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요 약

본 논문에서는 원자적 계산(atomistic calculation)을 이용한 나노박막의 평형상태(self-equilibrium state)

에 대한 해석기법을 제시한다. 두께가 얇은 나노박막은 표면 응력(surface stress)에 의한 영향으로 원자간 

거리가 벌크상태의 거리보다 작아진다. 두께가 얇은 나노박막에서의 원자 사이의 거리는 표면 응력과 탄성

계수들의 표현식으로 계산이 가능하며, 본 논문에서는 {100}, {111}, {110} 표면을 가지는 나노박막의 평형

상태의 해석을 위한 해석적 방법을 제시한다. 원자 사이의 거리를 계산하기 위해서는 보다 정확한 표면 응

력의 계산방법이 필요하다. 본 연구에서는 나노박막의 평형상태에 대한 해석을 위해 surface relaxation 

model을 제시하고, 이 모델을 이용하여 표면응력(surface stress)과 표면강성계수(surface stiffness tensor)

와 같은 surface parameter의 계산을 수행한다. 본 논문에서 제시된 surface relaxation model을 검증하기 

위하여 분자동역학 전산모사(molecular dynamics simulation)의 수치 결과를 제시하고, 본 연구에서 계산한 

equilibrium strain과 비교 검증한다.
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1. 서 론

나노와이어(nanowire)와 나노박막(nanofilm)과 같은 나노 스케일의 구조물은 거시적 크기의 구조물과는 다

른 기계적인 특성을 가진다. 나노 스케일의 구조물이 이러한 다른 특성을 가지는 주요한 원인은 표면에 작용

하는 표면응력(surface stress)에 의한 영향 때문이다. 자유 표면상의 원자는 이웃하는 원자(neighboring 

atoms)들의 수가 벌크 영역의 원자들 보다 적다. 이러한 이웃하는 원자의 부족 현상은 자유 표면에서 표면

응력을 발생시키는 주요한 원인이 된다.

표면응력에 의한 영향으로 나노박막이나 나노와이어는 평형상태일때 원자 간의 간격이 벌크의 경우보다 

작아지게 된다. Streitz 등은 평형상태의 나노박막에서의 면내방향으로 수축되는 변형율(equilibrium strain)을 

계산하는 수식을 제시하였다(Streitz, 1994).
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위의 계산식은 biaxial modulus와 surface parameter를 이용하여 {100}과 {111} 표면을 가지는 나노박막의 

평형상태를 표현한다. 이보다 앞서서 Wolf는 {100}, {111}, {110} 표면을 가지는 Au 박막에 대하여 비교적 간

단한 형태로 in-plane contraction을 기술하였다(Wolf, 1991). 

최근에 Shenoy와 Dingrevill은 에너지 최소법(energy minimizatin)을 이용하여 평형상태의 원자의 위치정

보를 얻은 후, 원자적 계산(atomistic calculation)을 통하여 나노박막의 surface parameter를 계산하였다. 

Shenoy는 strain에 따른 나노박막의 에너지를 계산하고, 에너지의 차분식을 통하여 표면응력(surface stress)

과 표면강성텐서(surface stiffness tensor)를 계산하였고, Digreville 등은 Oh and Johnson의 EAM 포텐셜의 

미분식을 이용하여 surface parameter와 칫수에 따른 탄성계수(size-dependent elastic property)를 계산하였

다(Shenoy, 2005; Dingrevill 2007; Dingrevill 2008; Oh and Johnson, 1988).

그러나 앞선 방법들과 같이 에너지 최소법을 이용하여 평형상태의 위치를 구하는 방법에는 두가지 문제점

이 있다. 첫 번째는 EAM potential에 에너지 최소법을 적용하는 경우에 초기조건에 따라 다른 결과가 나타

나는 경우가 많아서 안정적인 결과를 얻을 수 없다. 두 번째는 부과된 하중조건 또는 박막의 두께와 같은 기

하학적 조건이 변하게 되면 해당하는 평형상태의 원자 배치를 얻기 위하여 에너지 최소법을 반복하여 계산

을 수행하여야 하는 문제점이다. 따라서 본 연구에서는 이러한 문제점들을 극복하기 위해 surface relaxation 

model을 이용하여 surface parameter들을 계산하고, {100}, {111} 표면뿐만 아니라 {110} 표면을 가지는 박막

의 equilibrium strain을 계산하는 새로운 방식을 제시하고자 한다.

2. Surface Relaxation Model

자유표면의 맨 첫 번째 층(first layer)에 위치한 원자들은 이웃하는 원자의 개수가 벌크영역의 원자들보다 

적기 때문에 에너지를 최소화하기 위하여 층(layer)간의 간격이 줄어들게 된다. 이러한 현상을 surface 

relaxation이라고 하며, 표면에 대한 부피비(surface to volume ratio)가 큰 나노박막이나 나노와이어와 같은 

구조물의 원자적 계산(atomistic simulation)에서는 surface relaxation에 의한 에너지 변화가 크기 때문에 이

러한 현상이 반드시 고려되어야 한다. 그림 1은 나노박막의 표면에서 나타나는 surface relaxation을 간략하

게 도시한 그림이다.

그림 1 Surface relaxation of thin nanofilm

본 연구에서는 필요한 surface relaxation에 관한 parameter들은 분자동역학(molecular dynamics 

simulation)의 NVT 전산모사를 사용하여 계산하였다. 표 1은 본 연구에서 사용한 surface relaxation 

parameter로 각각의 surface에 대하여 2개의 층(layer)에 대한 값을 나타낸 도표이다. 괄호 안에 표기된 

값은 Foiles 등이 제시한 값으로 본 연구의 NVT 전산모사 결과와 매우 잘 일치하고 있음을 보여준다.
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surface layer Cu Ag Au Ni Pd Pt

{100}


-0.024

(-0.026) 

-0.039

(-0.038)

-0.129 

(-0.128)

-0.005 

(-0.004)

-0.087 

(-0.085)

-0.135 

(-0.135)


-0.006

(-0.006) 

-0.001 

(-0.001)

0.012 

(-0.011)

-0.002 

(-0.002)

-0.001 

(-0.001)

0.012 

(0.012)

{111)


-0.028 

(-0.029)

-0.032 

(-0.031)

-0.101 

(-0.100)

-0.011 

(-0.011)

-0.073 

(-0.072)

-0.109 

(-0.109)


-0.001

(-0.001) 

0.001 

(0.001)

0.015 

(0.015)

0.000 

(0.000)

0.006 

(0.006)

0.017 

(0.017)

{110}


-0.061 

(-0.063)

-0.075 

(-0.074)

-0.222 

(-0.220)

-0.030 

(-0.029)

-0.156 

(-0.155)

-0.242 

(-0.244)


0.002 

(0.003)

0.005 

(0.005)

0.032 

(0.031)

0.001 

(0.001)

0.015 

(0.016)

0.034 

(0.036)

표 1 surface relaxation parameters (단위:Å)

3. Equilibrium strain

나노박막의 평형상태의 에너지는 크게 두 개의 부분으로 나눌 수 있다. 첫 번째는 volume에 해당하는 에

너지로 고전적인 탄성 에너지에 해당하는 부분이고, 두 번째는 surface에 작용하는 에너지로 표면응력을 박

막의 표면 면적에 대하여 적분하여 계산한다. 평형상태에서는 각각의 strain 과 에 의한 에너지가 최소가 

되므로, 식(2)와 같은 평형상태에서의 방정식을 유도할 수 있다. 

   


  


  (2)

은 elastic constant 와 strain 의 식으로 표현될 수 있다. 그리고 표면에 작용하는 에너지 

는 표면응력(surface stress)을 표면의 면적으로 적분하여 계산할 수 있다. 변형전의 표면 면적을 , 

변형전 박막의 두께를 라고 하면, 와 는 다음과 같이 표현할 수 있다. 아래의 식에서 표면응

력(surface stress) 은 strain에 따라 변화하는 값을 가지며, 무한히 두꺼운 평판의 표면응력 
와 표면강성

텐서(surface stiffness tensor) 의 관계식으로 표현할 수 있다.

 

  




    

    






   
  




 (3)

에너지 최소와 조건에서 strain의 고차항에 의한 영향을 무시하고 Voigt notation을 이용하여 다음과 같이 

equilibrium strain 계산식을 얻을 수 있다.




  ⇒ ′  ′   




  ⇒ ′   ′  

 (4)
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4. 해석결과

아래 그림은 Cu와 Au의 equilibrium strain을 본 연구에서 제시한 surface relaxation method로 계산한 결

과를 나타낸 그림으로 분자동역학(molecular dynamics)으로 계산한 결과와 매우 잘 일치하고 있음을 보여준

다.
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(a) Equil. strain of Cu nanofilm
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(b) Equil. strain of Au nanofilm

그림 2 Equilibrium strain of nanofilms
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