 swarm실험에 의
한 Schmidt[4]의 실험값을 사용하 고 2 eV이상에서는 Elford.[5]의 bea 
m-type 실험값을 사용하 다. 이외에 회 여기단면 (Qrot)과 진동여기
단면 (Qv)은 England[6]의 swarm 실험에 의한 실험값을 사용하 다. 
여기단면 (Qex1, Qex2, Qex3, Qex4)은 Khakoo[7]은 Liu[8]] 그리고 Wrikich 
[9]의 EELS측정값을 사용하 다. 해리단면  (Qdiss)은 Corrigan[10]에 
의한 실험값을 사용하 다. 리단면 (Qi)은 Rapp[11]에 의한 실험값을 
사용하 다.
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<그림 1> H2가스의 전자충돌단면적
  2.3 결과 및 고찰
  2.3.1 전자이동속도
  <그림2>에서 보는 바와 같이 본 연구의 2항 볼츠만 방정식에 의한 
결과값은 E/N의 값이 증가함에 따라 자이동속도(W)는 선형 으로 모
든 그래 가 증가한다. Huxley[13] 실험값과 본 연구의 결과값의 차이가 
오차범  5%안의 결과를 나타내는 것으로 보아 본 연구의 자이동속
도(W)값이 실제 값에 가깝다는 것을 알 수 있다. 이와 달리 Buckman 
[12]의 계산 결과값과는 10 Td이하에서 많은 오차를 보이고 있다. 이는 
Buckman[12]의 자충돌단면 과 본 연구에서 이용한 단면  회 여
기(Rotational Excitation, Qrot) 단면 의 문턱 압의 차이 때문이라고 
단된다.  

  본 연구의 결과값(300K)과Huxley[13]의 실험값(77K, 293K)을 비교해
볼 때 그래 의 형태가 같음을 보이는 것을 알 수 있다. 이를 통해 온도
에 따른 H2의 온도에 한 의존성이 보이지 않음을 알 수 있다.
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<그림 2> H2가스의 전자이동속도
  2.3.2 종방향 확산계수
  <그림3>에서 보는 바와 같이 L. G. H. Huxley[13] 실험값은 E/N이 
증가함에 따라 종방향 확산계수(NDL)는 열평형 상태를 나타내고 있다.  
본 연구의 결과값은 Buckman[12]의 계산에 의한 결과값과 많은 오차를 
나타낸다. 앞서 10 Td이하의 자이동속도(W)의 차이와 마찬가지로 종
방향 확산계수(NDL)도 회  여기(Rotational Excitation, Qrot) 단면 의 
문턱 압값의 차이로 단된다.
  종방향 확산계수(NDL)의 계산값은 실험값과 많은 오차를 보이고 있
다. 이는 본 연구에서 이용된 H2의 단면  세트가 시뮬 이션을 하기엔 
아직 불안정한 상태라 볼 수 있다. 한 Huxley[13] 실험값 77K, 293K
를 비교해보면 온도에 따른 종방향 확산계수(NDL)의 의존성은 보이지 
않고 있다.
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<그림 3> H2가스의 종방향확산계수

 2.3.2 전리계수
  <그림 4>는 H2에 한 리계수의 실험값이 없기 때문에 본 연구의 
결과값과 Buckman[12]의 계산 결과값을 비교하 다. <그림 4>에서 보
는 바와 같이 두 결과값은 처음 E/N의 75 Td이하의 구간에서는 E/N의
증가에 따라서 리계수(α/N)의 크게 증가됨을 볼 수 있다. 이는 리가 
일어날 확률은 E/N이 크게 되면 오히려 하되는데 충돌시 상호작용을 
할 시간이 짧기 때문에 리하기가 어려워지기 때문이라고 보여진다. 본 
연구의 결과값에서는 20 Td이하에서는 리가 일어나지 않았다. 한 
본 연구의 결과값의 변화추이에 비해 Buckman[12]의 계산 결과값의 변
화가 작은 것을 알 수 있다.
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<그림 4> H2가스의 전리계수

3. 결    론

  2항 근사 볼츠만 방정식을 이용하여 0.01≤E/N(Td)≤300 범 에서 H2
의 기체 자수송계수의 특성을 최근 자충돌단면  데이타를 이용하
여 계산하 다. 본 연구에서의 결과값과 실험값,  자충돌단면  
데이타 계산 결과값을 비교분석하 다. 그 결과  데이타 결과값은 
실험값과 많은 오차를 보이지만 본 연구의 데이타 결과값은 실험값과 
흡사함을 볼 수 있었다. 이를 통해 본 연구의 데이타 결과값이  데
이타 결과값보다 정확함을 알 수 있었다.
  하지만 낮은 에 지 범 에서의 종방향 확산계수는 본 연구의 결과값
과 실험값을 비교했을 때 오차가 나타났다. 이는 비탄성충돌단면 의 실
험값들이 실험의 종류가 달라짐에 따라 데이타값이 부정확해지거나 혹
은 데이타 자료의 부족으로 인하여 많은 수정에도 불구하고 부정확한 
데이타를 나타내고 있기 때문이다. 앞으로 데이타의 수정과 새로운 데이
타에 한 연구가 필요함을 알 수 있다.
  한 자이동속도와 종방향 확산계수를 77K, 293K, 200K 온도에 따
라 비교했을 때 E/N값이 증가함에 따라 같은 형태의 그래 가 나타났
다. 이를 통해 온도에 따라 향을 받는 다른 기체들의 비해 H2는 온도
와 무 하게 이용 가능함을 알 수 있었다.
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