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Abstract : The overall reaction rate of fuel cell is governed by oxygen reduction reaction (ORR) in the cathode due to its slowest 
reaction compared to the oxidation of hydrogen in the anode. The ORR efficiency can be readily evaluated by examining the 
adsorption strength of atomic oxygen on the surface of catalysts (i.e., known as a descriptor) and the adsorption energy can be 
controlled by transforming the surface geometry of catalysts. In the current study, the effect of the surface geometry of catalysts 
(i.e., strain effect) on the adsorption strength of atomic oxygen on platinum catalysts was analyzed by using density functional theory 
(DFT). The optimized lattice constant of Pt (3.977 Å) was increased and decreased by 1% to apply tensile and compressive strain 
to the Pt surface. Then the oxygen adsorption strengths on the modified Pt surfaces were compared and the electron charge 
density of the O-adsorbed Pt surfaces was analyzed. As the interatomic distance increased, the oxygen adsorption strength became 
stronger and the d-band center of the Pt surface atoms was shifted toward the Fermi level, implying that anti-bonding orbitals were 
shifted to the conduction band from the valence band (i.e., the anti-bonding between O and Pt was less likely formed). Consequently, 
enhanced ORR efficiency may be expected if the surface Pt-Pt distance can be reduced by approximately 2~4% compared to the 
pure Pt owing to the moderately controlled oxygen binding strength for improved ORR.
Key Words : Fuel Cell, Oxygen Reduction Reaction (ORR), Platinum (Pt) Catalysts, Density Functional Theory (DFT)

요약 : 연료전지에서의 전체 반응 속도는 산화전극에서 일어나는 수소산화반응에 비해 그 반응 속도가 현저히 느린 환원전

극에서의 산소환원반응(oxygen reduction reaction, ORR)에 의해 결정된다. ORR 효율성 평가를 용이하게 하는 지표(descriptor)
로서 촉매 표면에서의 산소원자 흡착강도를 활용하는데, 산소흡착강도는 촉매 표면의 기하학적 구조 변형에 따른 전자구조
를 변형함으로써 조절할 수 있다. 이에 본 연구에서는 백금 표면의 원자모델을 이용하여 표면의 기하학적 구조가 산소흡착
강도에 미치는 영향과 그 원인을 밀도범함수이론(density functional theory, DFT) 계산을 통해 분석하였다. 먼저, 기하학적 구
조를 인위적으로 변형시킨 Pt(111) 표면에서의 산소흡착반응을 밀도범함수이론 계산을 이용해 분석함으로써 기하학적 구조 
변화가 산소흡착강도에 미치는 영향(strain effect)을 확인하였다. 최적화한 Pt 격자상수(3.977 Å)에 ±1% 간격의 변화율을 적
용하고 각 변화율마다의 산소흡착강도를 계산하였는데, Pt-Pt 원자 간 거리가 멀어질수록 산소흡착강도가 강해지는 것을 확
인하였다. 이는 원자 간 거리가 증가할수록 d-band center가 페르미 준위(Fermi level)쪽으로 이동하게 되며, 이로써 일부 반결
합 오비탈(anti-bonding orbitals)에 전자가 채워지지 않기 때문에 전체적으로 반결합 오비탈이 형성될 가능성이 적어지기 때문
이다. 결과적으로, 순수한 백금이 가진 격자상수(3.9771 Å) 보다 약 2~4% 작은 백금 표면 격자크기를 가질 수 있도록 유도
할 수 있다면 산소흡착강도가 적절히 약하게 조절될 수 있으며, 이는 순수한 백금보다 더 향상된 ORR 성능을 가진 촉매물질 
개발 연구를 위한 기초자료로서 활용할 수 있을 것이다.
주제어 : 연료전지, 산소환원반응, 백금 촉매, 밀도범함수이론

1. 서 론

산업화 이후 에너지 수요는 꾸준히 증가해왔고 소비되는 

에너지의 상당부분이 화석연료에 의존해왔다. 지난 40여 년

간 세계 1차 에너지 총 소비량(Total Primary Energy Supply, 
TPES)은 1971년 55억 TOE에서 2011년 131억 TOE로 2배 

이상 증가했다. 세계 전력 생산량은 1971년 5,245.8 TWh 
(Tera watt hours)에서 2011년 22,125.8 TWh으로 연평균 

3.7% 증가하였는데, 이 중 화석연료에 의한 비중은 1971년 

74%에서 2011년 68%으로 소폭 감소했지만 여전히 화석연

료에 대한 의존도가 높은 것을 알 수 있다.1) 화석연료에 의

존한 에너지 생산은 크게 두 가지 문제를 내포한다. 첫째는 

점차 원유의 수요량 확보가 어려워진다는 것이며, 둘째는 

지구온난화를 촉진한다는 것이다. 이 두 가지 문제점은 인

류의 지속적인 발전을 위해서는 반드시 해결해야 할 과제

이며, 문제 해결을 위해서는 지속적이면서도 공해 발생이 

적은 대체 에너지의 개발이 필수적이다.
연료전지 기술은 에너지 생산 효율이 높고, 공해가 거의 

없어 친환경 차세대 에너지원으로 주목 받아왔다.2) 연료전

지 기술은 수소 연료가 전기화학반응을 거쳐 물로 전환될 

때 에너지가 발생하는 것을 근간으로 한다. 연료전지의 원

리는 다음과 같다. 산화전극(연료극)에 주입된 수소가 수소 
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이온(H+)과 전자(e-)로 분리되고 환원전극(공기극)에서 주입

된 공기로부터 산소이온과 전자가 분리된다. 이때 분리된 

전자의 이동으로 전기가 발생하게 되고 수소와 산소가 만

나 물이 생성되면서 열을 발생시킨다(식 (1), (2)).3,4) 전기 

발생 효율은 30~40%, 열효율은 40% 이상으로 총 70~80%
의 높은 효율을 갖는다.

산화전극(음극): H2 → 2(H+ + e-) (1)

환원전극(양극): 


O2 + 2(H+ + e-) → H2O (2)

반응 과정 중에 에너지 벽이 존재하기 때문에 반응 효율

을 높이기 위해서 촉매가 필요하며, 주로 백금 촉매를 사용

하고 있다. 백금 촉매는 그간의 많은 연구를 통해 그 촉매

효과의 우수성이 입증되었지만, 비싼 가격으로 인해 상용

화가 되기엔 아직 어려움이 있다. 때문에 연료전지가 상용

화되기 위해서는 백금 촉매만큼 성능이 우수하면서도 가격

이 저렴한 촉매의 개발이 필요하다.5,6) 이를 위해서는 먼저 

연료전지의 전기화학반응과 촉매의 구조적 특성에 대한 이

해가 선행되어야 한다.
연료전지의 반응 효율은 환원전극에서 일어나는 산소환

원반응(oxygen reduction reaction, ORR)이 얼마나 잘 일어

나는가에 달렸다. 그 이유는 산화전극에서의 수소산화반응

에 비해 그 반응 속도가 상대적으로 매우 느리기 때문에 연

료전지의 전체반응속도 결정단계로 작용하기 때문이다. ORR
의 속도가 느린 주요 원인은 ORR이 여러 단계의 반응을 

거치면서 진행되는데 그 중에 에너지 벽이 높은 단계가 존

재하기 때문이다. 그리고 그 에너지 벽은 ORR 단계 중 산

소 흡착 단계에서 산소가 얼마나 강하게 흡착되는지에 따

라 달라지므로, 산소흡착강도가 ORR의 효율 결정하는 중

요한 변수로 작용하게 된다.7)

앞서 언급 했듯이 단일 물질로 가장 우수한 촉매 물질은 

백금으로 알려져 있는데8) ORR 성능 향상을 위해 새로운 촉

매가 가져야 할 특성은 백금보다 산소흡착강도가 약 0.2~0.4 
eV 약할 수 있도록 유도하는 것인데,9,10) 이는 ORR의 중간

생성물인 산소원자가 다른 중간생성물로의 전환이 용이하

게 될 수 있도록 돕기 때문이다. 산소흡착강도는 촉매의 기

하학적 구조에 따라서 달라지는데, 특히 원자 간 간격을 늘

리거나 좁힘으로써 산소흡착강도를 조절할 수 있다.11) 그러

므로 ORR의 성능을 향상시킬 수 있는 최적의 산소흡착강도

를 찾고, 그러한 산소흡착반응이 일어나도록 촉매 구조를 최

적화한다면 연료전지의 효율을 높이는 데 기여할 수 있다.
이에 본 연구에서는 신소재 개발 연구에 있어 금속표면의 

전자기적 특성 및 촉매 활성도 분석에 광범위 하게 적용되

는 밀도범함수이론(density functional theory, DFT)을 활용

하여 백금 촉매에서의 산소흡착반응을 분석함으로써 촉매

의 기하학적 구조와 산소흡착강도간의 상관관계를 직접 확

인하고, 나아가 그 상관관계의 원인을 알기 위해 기하학적 

구조 변화에 따른 전자밀도 분포 및 변화를 분석했다.

2. 이론적 계산 방법

2.1. 밀도범함수이론(Density function theory, DFT) 배경

밀도범함수이론(DFT)은 물질, 분자 내부에 전자가 들어

있는 모양과 그 에너지를 양자역학으로 계산하기 위한 슈

뢰딩거 파동함수 대신 전자밀도함수를 이용한 이론이다. 
Kohn과 Sham12)이 제시한 밀도범함수이론의 주요한 핵심 

내용은 두 가지인데, 하나는 파동함수가 상태함수인 것과 

마찬가지로 그것의 제곱인 전자밀도함수 또한 시스템의 모

든 정보를 가지고 있는 강력한 상태함수라는 것이다. 또 하

나는 외부퍼텐셜(external potential)이 정해졌을 때 전자가 

바닥상태에 있다면 그 때의 에너지가 바로 바닥상태 에너

지이고, 이 값은 에너지가 최저로 낮아질 때까지 내려가서 

찾을 수 있다는 것이다. 이 방법을 적용함으로써, n개 전자 

시스템의 에너지를 구하기 위해 3n 좌표의 함수인 파동함

수로 전자 간 에너지를 일일이 수학적으로 계산해야 한다

는 시간적․기술적 한계에서 벗어나, 단지 3개의 좌표(x, y, 
z)인 전자 밀도의 범함수로 나타내어 계산을 획기적으로 

단축하였다.

2.2. DFT 계산방법 

밀도범함수이론(DFT) 계산은 Vienna ab initio simulation 
package (VASP)13~16)를 이용하여 projector-augmented wave 
(PAW)17,18) 방법으로서 원자와 전자의 구조와 에너지를 계

산하였다. 전자 교환-상관성 범함수(exchange-correlation 
functional)는 generalized gradient approximation (GGA)를 

기반으로 한 Perdew, Burke, Ernzerhof (PBE) 모델 방법으

로 계산되었다.19) Kinetic energy cutoff는 400 eV로 설정하

였고, Brillouin zone의 적분은 벌크구조와 Pt(2×2) 표면에 

대해 각각 16×16×16 그리고 8×8×1 Monkhorst-Pack20) 방법

을 사용하였다. 
산소흡착에너지(Eads)는 식 (3)와 같은 방법으로 계산하

였다.

Eads = Esubstrate+adsorbate - (Esubstrate + Eadsorbate)  (3)

여기서, Esubstrate+adsorbate는 백금표면에 산소가 흡착된 상태의 

총에너지, Esubstrate와 Eadsorbate는 각각 백금 표면과 흡착물(산
소)의 총에너지이다. 흡착에너지는 그 값이 큰 음수(-)일수

록 발열반응으로서 안정적인 결합 상태임을 의미하며, 이
는 산소흡착에너지의 음의 값이 클수록 산소흡착강도가 강

하다고 할 수 있다.
백금 촉매의 표면의 종류는 밀러지수(Miller index)21)에 따

라 대표적으로 (100), (110), (111) 3종류로 나눌 수 있는데, 
이 중 (111) 표면은 원자 간 거리가 가장 조밀한 구조로서 

열역학적으로 가장 안정된 상태이므로 백금 촉매 표면 모

형을 Pt(111) 표면으로 결정하였다. 또한 흡착물의 크기를 

고려하여 Pt(111) 표면을 (2×2)로 확장하였고 표면구조의 Z
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Fig. 1. (a) Face centered cubic (FCC) structure of bulk Pt. (b) Pt(2×2) slab model for Pt(111) surface. (c) Periodic image of the 
Pt(2×2) supercell. 

축으로 21.1 Å의 진공공간을 두었다. Fig. 1은 백금 촉매의 

벌크구조, Pt(2×2) 표면구조 그리고 Pt(2×2) supercell이 주

기적으로 반복되는 모형을 보여주고 있다.

3. 결과 및 고찰

3.1. 벌크(bulk) 및 표면(surface) 구조 최적화

밀도범함수이론 시뮬레이션을 수행하기 위해 먼저 백금

의 벌크구조를 최적화 하였다. 백금의 unit cell은 4개의 백

금 원자로 구성된 면심 입방 구조(face centered cubic, FCC)
이다. 식 (4)의 Birch-Murnaghan 상태방정식(Birch-Munarghan 
equation of state)을 통하여 백금 격자상수 3.9771 Å을 결

정하였다. 이는 실험을 통해 측정된 값(3.9242 Å)과의 오

차가 1.3%에 불과하며, 기존 연구에서 DFT를 통해 계산한 

값(3.9711 Å,22) 3.977 Å23))과 매우 일치하다. 또한, 본 연구

에서의 백금 체적탄성률은 245.6 GPa의 값을 도출하였는

데, 이는 기존의 연구를 통해 알려진 백금의 체적탄성률 

230 GPa과 매우 유사한 값이다. 이로써 DFT 계산 방법이 

적절하게 설정되었음을 알 수 있다.

(4)

여기서, P는 압력(pressure), V0는 기준 체적(reference volume), 
V는 변형된 체적(deformed volume), B0는 체적탄성률(Bulk 
modulus), 그리고 B0'은 B0를 미분한 것이다.

최적화된 벌크 구조를 바탕으로 Pt(111) 표면 모형을 결

정하기 위해, Pt 층수에 따른 표면에너지를 계산하여 그 수

렴정도를 평가하였다. 1층부터 8층까지 총 8개의 Pt(111) 
표면을 설계한 후 각 층마다 산소흡착강도를 계산하였다. 
Fig. 2는 백금 표면층수에 따른 산소흡착에너지 변화와 수

렴값을 보여 준다. 원자 층수가 증가할수록 실제 백금표면 

모사에 더 근접할 수 있겠지만 계산 정확도의 수렴성과 효

율성을 고려할 때 백금 4층 모델을 활용하는 것이 충분하

다고 판단하여 이어지는 모든 계산들에 있어 백금 4층 표

면으로 수행하였다. 

Fig. 2. (a) Adsorption energy (Eads) of atomic oxygen and (b) 

ΔEads on Pt(111) surface depending on the number of 
the surface layers. 
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Fig. 4. d-band centers of the most top Pt 3d orbitals on Pt(111) with different strain. The Fermi energy is referenced at 0 eV.

Table 1. Oxygen adsorption sites and the adsorption energies 
at each site

Adsorption sites

FCC HCP Bridge Top

Eads (eV) -1.74 -1.32 -1.733) -0.34 

1) FCC: face centered cubic structure site
2) HCP: hexagonal closed-packed structure site
3) The optimized O location is much similar to that of the FCC site

3.2. 산소 흡착에너지

Pt(111)-(2×2) 표면에서도 산소가 어떤 흡착자리에 흡착

되는지에 따라 흡착 강도가 달라지기에 산소 원자가 흡착

될 수 있는 위치를 네 곳으로 분류하여 각각의 흡착에너지

를 계산하였다. Table 1에 나타난 것처럼 FCC site에서는 

가장 강하게, Top site에서 가장 약하게 흡착되는 것을 알 

수 있었다. Bridge site에서의 산소흡착은 구조 최적화 과정 

중 산소 원자가 FCC 쪽으로 이동하였기 때문에 FCC에서

의 산소흡착에너지 값과 유사하게 나타났다. 이로써 산소

원자는 Pt(111) 표면에서 세 개의 Pt 원자로 둘러싸여 있는 

FCC 위치에서 가장 강하게 흡착됨을 알 수 있었고, 이 흡

착에너지 값이 산소원자의 백금표면에서 흡착될 때의 대표 

흡착에너지 값이라 할 수 있다.

3.3. Pt 원자 간 거리와 산소흡착강도의 상관관계

Pt-Pt 원자 간의 거리에 따른 산소흡착강도의 변화를 알

아보기 위해 최적화된 백금의 격자상수(3.9771 Å)를 기준

으로(strain 0%) 격자상수 값을 -5부터 +5%까지(1% 간격으

로)의 변화율을 적용하여 총 11개의 Pt 표면을 만들었고, 
각각의 표면에 있어 FCC 흡착위치에서의 산소흡착에너지

를 계산하였다. Fig. 3에 나타난 것처럼, 원자 간 거리가 멀

어질수록 산소흡착에너지가 낮아지는 것, 즉 산소흡착강도

가 강해지는 것을 확인할 수 있었다.
또한, Pt-Pt 원자 간 거리 변화에 따른 백금 표면의 전자

구조 변화를 살펴보기 위해 원자 간 거리를 -3, -1, 0, +1,

Fig. 3. Effect of Pt-Pt strain on the oxygen adsorption energy 
(Eads) and d-band center on Pt(111). 

+3% 변화시킨 표면들 각각에 대하여 상태밀도(density of 
state (DOS))를 계산했다. 이 때 계산 범위는 Pt 표면 최상층 

원자 4개로 한정하였고, Pt 3d 오비탈에 대한 값을 정리하였

다. 그 결과 Pt-Pt 원자 간 거리가 멀어질수록 d-band center
의 위치가 페르미 준위(Fermi level, Ef) 쪽으로 이동하는 것

을 확인하였다. 그리고 이 중 -3, 0, +3%의 변화율을 적용

한 표면에 대해서는 3d 오비탈의 상태밀도(DOS) 그래프를 

Fig. 4와 같이 도시하여 3d 오비탈 전자의 상태밀도(DOS)가 

기하학적 구조 변화에 따라 어떻게 변하는지를 보다 시각

적으로 확인하였다. 
이와 같이 d-band center가 페르미 준위 쪽으로 이동한다

는 것은 전자가 채워지지 않은 오비탈의 수가 많아진다는 

것을 의미하며, 이는 즉 더 많은 수의 반 결합(anti-bonding) 
오비탈에도 전자가 채워지지 않게 되고, 그에 따라 반 결합

이 형성될 가능성이 상대적으로 적어질 것이라는 해석이 가

능하다. 요약하면, Pt-Pt 원자 간 거리가 멀어질수록 반 결

합이 생성될 확률이 감소하기 때문에 산소 흡착이 더욱 강

하게 일어나게 된다는 결론을 내릴 수 있다. 
중요한 점은, 백금 촉매가 가진 ORR 성능 보다 향상된 성

능의 새로운 촉매가 가져야 할 조건은 백금보다 산소흡착

강도를 약 0.2~0.4 eV 약하게 나타낼 수 있어야 하는데,9,10) 
이는 ORR의 중간생성물인 산소원자가 다른 중간생성물로

의 전환이 용이하게 될 수 있도록 돕기 때문이다. 이러한 

관점에서 Fig. 3을 살펴본다면(순수한 백금의 산소흡착에너
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(a) FCC site (b) Top site

Fig. 6. Charge density difference on (a) FCC and (b) Top adsorption sites of Pt(111) upon O adsorption. Blue and red represent 
electron charge depletion and accumulation upon O adsorption.

Fig. 5. Density of states of (a) Pt 3d and (b) O 2p orbitals 
upon O adsorption on Pt(111). PtO 3d and Pt 3d 
indicate Pt 3d orbital after and before O adsorption, 
respectively. The Fermi energy is referenced at 0 eV.

지는 -1.74 eV), 백금이 가진 격자상수(3.9771 Å) 보다 약 

2~4% 작은(-2~-4% strain) 백금 표면 격자크기를 가질 수 

있도록 유도할 수 있다면 순수한 백금보다 더 향상된 ORR 
성능을 가진 촉매물질 개발을 기대할 수 있을 것이다. 또한 

이는, 촉매 표면의 기하학적 구조(Pt-Pt 간격)와 전자 구조

(d-band center)가 산소흡착강도에 영향을 미치며 산소환원

반응 촉진 연구의 설계인자로써 작용함을 입증하였고 할 

수 있다.
Fig. 5는 산소 흡착 전의 백금 표면과 흡착 후의 백금 표

면 그리고 흡착된 산소 원자의 상태밀도(DOS)를 비교하였

다. 백금 표면에서 산소와 직접적으로 접촉․반응하는 최상

층 원자 4개에 대하여 계산하였고, 백금 원자의 최 외곽 전

자는 3d 오비탈에 존재하므로 계산된 상태밀도(DOS) 결과

에서 3d 오비탈에 관한 값만 정리하여 그래프로 나타내었

다. 마찬가지로 산소 원자의 최 외곽 전자는 2p 오비탈에 있

으므로 2p 오비탈의 상태밀도(DOS) 값을 그래프로 나타내

었다. Fig. 5에서 산소 흡착 전(Pt 3d)과 흡착 후(PtO 3d)를 

비교해 보면, 흡착 후 -6.5 eV 부근에서 상태밀도(DOS)가 

높아진 것을 알 수 있다. 또한, 흡착된 산소(O*: *표시는 흡

착물임을 나타냄)를 보면 마찬가지로 -6.5 eV 부근에서의 

상태밀도(DOS)가 높으며 그래프 모양이 그래프 Fig 5(a)- 
PtO 3d의 -6.5 eV 부근과 매우 유사함을 알 수 있는데, 이
로부터 백금과 산소 원자의 결합이 약 -6.5 eV의 에너지 

레벨에서 강하게 이루어져 있음을 알 수 있다. 

3.4. 전자밀도 변화 분석

산소 흡착에 따른 전자의 이동 및 변화를 좀 더 시각적으

로 확인하기 위해 산소 원자가 가장 안정하게 흡착되는 FCC 
site와 가장 불안정하게 흡착되는 TOP site에서의 산소 흡

착에 대한 전하밀도차(Charge density difference, CDD)를 

비교 분석하였다. 전하밀도차(CDD) 계산의 기본 식은 아래 

식 (5)과 같다.

(5)

여기서, 은 위치에서의 전자밀도를 의미한다. 아래 첨

자 O/Pt, Pt 그리고 O는 각각 산소가 흡착된 Pt(111), clean 
Pt(111) 그리고 산소원자를 나타낸다. 

Fig. 6은 FCC site와 TOP site에서의 산소 흡착 전․후의 

전자 전하(electron charge) 변화를 나타낸 그림으로서 붉은

색은 전자가 축적된 곳, 파란색은 전자를 잃은 곳을 의미하

며 전하의 변화가 클수록 색깔이 진해진다. Fig. 6에서 전

자 축적이 일어난 위치는 백금보다는 산소와 가까운 쪽으

로 치우쳐 있음을 알 수 있다. 이것은 전자가 상대적으로 

전기음성도(산소가 3.5, 백금이 2.2 (in Pauling scale))가 큰 

산소 쪽으로 이동했기 때문이다. 또한 전자의 축적은 결합

(bonding)이 형성됨을 의미하는데, 두 그림을 비교해 보면 

FCC에서는 산소가 근접한 3개의 백금 원자와 강한 결합을 

형성했으나, TOP에서는 산소와 근접한 백금 사이의 전자

밀도가 감소하는 것으로 보아 상대적으로 약한 bonding이 

형성한다는 것을 눈으로 확인할 수 있다.

4. 결 론

본 연구에서는 기존 연구에서 밝혀진 백금 표면의 기하

학적 구조가 산소흡착강도에 미치는 영향과 그 원인을 밀

도범함수이론을 이용하여 분석하였다. 밀도범함수이론의 계

산 결과를 기반으로 흡착에너지와 상태밀도(DOS)를 계산한 

결과와 전하밀도차(CDD)를 이용하여 전자의 움직임을 분
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석한 결과는 다음과 같다.

1) 백금 표면의 기하학적 구조는 Pt-Pt 원자 간 거리가 멀

어질수록 산소흡착강도가 강해지는 것을 확인했다. 이러한 

상관관계는 Pt-Pt 원자 간 거리가 멀어질수록 3d-band center
가 페르미 준위에 가까워짐에 의한 결과이다. d-band center
의 이러한 이동은 전자가 채워지지 않은 오비탈의 수가 증

가했다는 것을 의미하고, 그에 따라 반 결합(anti-bonding)
이 형성될 가능성이 상대적으로 감소할 것이라는 해석이 

가능하다. 
2) 순수한 백금이 가진 격자상수(3.9771 Å) 보다 약 2~4 

%9,10) 작은 백금 표면 격자크기를 가질 수 있도록 유도할 

수 있다면 촉매 표면의 d-band를 페르미 준위와 멀어질 수 

있도록 조절할 수 있고, 이로써 ORR 중간생성물인 산소원

자의 원활한 전환을 향상시킴으로써 순수한 백금보다 더 

향상된 ORR 성능을 가진 촉매물질 개발을 기대할 수 있을 

것이다. 이는 백금 촉매를 지지하는 담지체의 격자상수를 

조절함으로써 담지체 표면에서 형성되는 백금 피막의 Pt-Pt 
간격을 조절할 수 있을 것이다. 담지체 표면에 얇은 백금 

막을 형성하면 서로 다른 격자상수를 갖는 담지체와 백금

이 상호작용하면서 백금의 격자상수가 영향 받게 된다. 이
를 이용해 백금 촉매를 지지하는 담지체의 격자상수를 조절

함으로써 담지체 표면에서 형성되는 백금 피막의 Pt-Pt 간
격을 조절할 수 있을 것이다.

3) 백금 표면에서 산소 흡착 전과 후의 전하밀도차(charge 
difference density, CDD)를 비교함으로써 FCC 흡착 위치에

서는 산소 원자가 근접한 3개의 백금 원자와 강한 결합을 

형성했고, TOP 흡착 위치에서는 산소 원자와 근접한 백금 

원자 사이의 전자 밀도가 감소하여 상대적으로 약한 결합

이 이루어지는 것을 알 수 있었다.

결론적으로, 본 연구는 백금 촉매의 구조적 특성과 산소

흡착강도 간의 관계를 연구함으로서, 구조 변형을 통해 산

소환원반응을 촉진시키는 방법의 기본 원리를 고찰하였다. 
그리고 이 연구 결과를 새로운 촉매 물질 개발을 비롯한 

연료전지 촉매를 연구하는 데에 기초 자료로 제공하고자 하

였다.
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