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나노입자의 크기효과와 체적분율 효과를 동시 고려한 나노복합재의 

멀티스케일 브리징 해석기법에 관한 연구
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요 약

본 연구에서는 분자동역학 전산모사와 미시역학 모델을 이용하여 나노입자의 크기와 체적분율 

변화가 나노복합재의 물성변화에 미치는 영향을 효과적으로 묘사할 수 있는 순차적 브리징 해석

기법을 개발하였다. 나노 입자의 크기변화와 체적분율 변화에 따른 영률과 전단계수를 분자동역

학 전산모사를 통해 예측한 후, 이를 연속체 모델에서 구현하기 위해 다중입자 모델을 적용하였

다. 나노입자의 크기효과를 반영하기 위해 입자와 기지 사이에 유효계면을 추가적인 상으로 도

입하였고, 체적분율 효과는 나노복합재를 둘러싸는 무한영역의 물성값을 통해 조절되도록 하였

다. 유효계면과 무한영역의 물성을 입자의 반경과 체적분율의 함수로 근사한 후, 다양한 입자의 

크기와 체적분율에서 나타나는 나노복합재의 물성변화를 예측하였다. 제안된 해석기법의 적용을 

통해 분자동역학 전산모사 결과와 잘 일치하는 예측해를 효과적으로 얻을 수 있었다. 

Keywords: 나노복합재, 분자동역학, 멀티스케일, 크기효과

1. 서 론

최근 수 나노미터에서 수십 나노미터의 크기를 가진 미세 구조물의 제조기술이 비약적으로 발달함에 따라, 

이러한 크기를 가진 미세재료를 고분자 기지 내에 강화재로 첨가한 나노복합재에 관한 연구가 활발히 진행

되고 있다. 고분자 기지내에 분산된 강화입자의 크기가 수 나노미터 수준으로 작아질 경우, 입자의 표면적 

대 체적비가 크게 증가하게 되고 이로 인해 기존의 복합재와는 다른 물성을 구현할 수 있다. 실험적으로는, 

알루미나 강화입자의 크기가 수 나노미터에서부터 수십 마이크로 미터에 이르는 경우에 대해 기계적 물성이 

변화하는 것을 관찰한 결과, 입자의 크기가 나노미터 영역인 경우 강화입자의 크기가 작아질수록 강화효과가 

커지는 것이 보고되었다(Cho 등, 2006). 실험적 연구 이외에도 나노미터 크기의 실리카 입자와 알루미나 입

자가 고분자 기지에 첨가된 경우 나노입자의 크기가 작아질수록 강화효과가 높아진다는 결과가 분자동역학 

전산모사를 통해 보고되었다(Yang과 Cho, 2008 : Yu 등, 2009). 그러나 분자동역학 해석과 같은 원자수준의 
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  표 1 분자동역학 전산모사셀 구성

  

System 입자반경(Å) 체적분율

NPC4 9.97 0.12

NPC5 10.74 0.12

NPC6 11.41 0.12

NPC7 12.01 0.12

NPC8 12.56 0.12
       

System 입자반경(Å) 체적분율

VOF5 9.97 0.10

VOF6 9.97 0.085

VOF7 9.97 0.075

VOF8 9.97 0.065

VOF9 9.97 0.06

전산모사는 연산효율상의 문제점으로 인해 나노복합재의 설계문제에 적용되기에는 한계가 있다. 이에 따라 

나노복합재에서 나타나는 입자의 크기효과를 효과적으로 예측하기 위해 분자동역학 전산모사로부터 도출된 

입자의 크기효과를 연속체 역학에 기반한 미시역학 모델에 전달하는 순차적 브리징 해석기법이 제안되었다

(Yang과 Cho, 2008 : Yu 등, 2009). 

본 연구에서는 나노입자의 크기효과와 체적분율 효과를 동시에 고려하기 위해 분자동역학 전산모사를 수

행하였고, 다양한 체적분율을 가지는 나노복합재에 적용할 수 있는 보다 일반화 된 브리징 해석기법을 제안

하였다.

2. 방법론 

2.1. 분자동역학 전산모사

  본 연구에서는 구형의 실리카 나노입자와 폴리이미드를 각각 강화재와 기지재로 고려하였으며, 나노입자의 

크기효과와 체적분율 효과를 독립적으로 예측하기 위해 두 개의 다른 조건을 가진 단위셀 구조를 준비하였

다(표 1). 입자의 크기효과를 관찰하기 위한 셑(NPC)은 입자의 반지름이 9.97Å에서부터 12.56Å까지 변화하

도록 하였고, 체적분율은 12%로 고정하였다. 입자의 체적분율 효과를 관찰하기 위한 셑(VOF)은 입자의 반

지름을 9.97Å로 고정 하였고, 체적분율은 6% 에서부터 10% 까지 변화하도록 구성하였다. 전산모사셀의 구

성과 에너지 안정화 그리고 앙상블 전산모사는 분자동역학 상용프로그램인 Accelrys 사의 Material Studio 

4.2를 사용하여 수행하였다. 분자동역학 전산모사 셀은 모든 방향으로 주기성을 가지도록 주기경계조건을 부

여하였고, 초기구조를 형성한 이후 conjugate gradient방법을 이용하여 포텐셜 에너지를 최소화 하였다. 이후 

300K과 대기압(1atm) 조건하에서 평형상태에 이르도록 하기 위해 입자의 개수, 압력, 온도가 일정하게 유지

되는 NPT앙상블 전산모사를 900피코 초(ps)동안 수행하였다. 평형상태에 이른 단위 셀 구조로부터 기계적 

물성을 계산하기 위해 단위셀의 응력이 일정하게 유지되는 NϬT앙상블 전산모사를 600 피코 초(ps) 동안 수
행하여 Parrinello-Rahman 섭동법(Parrinello 와 Rahman, 1982)을 적용하였고, 통계적 정확성을 위해 5번의 

반복적인 전산모사를 통해 얻어진 강성행렬의 평균값으로부터 영률과 전단계수를 계산하였다.

2.2. 유효계면 모델

분자동역학 전산모사로부터 도출된 나노입자의 크기효과와 체적분율 효과를 묘사하기 위한 브리징 해석모

델은 다중입자 모델(multi-inclusion model, Hori와 Nemat-Nasser, 1993)을 바탕으로 하였다. 다중입자 모델

은 물성이 서로 다른 여러 개의 층으로 구성된 입자가 임의의 강성 Cinf  를 가진 무한영역(infinite medium) 

내에 심겨진 형태를 가정하며, 본 연구에서는 다중입자를 나노입자, 유효계면 그리고 기지로 구성된 3상의 
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입자로 구성하였다. 다중입자 모델은 무한영역의 물성을 어떤 값으로 두느냐에 따라 입자의 체적분율에 의한 

효과를 반영하는 정도가 달라진다는 특징을 가지고 있으며, 무한영역의 물성이 입자의 물성과 기지의 물성으

로 주어질 경우 각각 상한값(upper bound)과 하한값(lower bound)을 가지게 된다. 다중입자 모델에서 나노복

합재의 유효물성을 계산하는 식은 다음과 같이 주어진다.

                
( )

1N N

inf r r r r
r=1 r=1

f f
−

      = + − Φ + Φ      
      
∑ ∑C C I S I I S

                      (1)

여기서 하첨자 r은 각각 나노입자(p), 유효계면(i) 그리고 기지(m)를 나타내며, 은 각각의 상의 체적분율, I 

는 단위행렬, 그리고 S 는 Eshelby 텐서이다. 4차 텐서인 는 다음과 같이 주어진다.

                              ( )
11

r inf r inf

−− Φ = − − C C C S
                                (2)

여기서 Cr 은 각각의 상의 강성행렬이다. 나노입자의 체적분율 효과를 묘사하기 위해 무한영역의 강성행렬을 
Cinf = DCMD  로 가정하였으며, 여기서 D는 체적분율 효과를 고려하기 위한 매개변수로써 분자동역학 전산

모사 결과와 입자의 크기효과가 없는 경우에 대한 예측해의 비로 정의하였다. 두 개의 셑으로부터 조성이 서

로 다른 경우에 대해 10개의 D값을 계산할 수 있으며, 최소자승법을 이용하여 입자의 반경과 유효계면의 두

께에 대한 함수인      의 형태로 근사하였다. 

  나노입자의 크기효과를 반영하기 위한 유효계면의 물성변화는 식(1)을 유효계면의 강성행렬에 대한 식으로 

정리한 다음의 식으로부터 계산된다.

                           
( )( ) 11 1

i inf i inff
−

− − = − − + +  
C C I B C CS S I S

                       (3)

                 ( )1
p p m m inf p p m m( )( ) ( )f f f f−= + − Φ + Φ − + Φ + ΦB I S I C C I S               (4)

무한 영역에서와 마찬가지로 두 개의 셑으로부터 구한 유효계면의 영률과 전단계수의 값들을 이용하여 영률

은      , 전단계수는        의 

형태로 근사하였다. 

3. 전산모사 결과 

분자동역학 전산모사를 통해 도출된 나노복합재의 영률과 전단계수는 표 2에 주어져 있다. 셑 NPC의 경

우, 동일한 체적분율을 가지더라도 입자의 크기가 감소할수록 영률과 전단계수가 증가하는 결과가 도출되었

다. 또한 분자동역학 해석결과와 본 연구에서 제안한 브리징 해석기법의 적용을 통해 예측된 결과가 잘 일치

함을 알 수 있으며, 이는 식(3)에서 유효계면의 물성이 입자의 크기변화에 대해 점근적으로 감소하는 함수형

태로 정의되기 때문이다. 입자의 크기가 고정된 셑 VOF의 경우, 나노입자의 체적분율이 증가할수록 나노복

합재의 물성이 증가하는 결과를 보였으며, 셑 NPC에서와 마찬가지로 제안된 해석기법의 적용을 통해 예측

된 결과가 분자동역학 전산모사에서 계산된 결과를 잘 반영하는 것을 알 수 있다. 이는 유효계면의 물성이 

단순히 입자의 크기뿐만 아니라 입자의 체적분율에 대한 함수로도 근사되었기 때문이다. 특히 제안된 해석모

델은 입자의 체적분율이 감소하는 경우 매개변수 D의 값이 1로 수렴하여 Self-Consistent 모델의 형태로 근

사되기 때문에, 기존의 연구(Yang과 Cho, 2008)에서 고려된 낮은 체적분율 조건에서의 물성을 예측하는데도 

효율적으로 적용될 수 있다.
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  표 2 분자동역학과 제안된 브리징 모델에서 계산된 나노복합재의 물성(단위:GPa)

  

System EMD Ebm GMD Gbm

NPC4 4.66 4.75 1.74 1.77

NPC5 4.20 4.21 1.54 1.55

NPC6 3.99 3.90 1.45 1.43

NPC7 3.81 3.71 1.38 1.36

NPC8 3.60 3.58 1.30 1.31
  

System EMD Ebm GMD Gbm

VOF5 4.28 3.99 1.57 1.46

VOF6 3.62 3.59 1.32 1.31

VOF7 3.20 3.38 1.16 1.22

VOF8 3.36 3.19 1.22 1.15

VOF9 3.10 3.11 1.12 1.12

4. 결론

 

본 연구에서는 나노입자의 크기효과와 체적분율 효과가 나노복합재의 기계적 물성에 미치는 영향을 분자

동역학 전산모사를 통해 예측하였고, 이를 반영할 수 있는 순차적 브리징 해석기법을 제안하였다. 나노복합

재의 영률과 전단계수는 나노입자의 크기가 작고 체적분율이 높은 경우 증가하는 결과를 보였고, 이를 미시

역학 모델에서 묘사하기 위해 다중입자모델을 적용하였다. 분자동역학 전산모사로부터 유효계면과 무한영역

의 물성을 입자의 크기와 체적분율의 함수로 근사하는 브리징 방법론을 적용하여 나노복합재의 물성을 미시

역학모델에서 예측한 결과, 분자동역학 해석결과와 잘 일치하는 결과를 얻을 수 있었다. 제안된 브리징 해석

기법은 유한요소해석과 균질화 해석기법을 통한 나노복합재 설계기법을 적용하는데 있어 유용한 연속체 모

델링 기법으로 적용될 수 있을 것으로 기대된다. 
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