
55

Journal of the Korean Society of Safety, Vol. 29, No. 6, pp. 55-61, December 2014
Copyright@2014 by The Korean Society of Safety (pISSN 1738-3803) All right reserved. http://dx.doi.org/10.14346/JKOSOS.2014.29.6.055

노말프로판올과 노말데칸 혼합물의 최소자연발화온도 측정 및 예측

하 동 명†

세명대학교 보건안전공학과

(2014. 8. 6. 접수 / 2014. 11. 6. 채택)

Measurement and Prediction of Autoignition Temperature 

of n-Propanol+n-Decane Mixture

Dong-Myeong Ha†

Department of Occupational Health and Safety Engineering, Semyung University
(Received August 6, 2014 / Accepted November 6, 2014)

Abstract : The autoignition temperature (AIT) of a material is the lowest temperature at which the substance will spontaneously ignite in 
the absence of an external ignition source such as a spark or flame. The AIT may be used as combustion property to specify operating, 
storage, and materials handling procedures for processs safety. This study measured the AITs of n-Propanol+n-Decane system from 
ignition delay time(time lag) by using ASTM E659 apparatus. The AITs of n-Propanol and n-Decane which constituted binary system 
were 435℃ and 212℃, respectively. The experimental AITs of n-Propanol+n-Decane system were a good agreement with the calculated 
AITs by the proposed equations with a few A.A.D(average absolute deviation). 
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1. 서 론

현재 지구상에는 약 3,000만종의 화학물질이 존재하

는 것으로 알려지고 있다. 상업적으로 사용되는 물질

의 수는 약 10만 여종이며, 우리나라에서는 5만 여종이 

사용되고 있으며, 매년 500여종의 물질이 만들어지거

나 도입되고 있다. 우리가 사용하고 있는 5만 여종 가

운데 6천 여종에 대한 유해․위험성 평가가 이루어 졌

을 뿐 나머지 90% 정도는 평가가 이루어지지 않고 있

으며, 혼합물에 대한 위험성평가는 순수물질에 비해 

연구는 거의 이루어 지지 않고 있다. 특히 2015년부터

는 혼합물의 GHS(Global Harmonized System of 
classification and labelling of chemicals)를 적용해야 하

기 때문에 더욱 많은 연구가 필요하다.
산업 현장에서 취급하고 있는 각종 화학물질의 안전

관리가 되지 않고 있는 이유는 취급하는 물질의 화재 

및 폭발 특성치(연소특성치)에 관한 자료가 부족하거

나, 정확하지 않은 연소특성치를 사용하기 때문이다. 
따라서 사업장 내에서 제조, 취급, 저장되는 순수물질

뿐만 아니라 혼합물질을 포함한 원료, 중간제품 및 완

제품에 대한 정확한 물질보건안전자료(MSDS)를 확보

해야 한다.
일반적으로 자연발화는 가연성혼합기체에 열 등의 형

태로 에너지가 주어졌을 때 스스로 타기 시작하는 산화

현상이다. 그리고 최소자연발화온도(AIT: Autoignition 
Temperature)는 주위로부터 충분한 에너지를 받아서 스

스로 점화할 수 있는 최저온도를 말한다. 일반적으로 

AIT는 농도, 용기 크기, 산소농도, 압력, 촉매, 발화지연

시간 등 다양한 실험 조건에 영향을 받으므로 문헌들 마

다 다른 값들이 제시되고 있다. 그동안 AIT의 연구는 순

수물질 가운데 탄화수소류에 국한되어 연구가 진행되고 

있으며, 혼합물에 대한 연구는 거의 없는 실정이다1). 
혼합물의 자연발화온도 연구를 보면, Cullis 등2)은 

n-Decane과 2,2,5-Trimethylhexane 혼합물의 자연발화온

도를 측정하였으며 최근 Ha3)는 노말프로판올과 노말

옥탄 혼합물의 AIT를 측정하여 조성 변화에 따른 AIT
를 예측할 수 있는 모델을 제시하였다.

순수물질 AIT의 문헌들을 고찰하면, 동일 물질인데
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도 불구하고 문헌에 따라 다른 AIT가 제시되고 있다. 
정확한 AIT 연구는 혼합물질의 AIT 연구에 중요한 기

반이 된다. 따라서 혼합물질의 AIT를 연구하기 위해서

는 그 계를 구성하는 순수물질의 AIT 연구가 선행되어

야 한다. 
본 연구에서는 화학산업에서 널리 사용되고 있는 노

말프로판올과 노말데칸4)의 혼합물을 선정하였다. 혼합

물을 구성하는 노말프로판올의 용도는 코팅 산업에서

는 알키드 레진, 전기분해 페인트와 베이킹 마감제 등

과 같은 제품의 건조특성을 개선시키기 위한 중간 휘

발성 알코올로 사용되며, 클리너, 바닥광택제 및 금속

탈유액 등에 첨가하며 접착제 제조에 있어서 첨가 용

제로 사용된다. 그리고 노말데칸은 가솔린의 한 성분

으로서 용매와 다른 화학제품을 만드는데 중간 제품으

로 사용되고 있다. 본 실험에서는 ASTM E659(Koehler
사)5) 장치를 사용하여 노말프로판올과 노말데칸 혼합

물에 대해 AIT를 측정하였다. 그리고 이성분계를 구성

하는 순수성분인 노말프로판올과 노말데칸의 자연발

화온도와 발화지연시간 관계를 측정하였다. 측정된 순

수물질의 AIT는 문헌값들과 비교 고찰하였다. 또한 노

말프로판올과 노말데칸 계에 대해 AIT와 발화지연시

간을 측정하였고, 조성 변화에 따른 AIT를 예측할 수 

있는 모델을 제시하였다. 제시된 실험자료 및 예측 모

델은 이들 물질을 취급하는 공정에서 안전을 확보하는 

자료로 제시하고자 한다.

2. 열발화 이론에 의한 자연발화온도와 

발화지연시간의 관계

일반적으로 열발화 이론은 두 가지로 대별할 수 있

다. 하나는 발열과 방열의 관계를 정상상태라고 가정

한 Semenov이론이며, 다른 하나는 Semenov이론을 보

강한 것으로 실제 착화는 계의 한 장소에서 온도 상승

이 계속되면 이곳에 착화가 일어난다. 이러한 경우를 

고려하여 비교적 간단한 모델을 이용하여 착화를 설명

한 이론이 Frank-Kamenetskii 이론이다1,3).
본 연구에서는 Frank-Kamenetskii 이론을 도입하여 

발화온도와 발화지연시간의 간략히 설명하고자 한다. 
계의 크기 변화와 발화임계 주위 온도 관계로 

Frank-Kamenetskii의 매개변수()는 다음과 같이 나타낼 

수 있다.







Ǫ




(1)

여기서 는 주위온도에서의 열방출률, A는 반응물

의 차원, 는 반응물의 차원, 는 주위온도, 는 연

소열, 는 밀도, 는 활성화에너지, 는 열전도도, 
는 기체상수이다.

발화지연은 열 생성(발열화학반응)과 열 손실(액체

연료의 증발)사이의 경쟁 때문에 절연물질 안에 가연

성의 증발유체에 대한 특성을 갖는다. 따라서 Frank- 
Kamenetskii 방법과 비슷하게 발화지연시간과 초기온

도 역수를 이용한다. 
이를 간략히 설명하면 다음과 같다. 일반적으로 실

험에서 측정된 값들은 발화지연시간 ln와 초기온도의 

관계로 표현할 수 있다. 즉, 온도가 높을수록 발화지연

시간을 짧아진다는 것을 의미한다.

ln≈
  (2)

따라서 식 (2)에서 발화지연시간과 초기발화온도의 

관계에서 선형최소자승법(Least Square Method)을 사용

하여 매개변수 a와 b를 결정할 수 있다. 실험에서 얻어

진 발화온도와 발화지연시간을 이용하면, 활성화에너

지(E)는 식(1)으로부터 얻는 대수온도곡선 대 의 

관계를 이용하여 결정할 수 있다.

3. 자연발화온도 실험

3.1 실험장치 및 방법(ASTM E659)
본 실험에서는 액체 화학물질의 자연발화점 측정 장

치로서 ASTM E659(Koehler 사)를 사용하여 자연발화온

도를 측정하였으며, 장치는 크게 Furnace, Temperature 
Controller, Thermocouple, Test Flask, Hypodermic 
Syringe, Mirror, Air Gun으로 구성되어 있다.

실험 방법은 기준 온도를 설정하고, 실험 장치를 가

열하고, 설정온도에 도달하면 플라스크 내부에 주사기

로 시료를 0.1 ml를 넣는다. 그리고 10분 동안 관찰 후 

발화가 일어나지 않으면 다시 온도를 설정한 후 10분
전에 발화가 일어나면 설정 온도 보다 30℃ 낮게 설정

하고 3～5℃ 혹은 10℃씩 증가시키면서 측정하며, 발
화가 일어났을 때 시간과 온도를 기록한다3,5). 

3.2 실험재료 

본 실험에 사용된 시약은 노말프로판올은 Junsei 
(Japan), 노말데칸은 Lancaster(USA) 사로서 순도는 각각 

99%의 시약을 사용하였으며, 혼합물의 발화온도 측정은 

순수물질을 각 각 다른 몰비(Mole Fraction)로 혼합하여 
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실험하였다.

4. 발화지연시간 및 혼합물의 

최소자연발화온도의 예측 모델

4.1 다중회귀분석

본 연구에서는 순수물질인 경우는 발화온도에 따른 

발화지연시간의 관계를 분석하고, 혼합물에서는 조성

변화에 의한 최소자연발화온도의 관계를 설명하기 위

해 다중회귀분석(Multiple Regression Analysis)을 사용

하였다. 다중회귀분석은 변수와 응답의 관계를 보다 

정량적으로 표시하기 위해서 사용된 방법으로 수학과 

통계학적인 방식에 의거해서 종속변수와 독립변수의 

관계식을 구하는 방법이다. 이 방법론은 그 동안 최적

조건(Optimum Condition)을 구하는 방식 또는 최적화

(Optimization)에 널리 이용되어 왔다5,6). 
이를 간략히 소개하면, 제시한 모델을 다항식의 일

반적인 형태로 표시하면 다음과 같다.
 
    ․ ․ ․   ․ ․ ․  (3)
 
여기서 각 매개변수 ․ ․ ․ 을 추산하기 위해 

최소화 방법을 이용하였다. 이 방법은 S.S.D.(Sum of 
Square of Deviation)을 구하기 위해 각 매개변수를 편

미분하여 이를 영(Zero)으로 두어서 얻어지는 정규식

(Normal Equation)의 해를 구하면 된다.

4.2 자연발화온도에 의한 발화지연시간 예측 모델

대부분의 가연성 물질에 대해 자연발화온도와 발화

지연시간 사이에서의 관계는 다음과 같은 선형 식을 

사용하여 AIT에 의한 발화지연시간 과의 관계를 고찰

하였다1,7).
 

log  
  (4)

 
여기서 는 발화지연시간, 는 자연발화온도[K], 그

리고 와 는 상수이다.
본 연구에서는 실험에서 얻은 자연발화온도와 발화

지연시간의 관계를 식 (5)를 사용하여 실험값과 예측값

을 비교하였다.

ln 
  

  (5)

식 (5)를 이용하면 활성화에너지(E)의 계산이 가능하다.

4.3 혼합물의 최소자연발화온도 예측 모델

본 연구에서 얻은 측정값을 분석한 결과, 조성 변화

에 따른 최소자연발화온도가 증가하는 경향을 보이고 

있다. 따라서 조성에 의한 최소자연발화온도 예측 모

델을 제시할 수 있다고 판단되어 다음과 같은 모델을 

제시하여 최적화 된 예측 모델을 찾고자 한다.

   (6)

   
  

        or      (7) 

   


 (8)

4.4 실험값과 예측값의 비교 방법 

측정값과 예측값의 차이의 정도를 알기 위해서  

A.A.D.(Average Absolute Deviation)와 결정계수를 사용

하였다5).

 ∑
 exp (9)

 ∑
 exp (10)

  
  (11)

여기서 τest.는 추산식에 의해 추산된 발화지연시간이

고, τexp.는 실험값이며, AITest.는 예측된 자연발화온도, 
AITexp.는 실험에서 얻은 자연발화온도이며, N은 자료

수, 은 결정계수, SSR은 회귀에 의한 제곱합(Sum of 
Squares due to Regression), SST는 SSR과 잔차에 의한 

제곱합(Sum of Squares due to Residual Error)의 합이다.

5. 결과 및 고찰

5.1 순수물질의 최소자연발화온도 고찰

5.1.1 노말프로판올의 자연발화온도

본 실험에서는 기존 자료1,8)를 근거로 하여 초기온도

를 450℃로 실험한 결과 10.41 sec에서 발화가 일어나

서, 초기온도 보다 30℃ 낮게 420℃에서 다시 실험한 

결과 발화가 일어나지 않았으며, 다시 5℃ 씩 상승 시

킨 425℃와 430℃에서도 역시 발화가 일어나지 않았다. 
따라서 5℃ 상승 시킨 435℃에서 실험한 결과 18.33 sec
에서 최소자연발화온도를 찾았다. 최소자연발화온도 
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435℃ 기점으로 5℃ 혹은 10℃ 씩 상승시켜 발화지연시

간을 측정한 결과, 470℃에서는 5.07 sec, 490℃에서는 

2.34 sec 그리고 500℃에서는 1.85 sec에 발화하였다3).
제시한 실험에서 얻은 발화온도와 발화지연 자료를 

식 (5)을 이용하여 발화온도 의한 발화지연시간을 회귀

분석한 결과 예측식은 식 (12)과 같다.

ln 
  (12)

활성화에너지(E)를 계산하기 위해서 logτ와 (1/T)의 

관계로 나타내면 다음과 같다.

log 
  (13)

활성화에너지(E)는 Semenov9)가 제시한 식 (14)을 이

용하였다.

log 


 (14)

Semenov가 제시한 식 (14)을 식 (13)에 대입한 결과 

활성화에너지는 약 159 kJ/mole로 계산되었다.
실험값과 식 (12)에 의한 예측값의 평균오차는 0.59 

sec, 결정계수(r2)는 0.98로서 예측값과 실험값의 모사

성은 크게 나타났다. 
노말프로판올의 자연발화온도와 발화지연시간의 측

정값과 식 (13)에 의한 예측값을 비교하여 Figure 1에 

나타내었다. 

Fig. 1. A comparison between the experimental and calculated 
delay times for n-propanol. 

노말프로판올의 측정값은 435℃로서, NFPA10)의 문

헌값 412℃와는 23℃의 차이를 보이고 있으나, 
Sigma11), SFPE12), Ignition1), SAX13)그리고 Smallwood14)

의 보다는 5℃ 낮게 측정되었다. 따라서 본 연구에서 

얻은 실험값은 공정안전을 위해서 활용하여도 타당하

다고 본다.

5.1.2 노말데칸의 자연발화온도 

본 실험에서는 초기설정온도를 230℃로 하여 실험한 

결과 24.45 sec에서 발화가 일어나서, 초기온도 보다 3
0℃ 낮게 200℃에서 다시 실험한 결과 발화가 일어나

지 않았으며, 다시 5℃ 씩 상승 시킨 205℃와 210℃에

서도 역시 발화가 일어나지 않았다. 따라서 5℃ 상승 

시킨 215℃에서 실험한 결과 71.59 sec에서 발화가 되

어서, 3℃내린 결과 212℃, 80.57 sec에서 최소자연발화

온도를 찾았다. 최소자연발화온도 212℃ 기점으로 5℃ 

혹은 10℃ 씩 상승시켜 발화지연시간을 측정한 결과, 
240℃에서는 13.78 sec, 255℃에서는 6.4 sec 그리고 

275℃에서는 1.51 sec에 발화하였다.
제시한 실험에서 얻은 발화온도와 발화지연 자료를 

식 (5)을 이용하여 발화온도 의한 발화지연시간을 회귀

분석한 결과 예측식은 다음과 같다. 

ln 
  (15)

식 (15)을 log 와 
 로 나타내면 식 (16)과 같다.

log 
  (16)

Semenov가 제시한 식 (14)을 식 (16)에 대입한 결과 

활성화에너지(E)는 약 127.8 kJ/mol로 계산되었다.
식 (15)에 의한 실험값과 예측값의 평균오차는 1.26 

sec, 결정계수(r2)는 0.99로써 모사성이 크게 나타났다. 
노말데칸의 자연발화온도와 발화지연시간의 측정값과 

식 (16)에 의한 예측값을 비교하여 Figure 2에 나타내

었다. 
노말데칸의 최소자연발화온도 측정값은 212℃로서, 

NFPA10), Sigma11), Hilado8), SFPE12), Zabetakis15)의 문헌

값보다는 약 2℃~11℃ 높게 측정되었다. Ignition1)과 

Jackson16) 보다는 20℃, Scott17)의 문헌값 보다는 38℃
낮게 측정되었다. 그러나 기존 문헌들이 대부분 210℃
로 제시되고 있으므로, 본 실험에서 얻은 자료는 타당

하다고 본다. 
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Fig. 2. A comparison between the experimental and calculated 
delay times for n-decane. 

5.2 노말프로판올과 노말데칸 계의 자연발화온도 고찰 

5.2.1 노말프로판올(0.3)과 노말데칸(0.7)계의 자연발화온
도 측정

본 실험에서 측정된 노말데칸의 최소자연발화온도 

212℃를 근거로 하여 실험을 진행 하였다. 210℃에서 

실험한 결과 비발화되어, 10℃ 상승시킨 220℃에서도 

역시 비활화되었다. 다시 10℃ 상승시켜 230℃에서 시

험한 결과 65.17 sec에서 발화하였다. 최소자연발화온

도를 찾기 위해 1~2℃내려 실험한 결과 227℃, 135.51 
sec에 최소자연발화온도를 찾았다. 최소자연발화온도

인 227℃를 시작점으로 하여 5℃ 혹은 10℃씩 상승시

켜 발화온도를 측정한 결과, 250℃에서는 17.87 sec, 
270℃에서는 3.12 sec, 300℃에서는 2.43 sec 그리고 

310℃에서는 1.65 sec에서 발화되었다.

5.2.2 노말프로판올(0.5)과 노말데칸(0.5)계의 자연발화온
도 측정 

본 실험에서는 노말프로판올(0.3)과 노말데칸(0.7)계
의 최소발화온도 227℃를 근거로 실험하였다. 220℃에

서 실험한 결과 비발화되어, 10℃ 상승시킨 230℃에서

도 역시 비활화되었다. 다시 10℃ 상승시켜 240℃에서 

시험한 결과 133.95 sec에서 발화하였다. 최소자연발

화온도를 찾기 위해 1~2℃내려 실험한 결과 235℃, 
184.7 sec에 최소자연발화온도를 찾았다. 최소자연발

화온도인 235℃를 시작점으로 하여 5℃ 혹은 10℃씩 

상승시켜 발화온도를 측정한 결과, 260℃에서는 21.53 
sec, 280℃에서는 8.43 sec, 300℃에서는 3.77 sec 310℃
에서는 2.45 sec 그리고 320℃에서는 1.97 sec에서 발

화되었다.

5.2.3 노말프로판올(0.7)과 노말데칸(0.3)계의 자연발화온
도 측정 

본 실험에서는 노말프로판올(0.5)과 노말데칸(0.5)계
의 최소발화온도 235℃를 근거로 실험하였다. 240℃에

서 실험한 결과 비발화되어, 10℃ 상승시킨 250℃에서

도 역시 비활화되었다. 다시 10℃ 상승시켜 260℃에서 

시험한 결과 54.33 sec에서 발화하였다. 최소자연발화

온도를 찾기 위해 1~2℃내려 실험한 결과 253℃, 
123.81 sec에 최소자연발화온도를 찾았다. 최소자연발

화온도인 253℃를 시작점으로 하여 5℃ 혹은 10℃씩 

상승시켜 발화온도를 측정한 결과, 280℃에서는 13.63 
sec, 300℃에서는 6.27 sec, 320℃에서는 3.03 sec, 340℃
에서는 2.34 sec 그리고 350℃에서는 1.79 sec에서 발화

되었다.

5.2.4 노말프로판올(0.9)과 노말데칸(0.1)계의 자연발화온
도 측정 

본 실험에서는 노말프로판올(0.7)과 노말데칸(0.3)계
의 최소발화온도 253℃를 근거로 실험하였다. 240℃에

서 실험한 결과 비발화되어, 30℃ 씩 상승시킨 270℃, 
300℃, 330℃, 360℃에서도 역시 비활화되었다. 다시 

10℃ 상승시켜 370℃에서 시험한 결과 5.08 sec에서 발

화하였다. 최소자연발화온도를 찾기 위해 1~2℃내려 

실험한 결과 368℃, 5.57 sec에 최소자연발화온도를 찾

았다. 최소자연발화온도인 368℃를 시작점으로 하여 

5℃ 혹은 10℃씩 상승시켜 발화온도를 측정한 결과, 
390℃에서는 3.87 sec, 410℃에서는 3.75 sec, 430℃에서

는 2.63 sec, 450℃에서는 2.58 sec, 470℃에서는 2.51 
sec 그리고 500℃에서는 1.86 sec에서 발화되었다.

5.2.5 노말프로판올과 노말데칸계의 최소자연발화온도
(AIT) 예측

본 연구에서 얻은 측정값을 분석한 결과 조성 변화

에 따른 최소자연발화온도가 증가하는 경향을 보이고 

있다. 따라서 조성에 의한 최소자연발화온도 예측 모

델을 제시할 수 있다고 판단되어, 식 (7)과 식 (8)을 회

귀분석한 결과 다음과 같은 최적화된 식을 얻었다.

   
 (17)

   


(18)

노말프로판올과 노말데칸계에서 각각의 혼합조성에

서 얻은 최소자연발화온도 실험값을 예측식에 의한 예

측값과 비교하여 Table 1과 Figure 3에 나타내었다. 본 
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Table 1. Experimental and the predicted AITs for n-propanol 
+n-decane system

Mole fractions AITs(℃)

X1 X2 Exp. Eqn.(17) Eqn.(18)

0 1 212 222 212

0.3 0.7 227 204 228

0.5 0.5 235 229 230

0.7 0.3 253 284 262

0.9 0.1 368 369 358

1 0 435 422 440

A.A.D. 14.01 5.03

Fig. 3. Comparison of AIT prediction curves with experimental 
data for n-propanol(X1)+n-decane(X2) system.

연구에서 제시한 식 (18)에 의한 실험값과 예측값의 평

균오차는 5.03 sec, 결정계수(r2)는 0.99로써 모사성이 

크게 나타났다. 따라서 본 연구에서 제시한 식을 이용

하여 다른 조성에서의 최소자연발화온도 예측도 가능

해 졌다.

6. 결 론

본 연구는 자연발화온도 측정 장치(ASTM E659)를 

사용하여 노말프로판올과 노말데칸 혼합물의 최소자

연발화온도를 측정하였다. 노말프로판올과 노말데칸 

계를 구성하는 노말프로판올과 노말데칸의 최소자연

발화온도를 측정하여 문헌값들과 비교 고찰하였다. 또
한 혼합물의 측정된 최소자연발화온도를 이용하여 다

른 조성에서도 최소자연발화온도를 예측할 수 있는 모

델을 제시하여 다음과 같은 결론을 얻었다.

1) 이성분계를 구성하는 2개의 순수물질의 최소자연

발화온도를 측정한 결과, 노말프로판올은 435℃, 노말

데칸은 212℃로 측정되었다.
2) 노말프로판올과 노말데칸 혼합물의 최소자연발화

온도를 측정한 결과, 노말프로판올(0.3)과 노말데칸

(0.7)계 227℃, 노말프로판올(0.5)과 노말데칸(0.5)계에

서는 235℃, 노말프로판올(0.7)과 노말데칸(0.3)계에서

는 253℃, 노말프로판올(0.9)과 노말데칸(0.1)계에서는 

368℃로 나타났다.
3) 본 연구에서 얻은 측정값을 분석한 결과 조성 변

화에 따른 최소자연발화온도가 증가하는 경향을 보이

고 있다. 따라서 노말프로판올과 노말데칸 계의 다른 

조성에서도 최소자연발화온도를 예측할 수 있는 식을 

다음과 같이 제시하였다.

   



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