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요 약

본 연구에서는 반복하중을 받는 구리 나노와이어에서 나타나는 초탄성 거동을 분자동역학 전산모사를 통

해 해석하였다. 나노스케일에서는 표면적 대 부피비가 매우 크기 때문에 표면효과가 지배적으로 나타난다. 

이로 인해 벌크상태에서는 보이지 않던 새로운 성질들이 나노크기에서 나타나는데, 이러한 효과로 인해 나노

와이어의 경우에는 초탄성 거동을 보인다. 초탄성 거동은 나노와이어의 결정학적 방향의 재배열에 의한 것으

로써, 하중을 받는 동안 나노와이어의 결정 구조는 변하지 않으며, 쌍정의 발생 및 쌍정계면의 전파에 의해 

결정학적 방향이 재배열된다. 재배열에 의해 부분적으로 변형되었던 나노와이어는 하중을 제거하거나 하중의 

방향이 바뀜에 따라 원래의 상태를 회복하는 거동을 보이게 된다. 본 연구에서는 분자 동역학 전산 모사를 

통해 <100>/{100} 구리 나노와이어가 반복적인 압축-인장 거동 하에서 초탄성을 보이게 됨을 확인하였으며, 

반복 하중 싸이클을 증가시키는 전산모사를 통해 나노와이어의 초탄성이 영구적으로 유지됨을 확인하였다.

keywords : 구리 나노와이어, 초탄성(pseudoelasticity), 재배열(reorientation), 쌍정(twinning), 반복하중, 

           분자 동역학(molecular dynamics)

1. 서 론

실험을 통해 만들어진 나노와이어는 주로 <100>/{100}의 결정학적 방향과 <110>/{111}의 방향을 가지는 

것으로 보고되었다(Kondo, 1997; Rodrigues, 2002; Rego, 2008). <110>/{111} 나노와이어에서 나타나는 초탄

성에 대한 연구는 다양한 연구그룹에 의해 수행되어 왔다(Liang, 2006; Park, 2005). 분자동역학 전산 모사를 

통해, <100>/{111} 구리 나노와이어의 초탄성은 200K의 임계온도(critical temperature) 이상에서 나타나며 

약 50%의 최대복원변형률(maximum recoverable strain)을 가지며 나노세컨드 단위의 응답속도를 가짐을 보

고되었다.

반면, <100>/{100}의 결정학적 방향을 가지는 나노와이어의 초탄성에 대한 연구는 현재까지 보고된 바 없

다. 따라서 본 연구에서는 분자동역학 전산모사를 통해 <100>/{100} 구리 나노와이어에서 초탄성이 나타남

을 보이고, <100>/{100}나노와이어에서의 초탄성 거동 메커니즘을 <110>/{111} 나노와이어의 초탄성 거동 

메커니즘과 비교하여 논의하였다. 또한 반복하중을 받는 동안 나노와이어의 초탄성 거동이 재현성
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(reproducibility)을 보임을 확인하였다.  

2. 전산 모사 방법론

본 연구에서는 구리 나노와이어의 거동을 살펴보기 위해 분자 동역학 전산모사를 수행하였다. 정확한 전

산 모사를 위해 Mishin et al. 이 제시한 구리에 대한 EAM(Embedded atom method) 포텐셜을 적용하였으

며, 온도를 일정하게 유지시키기 위해 Nosé-Hoover NVT 방법을 사용하였다. 본 연구에서는 면심입방정

(FCC) 구조를 가지며, 길이 방향이 <100>이고, 4개의 {100}측면을 가지는 <100>/{100} 구리 나노와이어를 

사용하였다. 나노와이어의 단면은 2.16 X 2.16nm 의 정방형이며, 길이는 10.8nm 이다. 나노 와이어에는 '압

축(compressive loading)-하중제거(unloading)-인장(tensile loading)-하중제거(unloading)'를 한 주기로 하는 

반복하중이 가해진다. 나노와이어에 가해지는 모든 하중은 단축하중이며 모든 방향에 주기경계조건(periodic 

boundary condition)은 적용되지 않았다. <110>/{111} 나노와이어의 임계온도를 고려하여, <100>/{100} 구리 

나노와이어에 대한 전산모사는 300K에서 수행되었다.   

      

3. 전산모사 결과

그림 1, 2는 한 주기의 반복하중을 받는 구리 나노와이어의 응력-변형률 곡선과 곡선에 표시된 지점에 대

응하는 스냅 사진(snapshot)이다. 구리 나노와이어는 한 주기의 반복하중을 받은 후에도 초기 상태로 돌아오

는 초탄성 거동을 보이게 되며, 하중을 받는 동안 나노와이어에는 비탄성 변형(inelastic deformation)이 나타

난다. 초기 나노와이어는 그림 2의 (A)에서와 같이 어떠한 결함(defect)도 없는 완전한 단결정 구조(perfect 

single crystal)를 유지하고 있으나, 압축하중을 받는 A-B 구간에서 나노와이어에는 쌍정이 나타난다. 압축하

중을 받는 동안 나노와이어의 변형은 쌍정에 의해 주도된다. 완전 단결정 구조에 처음 쌍정이 발생하는 순간 

응력-변형률 곡선에서는 항복점이 나타나게 되며, 이후 계속되는 압축 하중에 의해 쌍정계면(twin boundary)

이 전파(propagation)되거나 복합적인 쌍정(multiple twin)이 나타난다. 이로 인해 나노와이어의 에너지는 낮

아지게 되고 이는 응력-변형률 곡선의 감소로 나타난다.       

              

   그림 1 stress-strain graph during cyclic loading                    그림 2 Snapshot      
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그림 3 stress-strain graph during 3 cyclic loadings 

그림 2의 (B)는 -10%의 변형률까지 압축 하중을 받은 나노와이어의 모습이다. 나노와이어에는 쌍정에 의

한 결정학적 방향의 재배열이 나타난 것을 확인할 수 있으며, 쌍정에 의해  <100>/{100} 나노와이어에는 부

분적으로 <110>/{111}방향으로의 재배열이 나타난다. 결정학적 특성상 {111}면이 {100}면보다 안정화 된 상

태이기 때문에, {100}면보다 에너지가 낮은 {111}면으로의 재배열이 일어난 나노와이어는 하중제거 과정만으

로는 초기 상태로 돌아가지 못한다. 따라서 <100>/{100} 나노와이어에는 하중제거 과정 이후 인장하중 과정

(B-D구간)이 필요하다. 그림 2의 (C)에서와 같이, 인장하중을 받는 동안 나노와이어에 존재하던 쌍정은 그 

영역이 점점 줄어들게 되며, 재배열 되었던 영역이 원래의 <100>/{100}방향으로 돌아온다. 충분한 인장하중

을 받은 후 나노와이어는, 그림 2의 (D)에서와 같이 변형 전의 상태로 돌아감을 알 수 있다. 이어지는 하중

제거 과정(D-A구간)을 거친 이후, 구리 나노와이어는 초기의 상태로 완벽하게 회복한다.

<100>/{100} 나노와이어에서 나타나는 초탄성은 쌍정의 가역성(reversibility)에 기초한 현상이라는 점에서 

<110>/{111} 나노와이어의 경우와 유사하다. 그러나 <110>/{111} 나노와이어의 경우 인장하중을 통해 쌍정

에 의한 변형이 나타나지만, <100>/{100} 나노와이어의 경우 압축하중에 의해 유발된다는 점에서 차이를 보

인다. 또한 <110>/{111} 나노와이어의 초탄성은 ‘인장하중-하중제거’ 과정에서 나타나지만 <100>/{100} 나노

와이어의 경우에는 ‘압축하중-하중제거’에 추가적으로 ‘인장하중-하중제거’ 과정이 포함되어야 한다는 점에서 

차이를 보인다. 이와 같은 차이점들은 나노와이어의 결정학적 방향에 기인한 것이며, 결정학적 방향이 나노

와이어의 초탄성 거동과 밀접한 연관성을 가짐을 알 수 있다.     

나노와이어의 초탄성 거동에 관한 보다 일반적인 관찰을 위해 하중 사이클을 반복적으로 적용하여 여러 

주기의 반복하중을 받는 경우 <100>/{100} 구리 나노와이어의 거동에 대해 해석하였다. 그림 3은 세 주기의 

반복하중을 받는 동안 구리 나노와이어의 응력-변형률 곡선이다. 반복하중을 받는 동안 나노와이어의 응력-

변형률 곡선은 유사한 양상을 보임을 알 수 있다. 특히 인장하중을 받은 후 하중제거 과정에 해당하는 곡선

은 정확히 일치한다. 이는 인장하중이 끝난 시점에서 나노와이어가 초기의 결정학적 방향을 완전히 회복하였

기 때문이다. 이때의 나노와이어는 원래의 나노와이어가 탄성적으로 변형된 경우와 동일한 상태이다. 그렇기 

때문에 하중제거 과정동안의 응력-변형률 곡선은 세 번 모두 정확히 일치한다. 이와 같은 결과는 반복하중이 

계속되더라도 <100>/{100} 구리 나노와이어는 초탄성을 영구적으로 유지한다는 것을 의미한다.
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4. 결론

  구리 나노와이어에 대한 분자 동력학 전산모사를 수행하여 압축-인장 반복하중에 대한 역학적 거동을 고

찰하였다. 압축/인장의 반복하중이 가해질 때 압축 과정에서 쌍정에 의한 상변이가 발생하나 이는 다시 인장 

과정에서 사라지며 원래 격자구조를 회복하는 특이한 역학적 성질이 전산 모사를 통해서 처음으로 발견되었

다. 압축-인장 반복하중 과정을 통해 초탄성 거동이 반복되므로 나노와이어의 작동기로서의 적용 범위를 확

인할 수 있었고 인장력을 가해서 원상을 회복하는 성질을 이용하면 NEMS 센서, 작동기 등 다양한 응용 분

야에 적용이 가능할 것으로 사료된다. 
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