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물질의 성질과 변화를 다루는 학문인 화학의 여러

분야 중에서 물질이 변화해 나가는 과정, 즉 화학반응

을 미시적인 관점에서 연구하는 분야를 반응동력학이

라고 한다. 여기서 미시적이라는 말의 의미는 분자 수

준에서 주어진화학반응이어떠한 요인들에의해지배

받고있는지를이해하려고한다는뜻이다.

그러나 소립자로부터 거대한 단백질에 이르기까지

우주에 존재하는어떤물질이건간에그 구성입자들을

잡아두려는힘에의해유지되고있기때문에, 분자들끼

리 결합양태를바꾸어새로운 분자를 만드는 화학반응

도 알고보면결국분자내또는분자간힘에의해완전

히 결정된다고말할수 있다.

즉, 주위를돌아보면자동차를움직이게하는동력원

이 되는 휘발유의 연소반응에서부터 동식물의 대사와

생리활성을 지배하는 복잡한 생화학적 과정에 이르기

까지모든화학반응은분자간 힘과분자간충돌과정을

완벽히알 수 있다면근본적으로는완벽한이해가가능

한 문제라고할 수 있다. 이러한분자간의힘을연구하

고 있는서울대학교화학과 분자동력학연구실의김성

근 교수를 찾았다. 김성근교수는 실험적인 방법은 물

론이고 슈퍼컴퓨터를 활용하는 계산화학에도 큼 관심

을 갖고있다.

분 자 동 력 학 (Molecular Reaction

Dynamics) 연구실의 소개와 최근 교수님

의 주된연구관심사를알고싶습니다.

본 연구실에서는 동력학적 과정들을 연구하고 있으

며, 그 중에서도 특히 빛과 물질의 상호작용이라는방

법론과원리적관점에서아래의몇 가지문제를중점적

으로다루고있습니다. 

1. 화학반응의동력학적연구, 특히화학반응의

초고속실시간관찰

과학기술부의 창의적 연구사업으로 수행되고 있는

이 연구분야에서는매우 빠른 시간대에서일어나는 분

자운동을실시간으로순간포착하여관찰하는것을목표

로 하고 있습니다. 다시말하면 아래 그림과 같이 분자

운동을영화처럼보고자하는일이라고할수있습니다. 
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이와 같은 연구는 1 9 9 9년도 노벨 화학상 수상자인

캘리포니아공과대학( C a l t e c h )의 Ahmed Zewail 교수

에 의해 시작된 소위‘펨토화학( F e m t o c h e m i s t r y )’에

서 이미 다루어지고 있지만, 본 연구에서는 이를 한층

더 확장하여불확정성극한에적용하고자합니다. 그럴

경우 분자의 진동운동을 직접 관찰할 수 있기 때문에

분자결합이 깨어지고 만들어지는 과정을 따라가면서

화학반응을 직접‘보게’됩니다. 예를들어 아래 그림

에서는 a z o b e n z e n e이라는 분자의 광이성질화 반응의

두 가지 상반된 메커니즘을 보여주고 있는데 지난 4 0

년간의 연구에도불구하고지금까지이중어느메커니

즘이 옳은지 규명이 되지 않은 경우입니다. 그러나본

연구실에서개발하고있는불확정성극한초고속 분광

법을이용하면분자의 진동운동을실시간 대에서 관찰

하는것이가능하기때문에이와같은화학반응의메커

니즘을명확히규명할수가있게됩니다.

2 .분자가여러개 모인집합체( c l u s t e r )의특이한

성질과양자크기효과(quantum size effect)에

대한연구

이 연구에서는 원자 또는 분자들 간의 집합체

( c l u s t e r )를 주로 다루는데 cluster 계는 분자와 소위

b u l k라고 불리는 거시계의 중간적 성질을 띄는 매우

독특한계입니다.

예를들어금속원자수십내지수백개가모인 c l u s t e r

계의 성질은 원자 한두 개로 이루어진 계뿐만 아니라

수없이 많은 원자로 이루어진 거시적 금속계와도다른

중간적인 양상을 띄고 있습니다. 일반적으로거시계의

크기를줄여나갈때 어느정도에이르게되면양자역학

적인성질이두드러지게나타나는데이를양자크기효과

라고 부르며 본 연구에서 다루는 cluster 계가 그러한

성질이 발현되는 경계에 놓여 있다고 할 수 있습니다.

실제로 금속 및 무기물 c l u s t e r와 관련된 많은 현상은

오늘날나노테크놀로지와밀접하게관련되어있습니다.

이러한cluster 계는유기물, 그중에서도생화학적으로

중요한 물질들의 생리활성 원리를 규명하는 데에도 요

긴하게활용될수있습니다.

본 연구에서는아미노산이나D N A염기등과같은생

화학적으로중요한 분자들의실제생체내 수용액에서

의 거동을 이해하는 데에 cluster 계를 이용하고 있습

니다.

예를 들어 DNA 염기 중 하나인 t h y m i n e의 광이합

체 반응은유전정보를교란시킴으로써피부암 등의원

인이 되는 것으로 알려져 있는데 cluster 계를이용하

면 이 반응의 가장근본적인 메커니즘을 연구할 수 있
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물질의성질과변화를다루는학문인화학의여러분야중에서물질이변화해나가는과정, 즉화학반응을미시적인관

점에서연구하는분야를반응동력학이라고한다.
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습니다. 또한아미노산이수화되는과정에서분자내양

성자전달 반응에 의해 양쪽에 전하를 띤 z w i t t e r i o n으

로 바뀌는데 이 같은과정에 필요한 수화 환경의 조건

이 어떠한지등도cluster 연구를통해알아낼수 있습

니다.

이와함께새로운분광학적방법의개발을통해지금

까지직접관찰할수 없었던분자간힘의크기를측정

해 뒤에서언급할 양자화학적계산결과와함께비교함

으로써이 분야의기초적현상에대한데이터베이스축

적과원인규명을동시에해나가고있습니다.

3. 표면에서 일어나는 광유발 반응과 광촉매현상

연구

본 연구는 금속표면에서일어나는 화학촉매 작용의

빛에의한특성변화와반도체에의한광촉매현상에대

한 연구입니다. 금속 표면에서 일어나는 화학반응의

많은경우는 빛에 의해크게 영향을 받는 것이 알려져

있습니다. 이는빛에 의해 들뜬 전자가 흡착된 화학종

의 촉매반응에영향을주기때문인데본 연구에서는이

과정을 레이저 분광학을 이용하여규명하려고합니다.

이와같은연구의결과는효율적인환경오염처리방법

과 앞으로의 무공해 에너지원의 개발 등에 활용될 수

있습니다.

4 .풀러렌과 나노튜브 및 이들이 포함된 유기/무기

복합체( c o m p o s i t e )에 대한연구

이 연구분야에서는최근많은주목을받고있는첨단

신소재 물질인 축구공형태의 분자인 풀러렌과막대형

초거대 분자인 탄소나노튜브에 관한 연구를 진행하고

있습니다. 특히탄소나노튜브의화학적 기능화와 이를

이용한 나노튜브-유기체, 또는 나노튜브-무기물 복합

체의합성을연구하고있습니다. 이런연구는초고집적

반도체메모리소자와종이보다더 얇은극초박막디스

플레이의개발과 실용화에기여를할 것으로 기대되고

있습니다. 

주로 실험에 관한 얘기를 하셨습니다만 교

수님은 저희 슈퍼컴퓨팅센터의 빅 유저 중

한 분이십니다. 실제로 교수님 연구실에서

는 어떤 목적으로 슈퍼컴퓨터를 이용하고

계십니까?

앞에서 언급한 다양한 분자계와 이들의 화학적 변환

과정을이해하기위해서는안정한화합물및 그들의변

환과정에해당되는전이화학종에대한전자구조및 기

하구조적연구가필수적입니다. 특히최첨단레이저기

술을이용하여얻어낼수 있는분광학적정보량이방대

하기 때문에 이를 정확하게 해석하기 위해

서는 높은 수준의 양자화학적 에너지 계산

이 필요합니다. 또한 cluster 계와 같이 비

교적 많은 수의 분자들로 이루어진 집합체

의 경우에는수많은 분자 좌표계에대한 방

대한 양의 계산이 요구됩니다. 한편분자계

의 동적인 변화를 추적하기 위해서는 여러

가지 동력학적 방법이 사용되는데 이들 역

시 대부분 매우 방대한 계산을 필요로 합니

다. 본연구실에서현재다루고있는구체적

인 문제들은 방향족 분자들로 이루어진

특히최첨단레이저기술을이용하여얻어낼수 있는분광학적정보량이방대하기때문에이를정확하게해석하기위해

서는높은수준의양자화학적에너지계산이필요합니다.



cluster 계에대한계산과이

로부터 도출되는 g r a p h e n e

sheet 간의 c a r b o n - c a r b o n

pair potential의결정, 그리

고 DNA base나아미노산과

같은 생화학적 분자 및 이들

의 cluster 계에 대한 구조

및 에너지계산등입니다. 본

연구실에서는 이와 같은 문

제들에 대해 우선 더 효율적

인 계산방법들을 개발하고,

이를 이용하여 거대 분자계

에 대해 높은 수준의 정확도

를 가지는 계산연구를 수행

하고있습니다.

실험물리화학이 전공이면서도 계산화학에

도관심을 가지게된 동기는무엇입니까?

본 연구실에서 주로 사용하는 연구방법은 레이저를

이용한 분광학 및 동력학 실험이라고 할 수 있습니다.

그러나 그럼에도불구하고본 연구실에서는많은연구

원들이 다양한방법을 이용한 계산화학적연구에 몰두

하고 있습니다. 이렇게 계산화학에 많이 의존하게 된

것은도구로서의계산화학이가지는 가치뿐만아니라,

연구책임자 개인의 지금까지 연구 진행과정과도 관계

가 있습니다. 본연구책임자가계산화학에관심을가지

게 된 것은학부과정에서지도교수님의제안에따라간

단한 양자화학적 계산을 시도하면서부터입니다. 당시

다루었던 문제는 closed-shell 원자 사이의 반발력이

전자밀도의 중첩에 어떻게 의존하는가 하는 것이었는

데, 연구결과놀라울정도로선형의존도를가짐을발

견하였습니다. 이는그 이전까지정상적으로이해되어

져 오던Pauli repulsion이정량적인 관계를 수반한다

는 사실을보인것으로서매우흥미있게받아들여졌습

니다. 그이후대학원 과정에

서 분자반응동력학 분야의

연구를 하게 되었는데 실험

이 난관에 부딪히게 되자 이

에 대한 궁색한 대체 연구로

서 계산을 시도하였다. 그때

다루었던 문제는 간단한 3원

자 분자계에 대한 포텐셜에

너지 초곡면의 구축과 이를

이용한 준고전 궤적계산 및

각운동량 배분에 대한 이론

적 연구였습니다. 이중 앞의

두 문제는 모두 방대한 양의

계산을 필요로 하는데 1 9 8 0

년대중반당시미국 N S F에

의해 미 전역의 네 곳에서 운영되고 있던 N a t i o n a l

Supercomputer Center의시설을 이용하게 되었습니

다. 그 중에서도 P r i n c e t o n의 John von Neumann

C e n t e r에 있던Cyber 205 system을주로이용하였는

데 이미당시에 vector algorithm이도입되어이를사

용하여 계산을 수행하였습니다. 이러한경험이 계기가

되어귀국한뒤에도계산화학연구를계속해오고있는

데 특히정착초기의몇 년 동안실험시설이채 갖추어

지지못하였을때 계산화학연구는거의유일한연구의

활력소가 되기도 하였습니다. 이 기간동안에는 한 때

학교전산원의컴퓨터시간을우리연구실에서거의독

점적으로 사용한 적도 있었습니다. (웃음) 그이후 상

대적으로활동이 많이줄어들기는했지만 본 연구실은

지금까지 계속 계산화학 연구를 수행해 오고 있으며,

이를 위해 지금까지 서울대학교와 시스템공학연구소,

전자통신연구소및 한국과학기술정보연구원등에서운

영하는슈퍼컴퓨터의덕을입은바 매우큽니다.

앞으로 계산화학 분야의 나아갈 길은 어떠

리라고생각하시는지요?
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당시다루었던문제는closed-shell 원자사이의반발력이전자밀도의중첩에어떻게의존하는가하는것이었는데, 연

구 결과 놀라울 정도로 선형 의존도를 가짐을 발견하였습니다. 이는 그 이전까지 정상적으로 이해되어져 오던 P a u l i

r e p u l s i o n이정량적인관계를수반한다는사실을보인것으로서매우 흥미있게받아들여졌습니다.



1 0 3

실험화학자들의 계산화학에 대한 강한 의존도는 본

연구실뿐만아니라오늘날물리화학의전반적추세를반

영한다고 생각합니다. 그것은우선 컴퓨터의 발달에 따

라 분자계에대한 기하구조 및 전자구조계산의 정확도

가 실험결과와직접비교할수 있는정도에 이르렀기때

문입니다. 아니, 경우에따라서는미처실험적인사실로

부터는 도출하기 어려운 현상들이 오히려 계산의 결과

더명확히부각되는경우도많아지고있습니다. 

따라서 계산화학적 연구는 더 이상 실험결과를 설명

하기 위한 보조적 도구로서가 아니라, 이제는 오히려

경우에따라서는 실험을 선도할수 있는위치에까지서

게 되었다고생각합니다. 이러한추세는이미상당히오

래 전에물리화학의범주를 벗어나서 화학의 다른 분

야에까지 확산되어져 오고 있습니다. 최근에 이르러서

는 새로운 유기화학적 합성 루트를 개발하거나 생화학

적 현상을이해하는데있어서계산화학은필수불가결한

연구방법의 하나로 확고히 자리잡았으며, 연소현상과

같은 매우 복잡한 반응계에서 조차도 실험을 선도하는

연구결과들이이미나오고있습니다.

화학교육에 있어서도 계산화학은 이전까지와는 전혀

다른새로운인식의장을학생들에게열어줄것으로예상

됩니다. 이미시중에나와 있는 저렴한가격의s o f t w a r e

들을사용하면상당히큰 분자들에대해거의모든종류

의 분자적정보를얻는 것이가능합니다. 원자들의초기

좌표만대충설정해주면바닥상태뿐만아니라들뜬상

태들에대해서도안정한구조를계산하고전자분포등을

알아낼수 있을뿐아니라3차원공간에서의임의적조작

이 가능하기때문에학생들에게엄청난교육효과를발휘

하고있습니다. 앞으로화학의모든현상들은계산화학의

대상이될 것이며, real chemistry와cyber chemistry는

마치빛과그림자와같은관계를가지게될 것이라고생

각합니다.

마지막으로 저희 슈퍼컴퓨팅센터에 바라는

점을말씀해주십시오.

슈퍼컴퓨팅센터는매우효율적인시스템관리와운영

체제를 갖추고 지금까지 많은 사용자들에 대한 훌륭한

지원을하고있기때문에특별히더 바라는점은없습니

다. 굳이 얘기하라면 메모리의 부족 문제인데 C r a y

T 3 E의 128 MB 메모리는물론, 앞으로고려하고있는

1 GB 용량의메모리도장기적으로볼 때는 오히려 곧

부족하게되지않을까생각됩니다. 하여간계산화학, 또

는 더 넓게는계산과학분야의 눈부신발전을 예상하면

서, 비록계산과이론이서로동의어는아니지만누군가

가 얘기한“Theory without experiment is empty;

experiment without theory is blind.”라는 말을 생각

해 봅니다. 아무쪼록 슈퍼컴퓨팅센터가 많은 과학자들

로 하여금 blind science로빠질 수 있는 위험을 피해

가도록 도와주는좋은안내자의역할을 앞으로더 잘할

것으로기대합니다.

저희 슈퍼컴퓨팅센터에서 2 0 0 1년에 도입할 I B M

SP2 슈퍼컴퓨터에는노드당 2 GB의 메모리가 탑재될

예정입니다. 교수님께서도당분간은 메모리 걱정을 하

지 않으셔도 될 것 같습니다. (웃음) 귀한시간 내주셔

서 정말감사합니다. 교수님께서하시는 연구에서도계

속 좋은성과있기를빌겠습니다.

김성근 교수님은 1 9 8 0년 서울대 화학과를 졸업하시고1 9 8 7년 하바드 대학교에서박사학위를 받으셨

다. 2년간시카고대학교에서연구원생활을마치시고1 9 8 9년부터서울대화학과에교수로재직중이시다.

1 9 9 9년이래로창의적연구진흥사업의연구단인“순간포착분자운동연구단”을이끌고계시다.

계산화학적연구는더 이상실험결과를설명하기위한보조적도구로서가아니라, 이제는오히려경우에따라서는실험

을 선도할수 있는위치에까지서게되었다고생각합니다. 이러한추세는이미상당히오래전에물리화학의범주를 벗어

나서화학의다른 분야에까지확산되어져오고있습니다.


