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Abstract: Two-dimensional analysis between the explosive performance and the impact sensitivity for

methylnitroimidazole derivatives was performed to understand where these new energetic molecules could be

utilized. The explosive performance was analyzed with the Cheetah program, while the impact sensitivity was

predicted using neural network analysis. Successive nitration of methylimidazole made the molecule more

sensitive, but methyltrinitroimidzole appeared to have a relatively good safety characteristic. We recently

developed a novel method to analyze the potential usage of new energetic molecules using a two-dimensional

chart, where the explosive performance and the impact sensitivity were located on the X-axis and Y-axis,

respectively. An analysis of a two-dimensional plot between the performance and the sensitivity indicated that

methyldinitroimidazole would be useful for insensitive explosive formulations, while methyltrinitroimidazole was

forecasted for use as an ingredient for high explosive formulations.

요 약: 메틸나이트로이미다졸계 유도체들에 관한 화약 성능과 충격감도 간의 이차원 분석이 이들 물질

의 효용성을 판단하기 위해 진행되었다. 화약 성능은 Cheetah 프로그램으로 계산되었으며, 충격감도는 인

공신경망 연구로 예측했다. 연속적인 나이트로기의 치환이 분자들을 민감하게 하지만 메틸트라이나이트

이미다졸까지도 비교적 안전한 상태를 유지하는 것으로 예측된다. 최근에 국방과학연구소에서는 성능과

감도를 X, Y축에 도시하고 신규화약물질의 유용성을 전체적으로 분석하는 방안을 개발하였다. 이들 성능

-감도 이차원 그래프에 따르면 메틸다이나이트로이미다졸계 유도체들은 둔감화약조성에 사용이 가능할

것으로 판단되고, 반면 메틸트라이나이트로이미다졸은 고폭화약조성에 사용할 수 있을 것으로 판단된다.
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1. 서 론

신규 고에너지물질 개발은 일반적으로 두 가지 방

향으로 많이 진행되고 있다. 하나는 화약적 위력이 매

우 뛰어난 고에너지를 함유한 물질이나 조성을 개발

하는 작업이며, 또 다른 하나는 일정 수준의 충격에도

안정할 정도의 둔감한 물질이나 조성을 개발하는 작

업이다. 이들 두 작업은 상호 상반된 특성을 지니고

있어서 성능이 매우 우수한 화약이어도 너무 민감하

면 사용할 수 없는 실정이며, 또한 취급에 안전한 화

약을 개발하더라도 위력이 너무 낮으면 효용성이 매

우 제한적일 수 밖에 없는 실정이다. 그러므로 신규

화약물질의 효율성을 검토하는 과정에서 이들 두 가

지 요소를 병행 검토할 수 밖에 없는 실정이다.1-4

기존 화약의 성능을 예측하고 분석하는 작업은 첫

번째 원리를 이용하여 다양한 화학적 특성치들을 계

산하고 이들을 통해서 자유에너지를 최소화하는 반응

경로를 연구하여 최근에는 매우 정확하게 예측하고

있는 실정이다. 하지만 화약 성능과는 달리 안정성을

분석할 수 있는 작업은 현재까지도 많은 논란이 있다.

많은 연구자들이 특정한 분자설명인자 하나 또는 몇

개를 이용하여 화약의 안정성을 예측하려는 시도를

많이 하였으나 전반적으로 학계에서 수용할 만한 상

관관계를 제시하지 못하고 있는 실정이다.5 이런 문제

점에는 여러 가지 이유가 있는 것으로 판단하고 있다.

첫째는 실험치가 정확한 화약물질의 안전특성을 반영

하기가 힘든 실정이다. 현재 널리 사용되는 안전특성

을 예측하는 실험으로 일정 무게의 추를 떨어뜨려 소

량의 화약물질에 충격을 가하고는 화약물질이 반응하

거나 또는 반응하지 않는 50%의 확률을 지닌 높이를

에너지로 환산하여 사용하고 있으나6 본 실험은 제약

개발 시의 동물실험과 유사한 성격으로 정량화된 수

치의 의미가 모호한 실정이다. 또한 시험시의 주변조

건과 시험장치 등에 영향을 받아 재현성이 떨어지는

문제점도 있다.

현재 화약물질의 민감도를 추정하기 위해서는 화약

의 조성을 개발한 뒤에 다량의 화약량을 사용해서 진

행하는 대형갭실험(Large Scale Gap Test)이 비교적

정확하면서도 재현성 있는 결과를 제공하는 것으로

알려지고 있다.7 하지만 본 방법을 신규 화약물질에

사용하기에는 다량의 화약물질이 필요하며, 화약 조성

개발과정을 거쳐야 하므로 상당한 시간과 노력이 필

요한 실정이어서 신규 물질의 스크리닝을 위한 작업

에 적용하기에는 불가능한 실정이다. 그러므로 소량의

화약 샘플을 사용하여 일정 무게의 추를 떨어뜨려 측

정하는 충격감도 실험이 현재로서는 가장 현실적인

실험일 것으로 판단한다. 하지만 본 실험은 다소 재현

성이 떨어지며, 화약물질의 물리적 형태에 따라서도

달라지는 실험이므로 그 결과 분석에 매우 주의를 요

하는 실정이다. 이런 연유로 성능-감도 이차원적 그래

프에 적용할 때에는 충격감도 결과를 로그 수치로 변

환하여 도시하고 있다. 대부분의 충격감도와 물리적

또는 화학적 특성치를 비교하는 작업에서도 충격감도

수치를 직접적으로 상관관계 도출에 사용하지 않고

로그 수치로 변환하여 사용하고 있는 실정이다. 그러

므로 이런 경우에는 특정 분자설명인자들을 사용하여

예측작업을 수행하는 것 보다는 기존의 모든 실험결

과들과 다양한 분자설명인자들을 동원하는 지식기반

적 접근방법이 더 효율적일 것으로 판단한다. 현재 국

과연에서는 한남대학교, 분자설계연구소와 공동으로

개발한 지식 기반적 방법인 인공신경망 연구를 이용

하여 비교적 우수한 예측력을 확보하고 있으며, 화약

의 안전 특성의 예측력을 높이는 연구를 지속적으로

수행하고 있다.

2. 연구 방법

본 연구에 기술된 방안들은 국방과학연구소(이하

국과연으로 약칭) 고폭화약팀에서 기 개발한 화약 모

델링 표준절차인 ADD Method-18에 따라 진행한 내

용으로 사용한 프로그램으로는 화약분자의 안정화된

삼차원적 구조 및 에너지 계산에는 Gaussian-03 프로

그램을,9 화약성능 계산에는 Cheetah 프로그램을, 충

Fig. 1. Chemical structures of methylnitroimidazoles studied in
this work.
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격감도 계산에는 프로파게이터 프로그램을 사용하였

다.10 본 연구에 사용된 메틸나이트로이미다졸 유도체

들은 나이트로 치환기 1개인 화합물 3종, 나이트로 치

환기 2개인 화합물 3종, 나이트로 치환기 3개인 화합

물 1종에 대한 분석작업을 수행하였다. 연구대상 화합

물은 Fig. 1에 도시하였다.

2.1. 화약성능 예측 작업

메틸나이트이미다졸계 유도체 화합물에 대한 화약

성능 계산은 미국 로렌스리버모어 국립연구소에서 개

발된 화약성능 계산 프로그램인 Cheetah 프로그램을

사용하였다.11 자세한 계산 절차와 계산 결과에 관해서

본 논문 앞에 투고된 논문에 상세하게 보고하였다.12

2.2. 충격감도 예측 작업

충격감도 예측은 인공신경망 작업을 수행하였다. 초

기 화약물질의 충격감도를 인공신경망으로 예측하는

작업은 Nefati 등이 수행하였다.13 이들은 Storm, Stine,

and Kramer (SSK)가 수집한 약 200여개의 화약분자들

의 충격감도 수치를 동원하여 작업을 하였다.14 본 연

구에도 SSK가 발간한 충격감도 데이터베이스를 동원

하여 수행하였으며, 기본적인 충격감도 용 인공신경망

최적화 작업은 국과연, 한남대학교, 분자설계연구소에

서 공동으로 작업을 수행하여 수립하였다.10 본 연구

에서 수행한 충격감도 예측연구는 기존에 설정한 인

공신경망 최적화 결과를 사용하였다. 최적화된 인공신

경망 구조에는 17개의 위상적 분자설명인자들(산소당

량, N=N결합 수, C=O 결합수, CO2 개수, C(sp2)-NO2

결합수, C(sp3)-NO2 결합수, N-NO2 결합수, O-NO2 결

합수, 고리 개수, NH2 개수, OH 개수, C(NO2)3 개수,

C 개수, H 개수, N개수, O 개수, 회전가능한 결합수)

을 사용하고, 은닉층에 2개의 뉴런을 두는 구조를 사

용하여 작업을 수행하였다. 화약분자를 위한 훈련작업

은 기존의 논문10에 기술한 바와 같이 작업을 하였으

며, 훈련된 인공신경망 구조를 이용하여 신규 메틸나

이트로이미다졸 유도체를 계산하였다. 계산은 총

10번 수행하였으며, 그 결과를 평균하여 사용하였다.

본 연구에 사용된 인공신경망의 구조는 Fig. 2에 보는

바와 같다.

2.3. 성능-감도 이차원적 분석

화약 성능과 감도가 계산이 되면 신규 화약물질이

나 조성에 대한 성능과 감도 전반에 대한 분석이 가

능하다. 일반적으로 널리 알려진 화약들을 이용하여

성능과 감도의 개략적 관계를 보면 Fig. 3과 같은 형

태로 나타나고 있다. 이런 많은 연구가 진행되면서도

뛰어난 화약분자를 개발하기 어려운 현실은 화약 성

능과 감도의 이차원적인 그래프를 보면 쉽게 이해가

가능하다.8 즉 둔감성이 뛰어나면 성능은 다소 떨어지

게 되고, 반면 화약 분자의 성능이 뛰어나면 민감한

것으로 알려져 이들 두 특성이 서로 상반적인 경향을

띄는 것으로 알려져 있다. 그러므로 고성능을 가지면

서 둔감성도 뛰어난 화약들은 Fig. 3의 그래프에서 우

측 상부에 자리를 점하여야 하며 이와 같은 화약을

개발하는 작업이 화약계의 큰 목표라 할 수 있다. 현

재로서는 대부분의 최상의 화약들이 점선의 반비례

곡선 선상에 위치하게 되어 있어 이들의 한계를 넘는

화약의 개발이 매우 중요한 연구 과제이다. 또한 최근

에는 둔감화약에 대한 관심에 매우 높아져 지정 둔감

성 이상에서 화약 조성을 개발해야 하는 사례가 많아

Fig. 2. Architecture of artificial neural network used in this
work.

Fig. 3. Schematic diagram of two dimensional plot between
the performance and the sensitivity.
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서 둔감 화약의 영역에도 부차적인 관심을 많이 기울

이고 있다.

3. 결과 및 토론

Cheetah 프로그램을 사용하여 획득한 화약성능과

인공신경망을 사용하여 분석한 충격감도는 Table 1에

정리하였다. 화약성능에 대한 분석결과는 기존에 발표

한 논문에서 자세하게 설명한 바 있으며, 충격감도에

대한 분석 결과는 그림으로 도시하면 Fig. 4와 같다.

현재 사용되는 분자설명인자들로 구성된 인공신경망

방법으로 분석한 결과로는 나이트로기 위치 변화에

따른 이성질체를 전혀 구분하지 못하는 것으로 추정

된다. 그러므로 동일한 나이트로기가 치환된 이성질체

들에서의 충격감도 수치는 동일하게 표현된다. 추후,

화약 안전성 실험치가 이성질체들을 분류할 수 있을

정도로 정밀하게 측정 가능하며, 인공신경망 입력자료

로 이성질체에 관련된 분자설명인자들이 추가된다면

개선될 것으로 사료된다. Fig. 4에서 보는 바와 같이 나

이트로 치환기 1개인 유도체들은 매우 둔감한 편에 속

한다. 나이트로 치환기 1개인 유도체들은 2.5 kg의 추

를 사용하여 반응(go)/비반응(no go) 비율이 각각 50%

인 높이 HH50%가 160 cm로서 둔감화약인 TNT에 비

해서도 더 둔감한 것으로 예측되고 있다. 나이트로 치

환기 2개인 유도체가 되면 TNT와 거의 유사한 정도

는 151 cm로 계산이 된다. 반면 나이트로 치환기 3개

인 화합물인 3에서는 58 cm로 민감해지는 것으로 예

측된다. 하지만 이들 민감도는 현재 군용으로 가장 널

리 사용되는 고성능 화약들인 RDX (HH50%=26 cm),

HMX (HH50%=29 cm)에 비해서는 훨씬 덜 민감한 편

이므로 제조, 저장 및 운반 등의 취급에 주의만 하면

큰 문제가 없을 것으로 판단한다.

본 물질들에 대하여 중국의 Cheng 그룹에서도 충격

감도 예측 작업을 수행한 바가 있다.16 이들은 나이트

로기가 연결된 결합 중에서 가장 약한 결합력을 사용

하여 예측작업을 수행하였다. 이들 결과들을 Table 1

에 적시하여 본 연구 결과치와 비교하였다. Cheng 그

룹의 결과치는 나이트로 치환기 1개인 유도체들의

경우 152-165 cm이며, 나이트로 치환기 2개의 경우

88 cm, 나이트로 치환기 3개일때는 58 cm로 예측하

고 있다. 나이트로 치환기 3개의 경우는 본 계산 결

과와 정확하게 일치하는 것으로 나타나지만, 나이트로

치환기 1개이거나 나이트 치환기 2개인 유도체들의

경우에는 본 계산에 비해서는 민감도가 높은 것으로

나타나고 있다. 하지만 전체적인 경향은 매우 유사하

며 50 cm 이상 높은 수치의 경우에는 다소 차이가 있

어도 안전성을 유추하는 데에는 큰 문제가 없는 실정

이다. 특히 나이트로 치환기 3개인 유도체인 3의 경

우에는 이미 합성에 성공하여 화학적 특성과 화약적

Table 1. C-J pressure, detonation velocity, and impact sensitivity of methylnitroimidazole derivativesa

Compounds
Detonation Velocity

 (km/sec)

C-J Pressure

(GPa)

Impact Sensitivity 

(log(H50%),
b cm)c

1A 6.266 13.54 240.7(152d)

1B 6.482 14.94 240.7(161d)

1C 6.116 12.64 240.7(165d)

2A 7.525 23.43 151.0

2B 7.327 21.40 151.0(88d)

2C 7.536 23.50 151.0(86d)

3 8.468(8.66f) 31.56(33.92f) 57.9(49,e 58d)

aValues in parentheses are from the literatures. bH50% means the height when 50% of explosive samples tested are exploded when a certain

weight of the hammer is dropped. cDrop hammer of 2.5 kg weight is used. dRef. 16. eRef. 17. fRef. 18

Fig. 4. Impact sensitivities of methylnitroimidazole derivatives.
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안전성을 조사한 바가 있다.17 Table 1에 병기한 충격

감도의 실험치는 49 cm로 예측치와 매우 잘 일치하고

있는 실정이므로 본 예측작업이 비교적 신뢰성이 있

는 것으로 추정할 수 있다.

화약 성능과 감도 분석이 완료되면 국과연에서 개

발한 성능-감도 이차원 그래프를 이용하여 신규 화약

물질의 전체적인 유용성에 대한 분석작업을 수행한다.

화약 성능으로는 기존에 발표한 C-J 압력과 폭발속도

를 이용하였으며, 감도는 본 연구에서 획득한 충격감

도 예측 결과를 사용하여 성능-감도 이차원 그래프에

도시한 내용이 Fig. 5이다. Fig. 5에 기존에 군용으로

널리 사용되는 화약물질들인 2,4,6-트라이나이트로톨

루엔(2,4,6-trinitrotolune, TNT), 헥사나이트로스틸벤

(hexanitrostilbene, HNS), 1,3,5-트라이아미노-2,4,6-트

라이나이트로벤젠 (1,3,5-triamino-2,4,6-trinitrobenzene,

TATB), 3-나이트로-1,2,4-트라이아졸-5-온(3-nitro-1,2,4-

triazole-5-one, NTO), 사이클로트라이메틸렌 트라이나

이트라민 (cyclotrimethylene trinitramine, RDX), 사이

클로테트라메틸렌 테트라나이트라민(cyclotetramethylene

tetraniramine, HMX). 헥사나이트로헥사아자아이소부

르지탄(hexanitohexaazaisowurtzitane, CL-20)을 참고물

질들로 도시하였다.19 일반적으로 TNT, TATB, NTO

등은 화약 성능은 다소 떨어지지만 둔감화약의 주성

분들로 많이 사용되고 있으며, RDX, HMX, CL-20는

민감함에도 불구하고 고성능화약의 주성분으로 많이

사용되고 있다. 이들 참고물질들의 성능-감도 이차원

그래프에서 차지하는 위치가 Fig. 3의 개념적 도식도

에 잘 일치하는 것으로 볼 수 있다. 추가적으로 성능

과 감도를 예측한 신규물질들을 이차원그래프에서 차

지하는 위치를 이들 참고물질과 비교하면 실용적인

사용처를 쉽게 파악할 수 있다.

Fig. 5에 참고물질과 더불어 신규로 예측한 메틸나

이트로이미다졸 유도체들을 도시하였다. Fig. 5에서

보는 바와 같이, 같은 수의 나이트로기가 도입된 이성

질체들의 위치는 거의 같은 위치에 있어 이성질체에

대한 토의는 거의 무의미하며 치환된 나이트로기의

개수에 따른 차이에 대해 조사하였다. 나이트로 치환

기 1개인 유도체들은 그림의 좌측 상단에 위치하며,

TNT와 비교하여도 좌상단에 위치하고 있다. 나이트로

치환기 2개인 유도체들이 되면 나이트로 치환기 1개

인 유도체의 위치에서 약간 우하단쪽으로 움직여

TNT 오른쪽에 오른쪽에 위치하고 있다. 주어진 위치

를 근거로 유추하면 나이트로 치환기 2개인 유도체

들의 전체적인 속성이 TNT와 매우 유사하지만, 성능

면에서는 TNT보다는 우세할 것으로 판단된다. 반면

나이트로 치환기 3개인 유도체가 되면 위치가 우하

단쪽으로 상당히 많이 움직여 NTO와 RDX 중간 선

상에 위치하게 된다. 이는 3이 성능과 둔감성이 적절

하게 조화를 이루는 위치에 있으므로 현재까지 알려

진 화약들과는 전혀 다른 속성을 지니고 있음을 보여

주고 있다. 만약 대량생산이 비교적 저가에 가능하다

면 기존의 화약물질들로서는 확보하기 어려운 우수한

특성의 화약조성 개발이 가능할 것으로 판단된다. 또

한 중요한 현상 중에 하나가 Fig. 5에 의하면 나이트

로기를 도입할 때 마다 우수한 성능을 연결하는 곡선

쪽으로 급격하게 움직이는 현상을 볼 수 있다. 그러므

로 3의 경우에는 생산되었을 경우 성능 및 감도 모두

를 종합하여 판단할 경우 상당히 최신 화약물질들에

버금가는 특성을 지닐 것임을 이차원 분석 차트에서

Fig. 5. Two dimensional analyses between the explosive
performance and the sensitivity. C-J pressure (top) and
detonation velocity (bottom) are used as explosive
performance, while impact sensitivity is used as safety
characteristics. Symbols for 1A, 1B, 1C, 2A, 2B, 2C,
and 3 are △(white), ▽(white), ◇(white), △(pale
grey), ▽(pale grey), ◇(pale grey), and ◇(dark
grey). For common explosives, see the main text and
ref. 19.
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의 위치로 판단할 수 있다.

Fig. 5의 두 차트를 비교하였을때, C-J 압력이나 폭

발속도를 사용한 두 경우 차트의 경향성이 거의 동일

하게 나타남을 알 수 있다. 그러므로 화약 성능을 대

표하는 특성으로 C-J 압력이나 폭발속도 중 어느 것

을 사용하여도 무방할 것으로 판단된다.

4. 결 론

신규 고성능 용융화학 대상물질로 많은 연구가 수

행되고 있는 메틸나이트로이미다졸 유도체들에 대하

여 화약 성능과 감도를 분석하였다. 화약 성능은

Cheetah 프로그램을 이용하여 자유에너지 최소화 방법

을 기초로 분석하였으며, 충격감도는 프로파게이터 프

로그램을 사용하여 인공신경망 방법으로 분석하였다.

최종적으로 국과연에서 개발한 화약 성능-충격감도 이

차원 차트를 이용하여 메틸나이트로이미다졸 유도체들

의 화약물질의 유용성을 분석하였다. 성능-감도 이차원

차트에서 신규 화약물질이 차지하는 위치를 분석한 결

과, 메틸다이나이트로이미다졸 유도체들은 TNT와 유

사한 특성을 지니는 둔감화약물질로 판단되나, TNT보

다는 성능이 우수할 것으로 추정된다. 반면 메틸트라이

나이트로이미다졸은 고폭화약 쪽으로 근접하여 RDX

보다는 약간 성능이 떨어지지만 둔감 특성은 상당히

높을 것으로 추정되고 있다. 메틸트라이나이트로이미다

졸이 이차원 차트에 점하는 위치를 판단하면 기존의

화약들과는 상당히 다른 특성으로 고폭화약 조성 등에

좋은 성분으로 사용될 수 있을 것으로 판단된다.
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