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Abstract 

We present a coarse-graining model to describe the mechanical behaviors of multi-walled carbon 
nanotubes. To find the atomic configuration in membrane-like nanostructure i.e. carbon nanotube, we employ 
interpolation functions and the associated element-variables that are defined in the subdivided region. Tersoff-
Brenner potential is adopted for interaction of bonded atoms and also van der Waals force for non-bonded 
interaction. Moreover, we simulate the coarse-graining multi-walled carbon nanotubes with defects and its 
result is compared with that of perfect multi-walled carbon nanotubes. 

 

1. 서 론 

1996 년 제안된 Quasicontinuum 방법은[7] 코시-

보른 법칙(Cauchy-Born rule)을 적용하여 풀고자 
하는 영역의 모든 원자를 고려하지 않고도 계의 
물리적 현상을 잘 규명하여 왔고[5,6] 방법론적 
개선을 거듭하여 원자론적 관점에서 이음매 없이 
연속체적 관점을 연결하는 방법이 제안되었다[4]. 
그러나 Quasicontinuum 방법을 이용한 원자 수준
의 현상 해석들은[4,5,6] 그 동안 금속 덩어리와 
같은 벌크(bulk) 상태에서의 해석이 대부분이었고 
최근 기존의 Quasicontinuum 방법의 코시-보른 법
칙을 방법이 제안되어 탄소 나노튜브(CNT, 
Carbon Nanotube)와 같은 막 구조물에 대한 해석
이 수행되었다[1]. 위 방법론은 다중벽 탄소 나노
튜브(Multi-walled CNT)의 여러 역학적 거동을 전

산모사 하였지만 완전한 연속체에 근거한 이론으
로 계 내의 결함, 원자들의 분리 및 재결함인 원
자론적 특징을 해석 할 수 없었다. 본 연구에선 
수정한 Quasicontinuum 방법이 거친 낟알 만들기
(coarse-graining)라는 기본 원칙에 근거하여, 일정 
영역 내의 원자들의 거동을 표현하도록 선택한 
보간 함수(interpolation function)로 원자들의 거동
을 결정한다. 보간 함수가 선형 함수일 필요가 
없으므로, 탄소나노튜브와 같은 구조를 표현하는
데 매우 유용하다고 할 수 있다. 본 연구의 내용
은 다음과 같다. 제 2 장에서는 새롭게 제시한 
세분된 영역(subdivided region)에서의 고차 보간 
함수(High order interpolation function)를 이용한 
Quasicontinuum 방법론과 탄소 나노튜브의 해석
을 위한 경험적 포텐셜을 제시하고, 제 3 장에서
는 이 방법의 타당성을 보이기 위하여 단일벽
(single walled) 탄소 나노튜브와 이중벽(double 
walled) 탄소 나노튜브의 굽힘을 수정한 
Quasicontinuum 방법을 이용하여 해석하고 이 결
과를 기존의 분자동역학 결과와 비교하였고 5 중
벽(five walled) 탄소 나노튜브와 결함을 가지는 5
중벽 탄소 나노튜뷰의 굽힘 해석을 비교하였다. 
마지막으로 제 4 장에서는 본 연구의 결론에 대
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하여 논하였다.  
 

2. 방법론 

2.1 수정된 Quasicontinuum 방법 
 
거친 낟알 만들기 영역에서의 에너지 계산은 
대표 원자에서의 위치로 대표 원자가 아닌 원자
들의 위치를 보간하여 계산하는 것이다. 그러나, 
Knap 과 Ortiz 가 사용한[3] 선형사면체 유한요소 
형상함수(linear tetrahedral finite element shape 
function)를 사용하면, 탄소 나노튜브의 경우는 표
현하기 힘들다. 그 이유는 탄소 나노튜브는 변형
이 작더라도 곡률이 상당히 큰 이유로 선형 함수
로는 표현하기 힘들기 때문이다. 본 연구에선 거
친 낟알 만들기(coarse-graining) 영역을 적절한 개
수의 세분된 영역으로 나누어, 각각의 세분영역
에서 원자들의 위치를 허마이트 보간 함수
(Hermite interpolation function)로 표현하였다. 허마
이트 보간 함수의 계수들은 결국 세분 영역마다 
정의되는 변수가 되고, 에너지를 그 변수들에 대
해 최소화한다.  

 
2.2 다중벽 탄소 나노튜브 해석을 위한 포텐셜 

 
탄소 나노튜브가 만들어진 후 이의 원자적 전

산모사를 위해 가장 많이 사용되는 원자간 경험
적 포텐셜 함수는 Tersoff-Brenner 포텐셜이다. 탄
소, 실리콘, 저마늄으로 이루어진 계의 성질(결합 
길이, 결합 에너지 등등)을 나타내는 일반적인 
형태의 경험적 포텐셜이 Tersoff 에 의해 제안 되
어졌고[8] 이후 Brenner 에 의해 탄소에 대해 보
다 실제에 가까운 포텐셜로 수정되었다[2]. 이렇
게 수정된 Tersoff-Brenner 포텐셜의 형태는 다음
과 같다.  
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여기에서 )( ijR rV 는 원자간 척력, )( ijA rV 는 

인력에 해당하는 상호작용을 위한 항들이고, ijB

는 결합각의 함수이며, )( ijc rf 는 컷오프 함수이

다. De, S, β 는 매개변수들이다. 다중벽 탄소나노
튜브의 해석을 위해서 벽과 벽사이에 van der 
Waals 상호작용을 반드시 고려해야 하며[3] 본 

연구에서 Lennard-Jones 형태의 포텐셜을 사용하
였다. 
 
 

3. 전산모사 결과 

3.1 단일벽 탄소 나노튜브의 굽힘 해석 
 
길이가 15nm 이고 chirality 가 (20,0) 인 단일벽 
탄소나노튜브에 대해 굽힘전산모사를 하였다. 그
림. 1 은 해석에 사용된 모델을 보여준다. 그림에
서 붉은 색은 대표원자를 파란 색은 대표원자의 
보간으로 구해지는 원자들이다. 아래의 모델에 
대해 각 스텝에서 에너지를 최소로 하는 원자의 
구성을 찾아 굽힘 각이 90도 될 때 까지 전산 모
사를 하였다. 그림. 2는 굽힘 각에 따른 변형에너
지를 분자정역학의 결과와 비교하였다. 결과로부
터 수정된 Quasicontinuum 방법은 모든 원자를 자
유도로 하는 분자정역학 방법과 매우 가까운 값
을 줌을 알 수 있다. 

 
Fig. 1 Model for bending simulation of SWCNT 
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Fig. 2 Comparison of strain energy with respect to 

Bending angle 
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3.2 이중벽 탄소 나노튜브의 굽힘 해석 
 
이중벽 탄소 나노튜브의 굽힘 해석에 사용된 모

델의 단면은 그림. 3 과 같다. Chirality 가 각각 
(20,0), (12,0)이고 길이는 15nm 이다. 그림에서 붉
은 색은 대표원자를 파란색은 대표원자의 보간으
로 구해지는 원자들을 나타낸다. 그림. 3의 모델을 
굽힘 전산모사하여 얻은 변형 에너지를 분자정역
학으로 얻은 결과와 비교하였다. 그림. 4 에서처럼 
분자정역학으로 얻은 결과와 매우 잘 일치한다. 

 
Fig. 3 Cross section of Model for bending Simulation 

of DWCNT 
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Fig. 4 Comparison of strain energy with respect to 

Bending angle 
 

3.3 다중벽 탄소 나노튜브의 굽힘 해석 
   
 Chirality가 각각 (9,0), (18,0), (27,0), (36,0), (45,0)
로 이루어진 다중벽 탄소 나노튜브에 대한 굽힘전
산모사를 하였다. 다중벽의 튜브길이는 28nm이다. 
그림. 5(a) 는 5 층으로 이루어진 탄소 나노튜브의 
단면을 보여 준다. 붉은 색은 대표원자를 나타낸
다. 그림. 5(b) 는 굽힘각 35 도 에서의 변형 형상
을 단면으로 보여주고 그림. 5(c)는 변형된 튜브의 
외형을 나타낸다. 다중벽 탄소 나노튜브의 굽힘에
서는 여러 개의 입체적인 kink 가 발생함을 알 수 
있다. 

 
(a) Cross section of 5WCNT for bending simulation 

 
(b) Cross section of deformed configurations on 

bending angle o35  

 
(c) Deformed configurations and shape of kink 

 
Fig. 5 Model for bending simulation 5WCNT and 

deformed configurations 
 
 

3.4 결함을 가지는 다중벽 탄소 나노튜브의 굽
힘 해석 

Chirality가 각각 (9,0), (18,0), (27,0), (36,0), (45,0)
로 이루어진 다중벽 탄소 나노튜브에 대한 굽힘
전산모사를 하였다. 앞의 예제와는 달리 안쪽 세
개의 탄소 나노 튜브에 대해 결함을 지니게 하였
다. 결함의 형태는 5-7-7-5 결함이며 탄소 나노튜
브의 구조인 육각형 구조가 깨어진 형태를 가진
다. 다중벽의 튜브길이는 28nm 이다. 그림. 6(a) 
는 결함을 가지고 5 층으로 이루어진 탄소 나노
튜브의 단면을 보여 준다. 붉은 색은 대표원자를 
나타낸다. 그림. 5(b) 는 굽힘각 35 도 에서의 변
형 형상을 단면으로 보여주고 그림. 5(c)는 변형
된 튜브의 외형을 나타낸다. 안쪽의 결함으로 인
해 앞의 예제의 다중벽 탄소 나노튜브와 다른 형
태의 변형 형상을 보여준다. 특히 kink 의 개수가 
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작으며 외부의 벽이 밖으로 돌출 됨을 알 수 있
다. 

 

 
 

(a) Cross section of defected 5WCNT for bending 
simulation 

 
(b) Cross section of deformed configurations on 

bending angle o35  

 
 

(c) Deformed configurations and shape of kink 
 

Fig. 6 Model for bending simulation defected  
5WCNT and deformed configurations 

 
 

4. 결 론 

본 연구에서 제안한 방법은 단일벽, 이중벽, 다
중벽 탄소나노튜브 그리고 특히 결함을 가지는 다
중벽 탄소나노튜브의 굽힘 전산모사결과를 보아 
알 수 있듯이 탄소나노튜브와 같은 막 구조물에서 
기존의 방법들보다 보다 효율적이고 정확한 결과
를 얻을 수 있다. 
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