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Abstract − Adhesion force of nanomaterials such as nanoparticle, nanowire, and nanorods should be sig-

nificantly considered for its mechanical applications. However, examination of the adhesion force is limited since

it is technically challenging to carry out experiments with such small objects. Therefore, in this work, molecular

dynamics simulation (MDS) was conducted to determine the adhesion force between a nanowire and a flat sur-

face, which could not be readily assessed through experiments. The adhesion force of a cylindrical-shaped

nanowire was assessed by performing MDS and applying an equation of Van der Waals interaction. Simulation

was conducted in two steps: indentation of a spherical tip on the flat surface and indentation of a cylinder on

the flat surface, because the purpose of the simulation was comparing the results of the simulation and calculation

of the Van der Waals interaction equation. From the simulation, Hamaker constant used for the equation of Van

der Waals interaction was determined to be 2.93 °ø 10?18 J. Using this constant, the adhesion force of the nanow-

ire on the flat surface was readily estimated by calculating Van der Waals equation to be approximately 65~89

nN with respect to the diameter of the nanowire. Moreover, the adhesion force of the nanowire was determined

to be 52~77 nN from the simulation It was observed that there was a slight discrepancy (approximately 15~25%)

between the results of the simulation and the theoretical calculation. Thus, it was confirmed that the calculation

of Van der Waals interaction could be utilized to assess the adhesion force of the nanowire.

Keywords − nanowire (나노와이어), adhesion (응착력), molecular dynamics simulation (분자동역학 시뮬레

이션), Van der Waals interaction (반데르발스 상호작용) 

Nomenclature

F : Van der Waals interaction force (N)

(반데르발스 상호작용 힘)

A : Hamaker constant (J) (Hamaker 상수)

R : Radius of sphere (m) (구의 반지름)

D : Diameter of cylinder (m) (실린더 지름)

d : Spacing between two objects (m)

(대상간 거리)

L : Length of cylinder (m) (실린더 길이)

1. 서 론

ZnO InAs, Si, GaN, SnO, InP 등의 다양한 소재를

기반으로 하는 나노와이어는 우수한 기계, 전기, 광학

적 특성으로 인하여 많은 연구자들에게 많은 관심을 받

고 있으며, 이를 활용한 연구가 활발히 진행되고 있다.
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나노와이어는 배터리 전극, 트랜지스터, 광전/열전소자,

및 발광소자, 태양전지, 센서, 나노 제너레이터 등 다

양한 응용분야에 활용되기 위한 핵심 소재로 각광받고

있어, 수많은 연구자들에 의해 널리 연구되고 있다[1-5].

이와 같은 다양한 응용분야에 적극적으로 활용하기 위

하여, 나노와이어의 다양한 기계, 전기, 광학적 특성에

대한 연구가 진행되어 왔으며, 그 중에서도 나노와이

어의 트라이볼로지적 거동에 대한 연구 역시 점차 그

범위를 넓혀가고 있다[2, 6-8]. 나노와이어의 접촉 및

상대운동이 발생하는 응용분야의 경우, 탄성계수(elastic

modulus)와 같은 나노와이어의 기계적 특성뿐만 아니

라 마찰 및 응착력 특성을 파악하는 것이 매우 중요하

다. 그러나 지름이 수십 nm에 불과한 나노와이어의 기

계적 거동을 실험적으로 규명하는 것은 매우 어려운

일이며 지금까지 발표된 나노와이어의 기계적 거동은

대체로 ‘most-bent state’를 바탕으로 한 마찰력 및 탄

성계수의 이론적 획득이나, buckling 테스트를 통한 측

정 등, 제한적인 영역에 그치고 있으며, 원자현미경

(atomic force microscopy)을 이용한 동마찰력 및 전

단응력에 대한 연구 역시 일부 연구자들을 통해 진행

되고 있다[9-11]. 

나노물질의 거동은, 무게로 인한 관성의 영향보다는

표면에서 발생하는 상호작용이 지배적인 영향을 발휘

하며, 이 과정에서 매우 중요하게 작용하는 현상으로

특히 응착력을 꼽을 수 있다. 응착력은 나노와이어의

마찰력에 매우 큰 영향을 미치는 원인이며, 나노와이

어와 표면 사이의 접촉거동 역시 응착력에 의하여 발

생한다고 할 수 있다. 따라서, 나노와이어와 표면사이

에 발생하는 응착력의 정량적 평가가 요구된다. 단일

나노와이어와 바닥면의 응착력에 대해 평가한 기존의

연구는 거의 찾아보기 어려우며, 가장 최근에는 Kim

(2013)이 발표한 Van der Waals 상호작용 힘을 고려

한 평가방법을 들 수 있는데, 이 연구에서는 나노와이

어에 의해 발생하는 응착력을 간접적인 방법을 이용하

여 추정하였다[5]. 그러나, 해당 연구에서는 간접적 평

가방법 및 해당 방법으로 획득된 추정값의 타당성에

대한 검증이 충분히 이루어지지 않았고, 그 외의 다른

연구를 살펴보더라도, 나노와이어의 응착력을 측정할

수 있는 방법에 대한 논의가 매우 부족한 실정이다.

앞서 언급한 바와 같이 나노와이어는 매우 작은 크기

로 인하여, 실험적으로 직접 거동을 규명하는 것이 매

우 어렵다. 이러한 물리적 한계를 극복하고, 더 나아가

서 나노스케일의 근본적 현상을 이해하기 위하여 널리

사용되는 기법으로는 분자동역학 시뮬레이션을 예로

들 수 있다. 분자동역학 시뮬레이션은 실험으로 규명

하기 어려운 나노스케일의 기계적, 화학적 거동을 시

각화하기에 매우 유용한 도구로 널리 활용되고 있으며,

다양한 물리적 특성을 정량화 하여 분석에 활용할 수

있으므로 본 연구의 목적에 부합한다고 할 수 있다

[12, 13]. 따라서, 본 연구에서는 나노와이어의 응착력

을 직접 획득할 수 있는 분자동역학 시뮬레이션 기법

을 활용하여 간접적 응착력 측정방법의 타당성을 검증

하고자 한다. 

2. 연구의 개요

본 연구의 목표는 실험을 통하여 직접적으로 구하기

어려운 나노물질의 응착력을 간접적으로 획득하기 위

한 방법의 타당성을 제시하는 것이다. 

우선 Kim의 연구를 살펴보면 다음과 같은 방법을

통하여 나노와이어의 응착력을 실험 및 이론식의 계산

을 통해 간접적으로 획득하였다. 해당 연구에서는 나

노와이어와 접촉하는 바닥면과 AFM의 탐침 소재가

모두 표면에 자연적인 산화막이 형성된 실리콘이라는

점에서 착안하여, 나노와이어와 바닥면, 나노와이어와

탐침사이의 상호작용이 동일한 것이라고 가정하고 분

석을 수행하였는데, 그 방법은 다음과 같다.

우선 AFM을 이용하여 Si 팁과 나노와이어 사이의

응착력을 측정하였다. 이 때의 응착력 값을 Van der

Waals 상호작용 식에 대입하여 Hamaker 상수를 획득

한 뒤, 다시 이 상수값을 실린더와 평면사이의 Van der

Waals 상호작용 식에 대입하여 나노와이어와 Si 바닥

면 사이의 응착력을 계산하였다[5]. 

그러나 이러한 방법이 실제로 타당성을 지니는 지에

대해서는 검증이 이루어지지 않았으므로, 본 연구에서

는 응착력을 직접 계산할 수 있는 분자동역학 시뮬레

이션을 활용하고자 하였다. Kim 의 연구에서 AFM을

이용해 응착력을 획득한 부분을 본 연구에서는 분자동

역학 시뮬레이션으로 대체하여 압입시뮬레이션을 수행

하고, 이 때 발생하는 응착력 값을 Van der Waals 상

호작용 수식에 대입하여 팁과 바닥면 사이의 Hamaker

상수를 획득하고자 하였다. 본 연구에서는 팁과 나노

와이어가 동일한 소재로 설정되었으므로, 이렇게 획득

된 Hamaker 상수값을 나노와이어와 바닥면 사이에 적

용하더라도 무리가 없다고 가정할 수 있다. Hamaker

상수값을 실린더와 평면사이의 Van der Waals 상호작
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용 식에 대입함으로써, 이론적으로 나노와이어와 바닥

면 사이에서 발생하는 응착력을 계산할 수 있다. 한편,

이론적으로 계산된 값의 타당성을 확인하기 위하여, 실

린더 형태의 나노와이어를 직접 모델링하고, 나노와이

어를 표면으로부터 떼어낼 때 발생하는 응착력을 시뮬

레이션을 통하여 직접적으로 획득함으로써, 이론과 시

뮬레이션의 결과를 상호 비교할 수 있다. 이러한 연구

의 개요가 Fig. 1에 잘 나타나 있다. 만일, 시뮬레이션

의 결과값과 이론식의 계산결과, 두 값의 경향이 유사

하게 나타날 경우 나노와이어와 같은 매우 작은 물질

의 응착력을 구하기 위한 Kim의 연구에서 사용된 간

접적인 방법이 충분한 타당성을 지닌다고 할 수 있을

것이다. 

3. 시뮬레이션 방법

3-1. 시뮬레이션 모델수립

본 연구에서는 분자동역학 시뮬레이션 기법을 활용

하여 실제 실험으로 측정하기 어려운 실린더 형태의

나노와이어와 표면 사이의 응착력을 측정하고자 하였

다. 나노와이어의 경우 지름이 약100 nm 이하, 길이

는 수백~수천 nm 수준에 불과하여 AFM과 같은 정밀

측정장비를 이용하더라도 응착력을 측정하는 것이 매

우 어렵다. 따라서 시뮬레이션을 이용하여 그 값을 예

측하는 것이 가장 합리적인 방법이라고 할 수 있다. 

분자동역학 시뮬레이션을 수행하기 위하여 우선 두

가지의 모델을 Fig. 2에 나타난 것과 같이 생성하였다.

첫째로는, Fig. 2(a)의 형태와 같이 일반적인 AFM을

이용한 실험조건을 모사하기 위하여 반구형의 팁과 평

평한 표면을 생성하였다. 반구형의 팁은 보통의 실리

콘 탐침의 끝단의 형상을 나타내는 것으로 시뮬레이션

속도를 고려하여 반지름을 5.4 nm로 설정하였고 소재

로는 Si를 적용하였다. 탐침 중심부에 가까운 원자들

의 경우, 표면과의 거리가 상대적으로 멀기 때문에 응

착력의 발생에 미치는 영향을 무시할 수 있으므로 모

델에서 제거하였다. 이 때, 제거하는 원자는 반구형 모

델의 표면에서부터의 거리가 포텐셜 함수 (potential

function)의 cut-off 거리보다 먼 경우에 해당한다. 

Si 탐침모델과 상호작용 할 바닥면은 FCC 금속표면

을 가정하였으며 크기는 약 15 × 15 × 3.5 nm로 설정하

였다. 본 연구에서는 특정 소재에 대한 응착력을 알아

보고자 하는 것이 아니므로, 시뮬레이션의 속도 및 편

의를 고려하여 Ag원자로 이루어진 단결정 기판을 사

용하였다. 

두 번째 모델로는 나노와이어의 거동을 모사하기 위

한 것으로 Fig. 2(b)와 같이 실린더 형상의 나노와이어

를 평평한 FCC 표면 위에 위치시켰다. Si 나노와이어

의 지름은 11, 15, 20 nm로 3가지 다른 크기를 갖도

록 하였고, 축방향(Y방향) 길이는 6.5 nm로 생성하였

다. FCC 금속표면의 크기는 23 × 6.5 × 3.5 nm로 설정

하였다. 

3-2. 시뮬레이션 조건

원자의 상호작용 및 거동을 모사하기 위해 각기 다

른 포텐셜 함수가 적용되었다. Si 탐침 및 나노와이어

의 경우, 격자구조 (lattice structure)는 실리콘 결정구

조를 따르지만 시뮬레이션의 편의를 위하여 강체로 규

정되었기 때문에 포텐셜 함수는 적용하지 않았다. Ag

원자간의 상호작용을 모사하기 위하여 Morse 포텐셜

함수를 적용하였고, Si원자와 Ag 원자 사이의 상호작

용을 모사하기 위해서 Lennard-Jones(LJ) 포텐셜 함수

Fig. 1. Schematic of verification and analysis using equation

of Van der Waals interaction.

Fig. 2. Atomic modeling for (a) Si tip – FCC substrate and

(b) Si nanowire – FCC substrate interaction.
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를 활용하였다. 포텐셜 함수에 적용되는 포텐셜 변수

(potential parameter)는 기존에 발표된 논문의 값을 참

조하여 적용하였다[14].

분자동역학 시뮬레이션에서 경계조건을 설정하는 것

은 시뮬레이션의 효율 및 신뢰도에 많은 영향을 미친

다. 실제 나노와이어의 길이와 지름을 그대로 반영하

여 모델링 및 시뮬레이션을 수행할 경우 시뮬레이션

시간이 지나치게 길어질 수 있으므로, 본 연구에서는

주기경계조건(periodic boundary condition)을 Y축 방

향으로 설정하여 Fig. 2(b)에 나타난 것과 같이 나노와

이어의 길이는 상대적으로 짧게 모델링 하더라도 효과

적으로 시뮬레이션을 수행할 수 있도록 하였다. 

이렇게 설정된 조건을 바탕으로 시뮬레이션은 다음

의 Fig. 3에서 나타나는 것과 같은 순서를 따라 진행

되었다. 우선 압입 시뮬레이션을 수행하기 전 원자모

델의 적절한 초기조건을 조성하기 위하여 시뮬레이션

시간 기준으로 40 ps 동안 안정화 과정(relaxation)을

거쳤다. 시뮬레이션을 진행하는 동안 온도는 300 K으

로 고정되었으며, 온도 제어를 위하여 Nose-Hoover

thermostat을 적용하였다. 안정화가 종료된 후 표면으

로의 압입은 표면의 변형을 야기하지 않을 정도의 경

미한 수준으로 100 nN 이하의 수직하중이 발생되는

시점까지 진행하였고, 이 때 압입 속도는 6 nm/ns로

설정하였다. 압입을 종료한 뒤에는 다시 급격한 변화

에 의한 시뮬레이션 오류를 막기 위하여 40 ps의 안

정화 과정을 다시 수행하였다. 그리고, 이어서 팁을 표

면에서부터 들어올리는 제거과정 (unloading)을 진행하

여 팁과 표면 사이에 발생하는 응착력을 측정하였다. 

4. 시뮬레이션 결과 및 분석

4-1. 압입-제거 시뮬레이션

본 연구에서는 앞서 설명한 바와 같이 두 가지의 시

뮬레이션이 수행되었다. 첫째는 Si tip을 이용하여 표

면의 응착력을 측정하는 AFM 시험을 모사하고

Hamaker 상수를 획득하기 위한 것이며, 둘째는 실린더

형태의 나노와이어에 의하여 발생하는 응착력의 크기

를 추정하기 위한 것이다.

우선 Si tip과 FCC구조의 바닥면 사이에서 나타나

는 응착력의 값을 확인하기 위하여 압입 및 제거과정

을 수행하고, 이 때 팁에 인가되는 수직하중의 크기를

측정하였다. 다음의 Fig. 4는 그 결과 나타나는 수직하

중의 그래프이다. 팁의 초기 위치를 0 nm로 간주하고,

압입 깊이가 증가함에 따라 팁이 표면에 점차 가까워

지는 한편, 두 표면 사이에서 발생하는 상호작용에 의

하여 인력(attractive force)이 발생하는 것을 확인할 수

있다. 이어서 압입 깊이가 더 증가하게 되면 원자들

사이의 간격이 줄어들게 되면서 척력이 발생하며, 수

직하중 값이 음수에서 양수로 바뀌게 되는데, 표면의

손상을 방지하기 위하여 수직하중이 100 nN에 도달할

때 압입 시뮬레이션을 중지하고, 40 ps 동안 안정화 과

정을 거친 뒤에 다시 팁을 표면으로부터 제거하는 과

정을 거쳤다. 그 결과 Fig. 4에서 나타나듯, 압입 과정

에서 나타난 수직하중-압입 깊이의 그래프와 동일한 선

도를 따라 팁의 제거과정이 진행되는 것을 확인할 수

있는데, 이러한 현상은 바닥 면에 소성변형이 전혀 일

어나지 않은 탄성거동에서 볼 수 있는 모습이다. 제거

과정에서 수직하중이 최소값(최대의 인력상태)을 나타

내는 것을 팁과 바닥 면 사이의 응착력이라고 간주할

수 있는데, 본 시뮬레이션에서는 그 값이 약 25 nN

으로 나타나는 것을 확인하였다. 끝단 유효반경이 수

십 nm 수준의 날카로운 AFM 탐침을 이용한 일반적

인 응착력 시험에서는, 시험조건과 표면의 상태에 따

라 다르지만, 수 nN에서 수십 nN 수준의 응착력이

나타난다는 것이 여러 연구를 통하여 잘 알려져 있는

데, 예를 들어 Sedin(2000)의 연구를 살펴보면 유효반

경 20~40 nm의 Si3N4 탐침을 이용하여 공기중에서

Fig. 3. Procedure of simulation.

Fig. 4. Normal force applied to Si tip during load-

unload simulation.
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silicon, mica, quartz 등의 표면의 응착력을 측정한 결

과 15~30 nN 가량의 값을 갖는다는 사실을 발표한

바 있다[15]. 본 연구에서 획득된 값 또한 유사한

수준의 응착력이 나타남을 확인할 수 있었으나, 시뮬

레이션에서 활용된 Si 팁 모델의 유효반경이 5.4 nm

인 것을 고려하면, 기존의 실험을 바탕으로 발표된

값에 비하여 응착력의 값이 다소 높다고 판단될 수

있다. 그러나, 이러한 경향은 실험값이 일정한 수준

의 표면조도를 갖는 표면을 공기중에서 획득된 것이

며, 본 연구의 시뮬레이션 결과가 진공상태 및 이상

적인 표면조도 조건에서 수행된 사실을 고려할 경우,

충분히 납득할 수 있는 수치로 판단된다. 실제로, 공

기중에 노출된 표면이 오염물질에 의하여 응착력이

감소하는 경향은 기존의 다양한 실험으로 규명된 바

있다[16]. 

Fig. 5는 지름 11 nm의 나노와이어를 이용하여 압입

-제거 시뮬레이션을 수행하였을 때 획득되는 압입깊이

에 따른 수직하중의 그래프이다. Si 팁의 시뮬레이션

의 경우와 마찬가지로 압입과 제거시의 하중-압입깊이

곡선이 일치하는 모습을 나타내어 바닥면의 소성변형

이 전혀 일어나지 않았음을 알 수 있고, 이 때 나타나

는 응착력의 값은 나노와이어 모델의 지름을 11, 15,

20 nm로 변경시킴에 따라 각각, 52, 64, 77 nN으로

나타나는 것을 확인할 수 있었다. 

4-2. Van der Waals 상호작용 이론 분석

시뮬레이션을 이용하여 획득된 정보를 활용하여 기

존에 제시된 이론을 바탕으로 한 계산결과와 상호비교

하기 위하여 다음과 같은 Van der Waals 상호작용

힘 수식을 적용하였다[17].

(1)

(2)

수식 (1)과 (2)는 각각 sphere-plane, cylinder-plane

에 대한 Van der Waals 상호작용 힘을 나타내며 이

때, Si tip 및 Si 나노와이어의 응착력을 측정하는 과

정은 동일한 소재의 조합과 동일한 환경에서 진행되었

다고 할 수 있으므로, 위의 수식에서 소재의 특성과

측정환경에 종속변수인 Hamaker 상수 A는 서로 같다

고 할 수 있다. 

두 물체 (sphere-plane 혹은 cylinder-plane)의 거리

인 d 값은 분자동역학 시뮬레이션에 적용한 포텐셜 함

수의 평형거리 (equilibrium length) 값을 적용하였으며

그 값은 0.32 nm 이다. 

실제 실험을 통해 나노와이어의 응착력을 예측한

Kim의 논문에 따르면, AFM을 이용하여 force-distance

(F-D) 커브를 측정하고 이 값을 바탕으로 Hamaker 상

수를 구한 뒤, 나노와이어에 의한 응착력 F를 수식

(2)에 Hamaker 상수를 대입하여 이용하여 나노와이어

의 응착력을 간접적으로 추정하는 방법을 이용하고 있

는데, 본 연구에서는 AFM을 이용하여 Hamaker 상수

를 구하는 과정을 시뮬레이션으로 대체하고, 나노와이

어의 응착력을 구하는 과정에서의 타당성을 알아보고

자 하였다[5].

Si tip-FCC 바닥면의 압입 시뮬레이션 결과값을 바

탕으로 Van der Waals 상호작용 힘 수식을 계산한 결

과 Hamaker 상수값은 2.93 × 10−18 J로 확인되었다. 일

반적으로 실험 및 이론을 바탕으로 한 계산값에서는

F
AR

6d
2

-------=

F

L
---

AD
1 2⁄

16d
5 2⁄

-------------=

Fig. 5. Normal force applied to Si nanowire with

diameter of 15 nm during load-unload simulation.
Fig. 6. Adhesion force of nanowire obtained from theory

and simulation with respect to diameter of nanowire.
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상수가 10−19~10−20 J 수준으로 나타난다는 사실을 고려

해보면, 분자동역학 시뮬레이션의 경우 매우 평탄한 표

면 조도 및 오염 및 흡착물질이 없다는 매우 이상적인

조건에서 수행되었으므로 이러한 관점에서 Hamaker

상수가 다소 높게 나타나는 현상을 이해할 수 있다

[18]. Hamaker 상수값은 상호작용하는 두 물체의 매질

에 따라 그 값이 크게 변화하는 것이 잘 알려져 있는

데, 진공일 때와 매질이 공기일 경우 상수값의 차이가

3~20배가량 차이가 난다는 사실이 알려져 있다[19]. 기

존의 문헌을 살펴보면 금속류의 경우 대체로 Hamaker

상수값이 3~5 × 10−19 J로 나타나며, 매질이 공기일 때

이러한 값을 갖는 것이 알려져 있으므로, 본 연구에서

획득한 약 3 × 10−18 J의 값은 진공상태 및 결함이 없

는 완벽한 결정구조등의 조건을 고려할 때 합당한 수

준이라고 판단할 수 있다[20, 21]. 

이렇게 구한 Hamaker 상수값을 다시 cylinder-plane

의 Van der Waals 상호작용 수식에 대입하여 계산한

결과, Si 나노와이어의 이론적인 응착력은 Fig. 6에 나

타나는 것과 같이 지름에 따라 각각 약 66, 78, 89 nN

으로 확인되었다. 앞서 언급한 Kim 의 연구에서는 길

이가 950 nm인 ZnO 나노와이어의 응착력을 670 nN

으로 예측하였는데, 단위길이당 힘으로 상호 비교해보

면, 본 시뮬레이션의 결과값이 상대적으로 더 크게 나

타남을 알 수 있다[5]. 이는, 앞서 언급한 바와 같이

진공상태 및 결함이 없는 완벽한 결정구조등의 조건에

의한 영향으로 Hamaker 상수값이 상대적으로 크기 때

문에 나타나는 결과로 판단되며, 이를 바탕으로 나노

와이어의 응착력을 예측하는 과정에서 AFM 탐침을

이용하여 획득하는 응착력의 수준이 예측값에 큰 영향

을 미치게 됨을 유추할 수 있다. 

한편, Van der Waals 상호작용 수식을 통해 획득한

값은 시뮬레이션에서 확인된 52, 64, 77 nN에 비하여

약 15~25% 더 높은 값으로서 나노와이어의 지름이

증가함에 따라 시뮬레이션과 이론값의 오차는 점차 감

소하는 것을 발견할 수 있었다. 

이러한 차이가 나타나는 이유로 다음과 같은 점을

들 수 있다. 우선 시뮬레이션 모델의 형상과 크기에서

오는 오류이다. 시뮬레이션 모델은 격자구조를 갖고 있

어 불연속적인 형태를 지니고 있는 것에 비하여 Van

der Waals 상호작용 수식은 대상물체를 완전한 구형

및 실린더 형태로 간주하고 있다. 따라서 이러한 형상

의 차이에서 오는 오류가 필연적으로 계산 결과에 영

향을 미치게 될 것임을 예측해볼 수 있다. 다시 말해

서, Van der Waals 상호작용의 계산식은 대상을 연속

체로 가정하고 있는 것에 비하여 분자동역학 시뮬레이

션의 모델은 불연속적인 원자의 집합으로 이루어져 있

기 때문에, 부드러운 곡선의 경계선을 가질 수 없다.

뿐만 아니라, 본 시뮬레이션의 실린더 모델은 이상적

인 크기의 실린더 경계선의 내부에 존재하는 원자들로

구성되어 있다. 이러한 경우, 이상적인 모델보다 다소

작은 크기의 실린더 모델이 형성될 수 밖에 없으며,

그로 인하여 이론식보다 작은 응착력이 나타난다고 볼

수 있다. 또한, 모델의 크기가 작아질수록 이상적인 실

린더의 형태와 비교하여 격자의 경계부위의 단차에 의

한 오류가 커지게 된다고 추정할 수 있다. 이러한 추

정은, 나노와이어의 지름이 증가함에 따라 오차가 감

소하는 경향을 토대로도 뒷받침 할 수 있다. 

두 번째로는 소재의 변형이 미치는 영향이다. Van

der Waals 상호작용의 계산에는 소재의 변형이 고려되

지 않고 있으나, 본 연구에서는 바닥면의 변형을 허용

하여 계산을 수행하였다. 접촉지점에서 국부적인 변형

으로 인하여 응착력의 변화가 야기되었을 가능성을 제

기할 수 있다. 

이러한 오차에도 불구하고, 나노스케일에서 일어나

는 현상임을 고려할 때, 시뮬레이션과 이론식 계산결

과의 차이는 크지 않다고 할 수 있으며, 이 결과를 바

탕으로 나노물질의 간접적 응착력 계산방법이 타당성

을 지니고 있음을 확인할 수 있었다. 

5. 결 론

분자동역학 시뮬레이션 기법을 활용한 실린더 형태

의 나노와이어의 응착력 평가 및 Van der Waals 상

호작용 이론분석을 통한 비교결과는 다음과 같다.

1. 지름 10 nm를 갖는 Si 팁과 바닥면 사이의 응착

력을 압입-제거 시뮬레이션을 수행하여 측정한 결과,

약 25 nN의 값을 갖는 것을 확인하였으며, 이 값을

이용하여 Van der Waals 상호작용 힘 수식을 계산한

결과 Hamaker 상수는 2.93 × 10−18 J로 나타났다.

2. 지름 11, 15, 20 nm의 나노와이어의 응착력을 분

자동역학 시뮬레이션과 Van der Waals 상호작용 힘에

대한 수식을 이용하여 측정한 결과, 약 50~90 nN의 응

착력을 나타내는 것을 확인하였으며, 시뮬레이션과 이

론식 계산의 오차는 약 15~25% 임을 알 수 있었다.

3. 시뮬레이션과 이론식의 오차는 원자구조 모델링

의 불연속성 및 소재의 변형과 같은 요소에서 비롯된
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것으로 추정되지만 나노와이어의 크기가 증가함에 따

라 그 오차의 비율이 점차 감소하는 것을 발견하였다.

이러한 결과를 바탕으로, 나노와이어와 같은 매우 작

은 크기를 갖는 나노물질의 응착력을 평가하기 위한

방법으로 AFM을 이용한 간접적 방식이 충분한 타당

성을 갖는다는 사실을 확인할 수 있었다. 즉, 나노물질

의 응착력을 평가하기 위하여 직접적으로 나노물질과

대상물질에 대한 실험을 하는 것이 아닌, 나노와이어

에 대하여 AFM을 이용한 단순한 압입시험 만으로도

비교적 높은 신뢰성을 갖는 응착력 값을 유추해낼 수

있음을 의미한다. 

향후, 보다 높은 정확성을 갖춘 분석을 수행하기 위

해서는 시뮬레이션의 스케일을 확장하여 한층 더 큰

모델을 적용할 필요가 있으며, 보다 현실적인 조건을

도입하기 위하여 표면의 거칠기를 반영한 모델링을 수

행할 필요가 있다. 이러한 추가적인 연구가 성공적으

로 수행될 경우 나노물질의 응착력을 평가하고 예측할

수 있는 간단하고 높은 신뢰성을 갖는 방법을 제시함

으로써 나노스케일의 기계적 거동연구에 널리 활용될

수 있을 것으로 판단된다. 
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