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ABSTRACT

In this work, an integrated model including molecular dynamics and chemical rate theory was implemented to 
calculate the growth of point defect clusters(PDC) and copper-rich precipitates(CRP) which could change the 
mechanical properties of reactor pressure vessel(RPV) steels in a nuclear power plant. A number of time-dependent
differential equations were established and numerically integrated to estimate the evolution of irradiation defects. The
calculation showed that the concentration of the vacancies was higher than that of the self-interstitial atoms. The 
higher concentration of vacancies induced a formation of the CRPs in the later stage. The size of the CRPs was used
to estimate the mechanical property changes in RPV steels, as is the same case with the PDCs. The calculation 
results were compared with the measured values of yield strength change and Charpy V-notch transition temperature
shift, which were obtained from the surveillance test data of Korean light water reactors(LWRs). The estimated 
values were in fair agreement with the experimental results in spite of the uncertainty of the modeling parameters.
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1. 서 론

원자력발전소의 압력용기(reactor pressure vessel, 
RPV) 재료로는 저합금강(low alloy steel)이 널리 사

용되고 있다. 발전소 운용 중에 저합금강은 중성자 

조사로 인하여 파괴인성의 저하와 항복강도의 증가

가 발생하게 된다1). 이러한 기계적 성질의 변화는 원

자로 압력용기의 건전성을 저하시켜, 가동 출력의 

감소 및 장기가동을 어렵게 한다. 
중성자가 저합금강에 조사되었을 때 발생하는 충돌

로, 격자 내에 공공(vacancy), 격자간원자(self-interstitial 
atom) 및 각 조사결함의 클러스터가 발생하게 된다. 
이중 열적 여기에 의하여 이동 가능한 공공 및 격자

간원자들은 조사 중에 확산 및 상호 반응하여 nano- 
size point defect cluster(PDC)를 형성하거나, 저합금강 

내의 Cu를 빠르게 확산시켜 Copper-rich precipitate 
(CRP)를 형성하게 된다. 조사 중에 발생하는 PDC와 

CRP의 성장은 압력용기강의 조사경화 및 조사취화

의 주된 원인으로 알려져 있다1,2).
조사취화를 평가하기 위해서 매우 다양한 실험이 

수행되었으며, 아울러 수학적 모델링 기반의 전산모

사를 실험의 대안으로 적용한 연구가 많이 있었다3-5). 
고에너지 중성자와 격자원자 간의 충돌반응으로부

터 재료의 물성변화를 예측하는데 단일 모델 또는 
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이론으로 표현하기는 불가능하며, 시간 및 공간적 

한계를 고려하여 단계별로 적합한 모델을 수립하고 

이를 연결함으로써 재료의 물성을 정량적으로 예측

하는 다중스케일(multiscale) 전산모사 방법이 널리 

이용되고 있다. 원자의 충돌 반응에 의한 점결함 생

성을 모사하는데, 분자동력학(molecular dynamics, 
MD) 기술이 널리 이용되고 있다. 기본적으로 충돌 

반응 후 격자원자에 전달된 에너지에 의하여 원자들

이 운동을 하게 되는데 이를 수치해석법으로 계산하

는 것이 MD의 주요 내용이다. 그 계산결과로 시간

의 변화에 따른 격자 원자들의 위치를 파악하여 점

결함의 분포를 알 수 있다6). MD에서 획득한 점결함 

특성은 다음 단계인 반응속도이론 모델링에서 조사

결함의 생성속도라는 주요한 입력자료로 사용된다.
다양한 전산모사 기법 중에서 화학분야에서 많이 

사용되었던 반응속도론은 장시간에 걸친 PDC와 

CRP의 성장 거동을 확인하는데 주로 사용된다. 반
응속도론은 조사결함의 농도를 미분방정식을 이용

하여 수학적으로 표현하여 수치해석을 이용하여 그 

해를 구하는 것이다7,8). Radiguet 등은 이 모델을 이

용하여 Fe-Cu 모델합금의 전자 및 이온 조사에 따른 

CRP 성장을 예측하였으며9), Gokhman 등은 중성자 

조사 시편의 SANS(small angel neutron scattering) 자
료를 설명하기 위하여 이 모델링을 적용하였다10). 
Stoller 등은 kinetic Monte Carlo 방법과 반응속도론

을 정량적으로 비교하여 그 차이와 특징을 확인하였

다5). 단순화된 모델링과 불완전한 반응속도 파라미

터라는 단점에도 불구하고, 반응속도론은 장시간에 

걸친 조사결함의 거동을 모사할 수 있기에 다양한 실

험적 현상을 설명하기 위하여 널리 사용되고 있다.
본 연구에서는 한국에서 사용중인 가압경수로(light 

water reactor, LWR)에서 PDC와 CRP의 성장 거동을 

반응속도론을 이용하여 계산하였다. 계산된 결함 농

도로부터 항복응력의 변화량을 계산하고, 연성-취성 

천이온도변화(transition temperature shift, TTS)를 경

험식을 통하여 추정하였다. 계산된 값들은 실제 

LWR의 감시시험 결과와 비교하여 보았으며, 이를 

통계적으로 분석하여 그 관계를 확인하였다.

2. 모델링 방법

2.1 분자동력학(Molecular Dynamics, MD)
고에너지 중성자와 첫 번째로 충돌하여 생성된 격

자원자를 PKA라 칭하는데, 이 PKA는 보통 연속적

인 충돌반응을 야기할 수 있는 충분한 운동 에너지

를 지니고 있다. SPECTER 코드는 중성자에 의한 기

초 손상량을 계산하는 코드로서 원자 변위반응 

(displacement) 및 가스 생성 단면적, 그리고 PKA 스
펙트럼이 데이터 파일로 저장되어 있다11). 따라서 

사용자는 입력자료로 중성자 스펙트럼만 지정해 주

면 다양한 기초 손상정보를 손쉽게 계산할 수 있다. 
SPECTER 코드를 통하여 계산된 PKA 에너지는 MD 
계산의 주요한 입력자료로 사용된다.
본 연구에서는 MD 전산모사를 위하여 MOLDY 

코드를 사용하였다6). MOLDY 코드는 Finnis와 Sinclair
가 개발한 empirical 포텐셜을 사용하는데 이는 BCC 
구조의 금속에 적합하다12). 이 포텐셜은 원자간 거리

에 의해서 결정되는 에너지 함수로 인력(cohesive)과 

척력(repulsive)의 합으로 구성되어 있다. Finnis 포텐

셜로 표현된 원자 에너지는 다음 식과 같다.
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여기서 는 경험적 상수, 는 두 원자간의 거리, 

함수 는 repulsive 포텐셜, ∅는 cohesive 포텐셜 함

수를 의미하고, 함수는 주변 원자에 의한 cohesive 
에너지를 나타낸다. Finnis 포텐셜은 기본적으로 두 

원자간 거리의 함수로서 값이 0.866ao(ao: 격자상수) 

이상인 경우 유효하고, 그 이하의 거리에서는 Coulomb 
포텐셜과 Born-Mayer 포텐셜을 이용한다.

MOLDY 계산에서는 PKA 에너지 값에 따른 제한

된 수의 격자원자를 사용해야 하기에 다른 MD 코드

와 같이 주기 경계조건(periodic BC)을 이용한다. 즉, 
계산 도중 한 원자가 경계면을 벗어난 경우 맞은편

의 경계면으로 다시 입사되도록 한다. 모든 원자의 운

동을 미분방정식으로 표현하는데 4th order predictor- 
corrector 알고리듬의 부프로그램으로 수치해를 구한

다. MOLDY 코드에는 각 원자의 위치를 초기 격자 

원자 위치와 비교하여 점결함의 형태(공공 또는 격

자간 원자) 및 그 개수를 결정하는 부프로그램이 내

재되어 있어, 이를 이용하여 시간에 따른 점결함 분

포를 계산한다.
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2.2 반응속도론

반응속도론을 이용한 PDC 결함의 성장 거동에 대

한 수학적인 모델링은 다른 문헌에 자세히 기술되어 

있다7,13,14). 본 연구에서는 기본이 되는 미분방정식에 

대하여 설명하였다. 
재료내의 공공 v와 격자간원자 i의 시간에 따른 평

균 농도의 변화는 아래의 식과 같이 간단하게 표현

될 수 있다. 

∑−−=
j

vjvvivviv
v CSDCCRP

dt
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여기서 는 중성자 충돌에 의한 공공의 생성속

도, 는 공공과 격자간원자간의 상호 반응에 의하

여 제거되는 속도, 는 공공의 확산속도, 는 전

위 등에 의하여 공공이 제거되는 속도를 의미한다. 
공공이 제거되는 sink는 전위, 결정립계, 또한 다른 

점결함 클러스터 등이다. 모델링의 단순화를 위해서, 
단일 공공과 단일 격자간원자만이 확산에 의하여 이

동이 가능하다고 가정하였다. 실제 재료에서는 2개 

이상의 공공과 격자간원자도 이동이 가능한 것으로 

알려져 있다. 이동 가능한 조사결함을 추가로 고려

할수록, 조사결함의 농도는 더욱 정밀하게 계산될 

수 있다. 하지만, 철강재료와 같이 조성과 미세구조

가 복잡한 상용재료에서 2 이상의 크기를 가지는 조

사결함의 정확한 이동도와 이동거동을 알기는 매우 

어렵기 때문에, 이동가능한 단일 조사결함을 가정하

여 계산을 하는 것이 근사적인 방법이라 할 수 있다. 
Void 및 전위루프는 이동하지 않으며, 구형의 형태

를 가진 것으로 가정하였다. 이 때, n개의 공공 또는 

격자간원자를 포함하는 클러스터의 농도, 과 

의 크기는 아래 식과 같이 표현될 수 있다. 
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여기서 는 두 결함종 간의 정방향 반응계수이

고, 는 역방항 반응계수이다. 이와 같은 시간에 

따른 공공 및 격자간원자 클러스터의 농도변화식은 

고려할 결함의 최대 크기에 따라서 최소 500개 정도

가 필요하게 되며, 이 농도변화식의 개수가 계산속

도에 큰 영향을 미치게 된다.
CRP의 핵생성 장소의 농도는 계산 초기에 결정되

어 계속 유지되었으며, CRP의 크기, 즉 반지름의 변

화는 공공의 확산에 기인한다고 가정하였다. 이와 

같은 CRP 농도 및 크기 변화에 대한 자세한 설명은 

다른 문헌에서 확인할 수 있다15,16). PDC와 CRP에 

대한 모든 미분방정식은 Fortran으로 작성된 dlsode 
패키지를 이용하여 수치적으로 계산하였다.
조사 중에 성장한 PDC와 CRP에 의한 조사경화의 

정도는 Orowan의 모델을 이용하여 계산되었다. 이
때, 각 조사결함에 의한 전단응력 변화 Δτ는 아래와 

같이 표현될 수 있다.

    (7)

여기서 는 전단응력계수, 는 버거스 벡터, β는 

barrier strength, 그리고 은 barrier의 평균 거리이다. 
조사결함간의 평균 거리는 각 조사결함의 농도와 반

지름으로부터 따로 계산하였다. Barrier strength는 크

기에 따라서 최종 응력의 변화가 매우 달라지게 된다. 
본 연구에서는 PDC의 경우, weak barrier로 계산하여 

β를 5로 대입하였고, CRP는 β=1인 strong barrier로 계

산하였다. 항복응력의 변화는 ΔYS ≈ 3Δτ 으로 계산

하였으며, PDC와 CRP에 의한 조사경화의 총합은 

아래와 같이 계산하였다17)

222 )()()( crpiclvcltotal YSYSYSYS Δ+Δ+Δ=Δ     (8)

계산된 항복응력을 한국 LWR의 ΔYS와 TTS간의 

경험식에 대입하여 TTS의 변화를 계산하였다18). 
본 반응속도론 계산에서 가장 중요한 것은 파라미

터이며,  본 계산에서 사용된 파라미터를  Table 1에 

정리하였다. 이 값들은 Stoller가 제시한 ferritic steel
의 파라미터로, 철강재료의 반응속도론 계산에 널리 

사용되는 값이다7). 각 파라미터 중에 조사결함의 이

동속도, 생성속도, 소멸속도에 관련된 파라미터는 장

시간에 걸친 조사결함의 농도 계산에서 반복적으로 
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Table 1 Kinetic and material parameters for calculation
Parameter Value

Interstitial formation energy( )

Interstitial migration energy( )

Interstitial pre-exponential factor( )

Vacancy formation energy()

Vacancy migration energy( )

Vacancy pre-exponential factor()

Effective grain diameter()
Dislocation density()
Dislocation interstitial bias( )

Dislocation vacancy bias( )

Lattice constant of Fe()
Cascade efficiency( )
I clustering fraction(      )
V clustering fraction(    )
I cluster binding energy(    )
V cluster binding energy()

Copper migration energy()

Copper pre-exponential factor()

3.77eV

0.25eV

0.05cm2/s

1.55eV

1.25eV

0.5cm2/s

0.001cm

l×1011/cm2

1.25

1

2.87×10-8cm

0.1

0.7:0.15:0.10:0.05

0.7:0.10:0.07

0.5:0.75:1.25eV

0.8eV

2.8eV

300cm2/s

사용되기 때문에 약간의 변화로도 최종 결과값에 큰 

변화를 초래할 수 있다. 본 연구에서는 대부분 파라미

터는 Stoller의 것을 이용하였으나, 조사결함의 cluster 
fraction은 본 연구에서 수행한 MD결과를 고려하여 

적용하였다. 비록 이 값들이 이상적인 것은 아닐지

라도, 조사결함의 성장거동을 예측하는 데에는 유용

하게 쓰일 수 있다. 

3. 결과 및 고찰

3.1 초기결함 생성 - MD 계산

초기 점결함의 생성은 중성자 에너지 분포에 의해

서 결정된다. 압력용기강의 조사손상을 평가하기 위

하여 한빛2호기 압력용기 내면에서의 중성자 스펙트

럼을 SPECTER 코드에 입력하였다. Fig. 1은 한빛 원

전 압력용기 부근의 정규화(normalized) 중성자 스펙

트럼을 보여준다. 에너지 분포를 보면 압력용기 부

근에는 열중성자가 고속 중성자보다 상대적으로 많

이 분포하고 있다. 그리고 연속 displacement 반응을 

야기할 수 있는 1 MeV 이상의 고속 중성자는 총 중

성자 가운데 22%를 차지한다. Fig. 1의 중성자 스펙

트럼을 SPECTER코드에 입력하여 계산된 PKA 에너지 

Fig. 1 Normalized neutron spectra on the inner surface 
of a reactor pressure vessel at YG 2

Fig. 2 Energy spectra of primary knock-on atoms of 
iron. The spectral-averaged PKA energy is 5.3 keV

스펙트럼을 Fig. 2에 나타내었다. 압력용기강은 97% 
이상 철 원소로 구성되어 있기에 Fe 원자를 PKA으

로 간주할 수 있다. 
Fig. 3에 5.3keV PKA에 의한 연속 충돌현상을 시

간의 흐름에 따라 나타내었다. 충돌 직후 점결함의 

개수가 급격히 증가하여 0.3ps에서 최고점에 이르고 

12ps 경과후 평형 상태를 유지하는 것을 확인할 수 

있다. 급격히 증가된 점결함은 주변의 반대 형태 점

결함과 결합하여 대부분 소멸하고 일부만 남게 된다. 
0.3ps에서 1200개 정도 존재한 격자간원자가 12ps 경
과후 약 40개 정도 잔존하는 것을 확인할 수 있었다. 
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Fig. 3 Evolution of displacement cascade reactions from 
5.3keV PKA in iron at 290˚C. The calculation 
block size is 40a0×40a0×40a0 and the initial PKA 
direction is [135]. The filled dots are interstitials 
and the empty dots represent vacancies

주어진 PKA 에너지에 대하여 PKA의 위치 및 초

기 운동 방향을 변화시키며 총 여섯 번의 MD 계산

을 수행하고, 평형상태에서 잔존하는 점결함 분포를 

통계 처리하였다. PKA 위치 및 운동방향에 따른 변

화는 크지 않았다. Fig. 4는 초기결함의 개수 분포를 

나타내는데 결함 종류에 따라 다른 경향을 보여준

다. Fig. 4 (a)는 공공 결함의 개수 분포를 보여주는데 

생성된 결함의 70% 정도는 단일 공공(single vacancy) 
형태로 존재한다. 반면에 격자간원자는 단일 형태의 

결함이 약 30%를 차지한다(Fig. 4(b)). MD 계산에서 

생산된 자료는 식 (3), (4)에서 중성자 충돌에 의한 

조사결함의 생성속도 P를 계산하는데 사용되었다. 
특히 반응속도론 전산모사에서 V cluster fraction의 

값을 정하는데 응용되었다.

Fig. 4 Distribution of residual point defects after displacement 
cascade reactions: (a) Vacancy and (b) Interstitial. 
The data displayed above is averaged over six MD 
simulations at a PKA energy of 5.3 keV.

3.2 조사결함의 성장 거동

Fig. 5은 시간에 따른 미세구조 내의 조사결함의 

성장 거동을 나타낸 그림이다. 본 결과를 얻기 위한 

전산모사 구동 조건은 한빛2호기의 운전조건을 이용

하였다. 이때, Cu 조성은 0.047wt%, 조사온도는 291˚C, 
중성자속은 1.761×10-10dpa/s로 고정하였고, 계산시간

은 4.145×108s까지 진행하였다. 먼저, 단일 공공과 단

일 격자간원자 그리고 10, 50, 450개의 격자간원자를 

포함하는 클러스터의 시간에 따른 농도변화를 분석

해 본 결과, 단일 공공 및 단일 격자간원자의 농도는 

1×10-7s까지 축적이 일어났다. 이는 점결함의 농도가 

매우 낮아서, sink에서 제거되거나 점결함끼리 상호 

결합하여 제거되는 경우가 매우 드물기 때문이다. 
이 구간을 지난 후에는, 단일 격자간원자의 농도 Ci
의 농도가 일정하게 유지되는데, 이는 단일 격자간

원자의 높은 이동도로 인하여 전위 등의 sink에 빠르

게 흡수되어 사라지기 때문이다. 그 동안 은 계속 

증가하여 약 4×1012n/cm3까지 도달하였다. 최종적으로 
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Fig. 5 Concentration evolution of defects and the radius 
of CRP with irradiation time. The subscript number 
in the defect cluster concentration represents 
the number of defects in the cluster.

은 에 비하여 매우 낮았는데, 이는 격자간원자의 

sink strength bias( =1.25)가 공공에 대한 sink strength 
bias( =1)에 비하여 크기 때문에, sink에서 더 많이 

제거되기 때문이다. 격자간원자를 10, 50, 450개 포

함하는 격자간원자 클러스터는 약 1×104sec 이후에 

점차 농도가 증가하였다. 이와 같이 조사에 따라 증

가하는 결함의 농도 증가는 전위의 이동을 억제하여 

조사경화 및 취화의 원인으로 작용하게 된다.
CRP의 경우, 그 크기가 성장하기 위해서는 단일 

공공의 확산에 의한 Cu 원자의 이동이 필수적이다. 
본 전산모사에서 Cv의 최종값, 4×1012n/cm3은 저합

금강의 평형공공농도에 비하여 매우 높으며, 과포화

된 Cu의 빠른 확산을 초래하여 CRP의 성장을 유발

하게 된다. Fig. 5에서 확인할 수 있듯이, CRP의 반

지름은 1×107s 이후에 빠르게 증가하기 시작하여, 수 

나노미터에 도달하게 된다. 이와 같은 CRP의 크기 

증가는 조사경화 및 조사취화에 심각한 영향을 미치

게 된다. 따라서 저합금강 재료는 base 및 weld 모두 

Cu의 농도를 낮추는 것이 매우 중요하다.

3.3 항복응력변화 계산

조사에 따라 성장한 PDC와 CRP는 저합금강의 기

계적 특성의 저하를 유발한다. 앞선 결과에서 계산

된 PDC의 농도와 CRP의 크기는 Orowan식에 따라 

조사에 따른 항복응력변화(ΔYS)를 계산하는데 사용

되었다. Fig. 6은 한빛2호기의 조건에서 계산된 ΔYS
와 실제 감시시험을 통하여 측정된 ΔYS를 나타낸 

Fig. 6 The yield strength change with increasing irradiation 
time in YG 2. The copper content was 0.047 wt% 
in the base steel, and 0.028 wt% in the weld, 
respectively

Fig. 7 Scatter plot of calculated ΔYS and measured 
ΔYS in Korean LWRs

Table 2 Linear Fitting Result between the Calculated 
and Measured ΔYS

Parameter Value Error

A 0.20 5.08

B 0.99 0.08

R2 0.61
* Model equation: Measured ΔYS=A+B×(Calculated ΔYS)

그림이다. 감시시험 결과는 base재료에서 L-T 방향 

및 T-L 방향에 따른 인장 및 충격 특성과 weld 재료

의 T-L 방향에 대한 인장 및 충격 특성에 대한 자료

를 포함한다. 여기서 주의하여 고려할 점은 base 재
료와 weld 재료는 조성 및 미세구조, 공정 조건이 매

우 다르다는 것이다. 하지만, 본 전산모사에서는 
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base와 weld의 차이를 단지 Cu 농도의 변화와 전위

밀도의 변화 만을 고려하여 나타내었다. 즉 weld에
서는 전위밀도가 1/10로 감소하는 것으로 계산하였

다. 이것은 미세구조나 제조공정 등의 변수는 현재 

모델링에서 암시적으로(implicitly) 구현되어 명백한 

파라미터로 나타나지는 않기 때문이다. Fig. 6에서 

볼 수 있듯이, 계산된 결과는 조사재의 특성상 큰 편차

에도 불구하고 상당히 유사하게 측정 결과를 재현하고 

있다. Weld 재료의 경우, base 재료에 비하여 오히려 Δ
YS이 낮았는데, 이는 한빛2호기 weld의 경우, base 보다 

낮은 Cu 조성을 가지기 때문이다 (0.028 wt%). 
Fig. 7은 고리1-4호기, 한빛1-2호기, 영광 1-2호기 

등 총 12기의 경수로 base 재료 및 weld 재료에서 측

정한 감시시험 시편의 ΔYS을 전산모사에 의한 계산

값과 비교한 그림이다. 각각의 발전소는 운전온도, 
조사조건, 재료의 Cu 조성이 각각 다르기 때문에 전

산모사 계산값을 위한 입력자료도 변화시키며 계산

하였다. Weld 자료 중에 매우 큰 ΔYS를 보이는 포인

트를 관찰할 수 있는데, 이는 고리1호기 weld에서 측

정된 자료로 다른 시편과 달리 매우 높은 Cu량, 0.22 
wt%를 함유하고 있어서, CRP에 의한 심각한 조사경

화가 발생했기 때문이다.
Table 2는 계산된 ΔYS와 측정된 ΔYS간의 회귀분

석을 한 결과를 나타난 것으로, 비례상수 B는 0.99이
고 결정계수는 0.61이었다. 결정계수 R2가 1에 근접

할 수록 모델은 높은 예측력을 가지게 된다. 결정계

수가 상대적으로 낮게 나온 데에는 감시시험 결과의 

특성상 시편 별로 높은 편차를 지니기 때문이다. 대
조적으로 비례상수는 거의 1에 근접하였으며, 이는 

계산을 통한 예측이 실험값에 비하여 특별히 과도하

거나 과소하게 나타나지 않았음을 의미한다. 그림에

서, base 재료의 ΔYS 계산값은 ΔYS 측정값에 비하

여 약간 큰데 비하여, weld 재료의 경우 ΔYS 계산값

이 ΔYS 측정값보다 약간 작았다. 이러한 경향은 경

향은 본 연구에서 사용된 모델링이 base와 weld간의 

차이를 Cu 조성만의 차이로 단순화한 것에 기인한 

것이며, 이를 개선하기 위해서는 미세구조의 영향을 

고려한 모델링이 필요하다. 

3.4 TTS 변화량 예측

압력용기강에서 조사경화와 조사취화는 서로 상

관관계가 관계가 있으며, 한국 경수로에서는 ΔYS와 

TTS간에 아래의 관계식이 존재하는 것으로 분석되

었다18).

TTS ≈ (0.49˚C/MPa)･ΔYS  (in base metal)     (8)

TTS ≈ (0.58˚C/MPa)･ΔYS  (in weld metal)     (9)

위의 관계식을 이용하여 전산모사로 계산된 ΔYS
를 TTS를 변화하여 조사에 따른 영향을 평가하였다.

Fig. 8 TTS change with increasing irradiation time in 
YG 2. The copper content was 0.047wt% in the 
base steel, and 0.028wt% in the weld, respectively

Fig. 9 Scatter plot of calculated TTS and measured 
TTS in Korean LWRs

Table 3 Linear Fitting Result between the Calculated 
and Measured TTS

Parameter Value Error

A -0.17 3.09

B 1.14 0.09

R2 0.62
*Model equation: Measured TTS=A+B×(Calculated TTS)



120 이경근 · 권준현

Transaction of the KPVP, Vol. 10, No. 1

Fig. 8은 한빛2호기에서 추정된 TTS와 측정된 

TTS 간의 비교를 나타낸 그림이다. 추정된 TTS와 

측정된 TTS 간의 차이는 ΔYS결과에 비하여 더욱 편

차가 큰 것으로 보인다. 하지만, 조사량에 따른 전체

적인 증가 양상은 어느 정도 일치하는 것으로 보인

다. Fig. 9에 12기의 한국 경수로에서 측정한 TTS 결
과와 TTS 추정값과의 상관관계를 나타내었다. Base 
재료의 경우, 추정된 TTS가 측정된 TTS에 비하여 

하단에 존재하였으며, weld 재료의 경우, 반대의 거

동을 보였다. 측정값과 추정값 간의 상관관계는 표 3
에 요약하였다. 비례계수는 1.14까지 올라갔는데, 이
는 같은 조건에서 추정값 보다 측정값이 더 높게 나

오는 것으로, 추정치가 TTS를 과소평가한다는 것을 

의미한다. 이와 같은 경향은 매우 높은 TTS를 보이

는 고리1호기 weld의 결과가 전체 통계값에 상당한 

영향을 미쳤기 때문으로 보인다. 결정계수는 ΔYS 
결과와 유사하였다.
본 예측 결과는 실제 결과를 완전하게 재현하지는 

못하였지만, 멀티스케일 모델링을 이용하여 압력용

기 재료의 조사손상을 정량으로 예측하는데 유용하

게 사용될 수 있음을 알 수 있다. 장기 예측력과 정

밀도를 높이기 위해서는 미세구조를 고려한 진보된 

모델과 파라미터가 필요할 것으로 사료된다. 

4. 결 론

멀티스케일 모델링 중 분자동력학과 반응속도론

을 이용하여 압력용기강의 조사경화와 조사취화에 

대하여 모델링을 구현하였다. 모델을 통하여 계산된 

결과를 한국 경수로의 감시시험 결과와 상호 비교하

여 그 상관관계를 분석하였다. 항복응력 변화량의 

경우, 모델을 통한 계산값이 측정값을 상당히 유사

하게 재현하였다. TTS의 경우, 추정된 값이 실험값

보다 과소하게 나타났다. 정량분석의 정밀도를 높이

기 위해서는 미세구조를 고려한 추가적인 모델링이 

필요하다 
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