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탄소나노튜브/폴리에스터 복합재의 역학적 거동과 하중전달에 관한 분자 
동역학 전산모사 : 그래프팅 가공의 영향
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Molecular Dynamics Study on Mechanical Behavior and Load Transfer 
of CNT/PET Nanocomposites : the Effects of Covalent Grafting

Juho Jin*, Seunghwa Yang*†

ABSTRACT: Molecular dynamics simulation and the Mori-Tanaka micromechanics study are performed to investigate
the effect of the covalent grafting between CNT and polyester on the mechanical behavior and load transfer of
nanocomposites. The transversely isotropic stress-strain curves are determined through the tension and shear
simulations according to the covalent grafting. Also, isotropic properties of randomly dispersed nanocomposites are
obtained by orientation averaging the transversely isotropic stiffness matrix. By addressing the grafting, the transverse
Young’s modulus and shear moduli of the nanocomposites are improved, while the longitudinal Young’s modulus
decreases due to the degradation of the grafted CNT. 

초 록: 탄소나노튜브와 폴리에스터 계면 간 그래프팅이 나노복합재의 역학적 거동과 하중전달에 미치는 영향을
고찰하기 위해 분자동역학 전산모사를 수행하고 그 결과를 Mori-Tanaka 모델 예측해와 비교하였다. 각 방향으로
의 인장과 전단 전산모사를 통해 응력-변형률 선도를 도출한 후, 가교 유무에 따른 탄성거동 변화를 관찰하였다.
또한 가로등방성 강성행렬을 방향 평균하여 나노튜브가 랜덤분포하는 경우의 등방성 영률과 전단계수를 구하였
다. 그 결과 가로방향 영률과 전단계수는 그래프팅 가공에 의해 향상되었으나, 길이방향 영률의 경우 나노튜브의
물성감소로 인해 오히려 물성이 저하되었다. 나노튜브의 랜덤분포를 고려한 예측 결과에서는 그래프팅 가공에 의
해 물성이 약간 감소하였다. 

Key Words: 분자동역학(Molecular dynamics), 공유결합 그래프팅(Covalent grafting), 탄소나노튜브(Carbon nanotube),
나노복합재(Nanocomposites)

1. 서 론

탄소나노튜브를 강화재로 첨가한 고분자 복합재가 최초
로 발명된 지도 어느덧 20여년이 지났으며[1], 탄소나노튜
브가 가진 물성을 극대화 할 수 있는 다기능성 나노복합재
에 관한 연구는 여전히 신소재 분야에서 가장 큰 비중을 차

지하고 있다. 그러나 탄소나노튜브가 가진 뛰어난 영률, 강
도, 열전도계수, 전기전도도에도 불구하고, 초창기에 대학
연구실 수준에서 합성 및 제조되었던 나노복합재의 물성
은 실망스러운 수준에 머물렀다. 이후, 다양한 고성능 현미
경 및 기기분석 기법의 적용과 분자스케일 전산모사 등에
힘입어 나노복합재의 물성을 향상시킬 수 있는 실험적, 이
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론적 근간을 형성하기 위한 연구가 크게 활성화되었다. 나
노복합재의 물성에 영향을 미치는 주요 인자로는 탄소나
노튜의 분산 과정에서의 응집[2], 고분자와의 낮은 계면특
성[3], 탄소나노튜브 자체의 결함[4], 탄소나노튜브의 높은
세장비에 의한 가공공정 시의 휘어짐[5] 현상 등이 있다. 
상기한 여러 인자들 중에서도 나노복합재의 물성 향상
에 있어 가장 도전적이고 중요한 극복대상은 고른 분산과
계면 특성 향상이다. 따라서 고분자 수지와 나노튜브를 직
접 가교 하는 공유 그래프팅(covalent grafting) 가공 또는 나
노튜브에 효과적으로 흡착될 수 있는 보조적 고분자를 도
입하는 비공유 그래프팅(non-covalent grafting) 등 다양한 표
면 기능기화 방법이 사용되어 왔다[6]. 비공유 그래프팅의
경우, sp2 구조를 와해시키지 않는다는 장점이 있지만 탄소
나노튜브-보조적 고분자-기지로 이어지는 계면 하중전달
이 반데르발스 힘에 의해 이뤄지기 때문에 뛰어난 물성향
상 효과를 기대하기 어려운 단점이 있다[7]. 반면, 공유 그
래프팅은 탄소나노튜브-기지 간 하중전달이 1차 결합인 탄
소 간 공유결합에 의해 이뤄지기 때문에 비공유 그래프팅
에 비해 훨씬 효과적인 계면 특성 향상이 가능하다. 그러나
공유결합을 형성하는 과정에서 필연적으로 탄소나노튜브
의 sp2 구조를 와해시켜야 하기 때문에 탄소나노튜브의 물
성이 저하된다는 단점이 있다[7]. 따라서 최적의 강화효과
를 낼 수 있는 그래프팅 비율 및 이에 따른 복합재의 거시
적 물성 변화에 관한 이론적 근간을 정립하기 위해서는 상
기한 상반된 효과에 대한 깊은 이해가 필요하다.
나노복합재의 물성에 미치는 여러 인자들에 관한 이론
적 연구는 Eshelby 미시역학[8-10], 주기적인 대표체적요소
(Representative Volume Element, RVE)를 이용한 수학적 균
질화법[11] 등과 함께 2000년 초반을 기점으로는 계산화학
을 기반으로 한 분자동역학 전산모사를 적용한 연구가 활
발히 전개되어 왔다[12-14]. 분자동역학 전산모사는 탄소
나노튜브와 같은 나노카본구조와 에폭시를 비롯한 다양한
공업용 고분자를 구성하는 원자들 간 상호작용 포텐셜로
부터 이들 재료 각각의 물성뿐만 아니라 나노복합재 단위
셀 구조의 열/기계/마찰 특성 등을 매우 정확하게 예측할
수 있는 통계역학 기반 수치해석 기법이다. 특히 분자동역

학 전산모사는 나노튜브의 표면처리, 결함, 고분자 가교구
조, 분자량 등 나노복합재의 물성에 미치는 다양한 인자들
에 대한 엄밀한 고려가 가능하다. 최근에는 분자동역학 전
산모사를 미시역학 방법론과 순차적으로 연계하는 멀티스
케일 해석 기법이 나노복합재 미세 구조 설계에 있어 매우
활발히 개발 및 적용되고 있다[3,4,10,15]. 
따라서 본 연구에서는 단일벽 탄소나노튜브와 폴리에스
터 간 계면에서의 공유 그래프팅 가공에 따른 나노복합재
의 물성 변화를 예측하기 위해 분자동역학 전산모사를 수
행하였다. 가로등방성 단위셀 구조에 대하여 인장 및 전단
응력-변형률 선도를 도출하고 그래프팅 가공 유무에 따른
탄성계수 변화를 Mori-Tanaka (M-T) 모델[16] 예측해와 비
교하였다. 또한 그래프팅 가공에 의한 나노튜브의 물성 저
하와 향상된 계면 하중전달 특성이 나노튜브가 임의의 방
향으로 배열된 나노복합재의 물성에 미치는 영향을 고찰
하였다.

2. 분자동역학 전산모사 및 미시역학 모델

분자 모델링 및 에너지 최소화 과정은 모두 상용 분자동
역학 프로그램인 Material Studio 5.0[17]을 이용하였다. 원
자간 상호작용을 묘사하기 위해서 PCFF 포스필드를[18] 적
용하였다. 평형과정과 기계적 물성 예측을 위한 앙상블 전
산모사는 Sandia National Research Lab에서 제공하는
LAMMPS 프로그램[19]을 사용하여 수행하였다.

2.1 단위 셀 구조 모델링

본 연구에서는 (10,0)의 카이랄성(chirality)을 가진 단일
벽 탄소나노튜브가 폴리에스터 기지에 강화재로 첨가된 나
노복합재를 다루었다. 나노복합재는 Fig. 1(a)에 도시되어
있는 것처럼 탄소나노튜브가 폴리에스터 기지 내에 일 방
향으로 정렬된 형태로 구성하였다. 이때, 탄소나노튜브의
길이 방향을 비롯하여 복합재 단위셀의 모든 방향으로 주
기경계조건을 부여하였다. 따라서 나노복합재의 강성은 가
로등방성을 가지며 주기경계조건에 의하여 무한히 긴 세
장비를 가진 나노튜브가 첨가된 형태가 된다. 탄소나노튜

Fig. 1. Molecular structures of systems: (a) Nanocomposites (b) Pristine CNT (c) Ethyl functionalized CNT (d) PET matrix 
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브는 표면에 결함이 전혀 없는 경우(Fig. 1(b))와 그래프팅
가공을 위해 에틸기가 탄소나노튜브 표면에 기능기화 된
경우(Fig. 1(c)) 두 가지 경우를 고려하였다. 그래프팅 가공
의 경우 탄소나노튜브 내 총 20개의 탄소가 에틸기를 통해
폴리에스터 분자 내 탄소 원자에 공유결합 되도록 하였다.
폴리에스터의 한 분자는 30개의 단량체로 구성하였으며 16
개의 사슬을 이용하여 단위셀을 모델링하였다. 나노복합재
를 구성하는 폴리에스터는 Fig. 1(d)와 같이 비정질 구조를
가지고 있다. 탄소나노튜브의 체적 분율은 6.4%로 일정하
게 하였다, 단위셀 구조에 대한 정보는 Table 1에 정리되어
있다.
순수한 폴리에스터는 나노복합재와 마찬가지로 30개의
단량체로 구성된 사슬로 구성하였으며 4개의 사슬을 첨가
하여 단위셀을 모델링하였다. 순수한 폴리에스터의 밀도는
실험적으로 알려진 값인 1.38 g/cm³가 되도록 초기 구조를
형성하였다.

2.2 나노튜브/폴리에스터 간 그래프팅 모델링

탄소나노튜브와 고분자 수지 간의 가교결합 형성과정은
원자 간 전자 이동에 의한 화학반응의 결과로 나타나는 현
상이기 때문에 전통적인 분자동역학 포텐셜 모델의 적용
을 통해서는 묘사가 불가능한 과정이다. 그러나 최근 열경
화성 에폭시 수지의 가교결합 구조를 형성하기 위한 in-situ
가교전산모사 방법 등이 제안됨에 따라[20], 실제 화학반
응 과정 자체를 묘사할 수는 없으나 이러한 반응의 결과로
생겨난 분자들의 배치(conformation)구조 변화를 전통적인
포텐셜 모델로 구현할 수 있게 되었다. 본 연구에서는 에폭

시 수지의 가교과정에 사용되었던 방법론을 나노튜브와 고
분자 수지 간 그래프팅 형성과정에 응용하였으며 그 방법
론은 다음과 같다.
먼저, 탄소나노튜브와 폴리에스터 간 그래프팅은 나노튜
브의 표면에 기능기화 된 에틸기의 최 외각 탄소와 폴리에
스터 내의 탄소 중 벤젠 링에 포함되지 않는 탄소간의 공유
결합만 존재하는 것으로 가정하였다(Fig. 2). 이후, 근접원
자탐색방법을 이용하여 공유결합 형성이 가능한 원자들 간
의 거리를 측정한 후 이 거리가 사전에 정의된 절단 반경(cut-
off radius)보다 작게 되는 경우 인위적으로 공유결합을 형
성하였다. 본 연구에서는 초기 절단반경은 3 Å으로 설정하
였으며, 지정된 모든 원자들이 그래프팅 될 때까지 반경을
1 Å씩 증가시키며 근접원자탐색방법을 반복 적용하였다.
그래프팅이 완료된 후 conjugate gradient 법을 이용하여 전
체 포텐셜 에너지를 최소화하는 과정을 거쳤다. 이후, 나노
복합재 단위셀에 대해 등온-등압 전산모사[21,22]를 3나노
초 동안 수행하여 300 K, 대기압 조건에서 평형에 이르도
록 했다. 

2.3 탄소나노튜브, 폴리에스터, 나노복합재의 역학적 물성

예측

Mori-Tanaka 모델을 나노복합재 물성 예측에 적용하기
위해서는 탄소나노튜브와 폴리에스터 각각의 물성 및 체
적분율 데이터가 필요하다. 먼저 탄소나노튜브의 물성은
나노튜브에 인장 및 전단변형을 부여한 이후 각 변형률 단
계의 포텐셜 에너지로부터 변형에너지밀도-변형률 관계를
도출하는 방법을 적용하였다. 이후 변형에너지밀도를 변형
률에 대한 2차함수로 근사한 후, 이의 2계 도함수로부터 영
률, 전단계수, 팽창계수를 결정하였다. 탄소나노튜브의 탄
성계수는 분자역학 계산을 통해 도출하였다. 또한, 탄소나
노튜브의 변형에너지밀도를 계산하기 위한 체적은 나노튜
브가 점유하고 있는 체적을 3.4 Å의 벽두께를 가지는 쉘(shell)
구조로 등가 하여 외경을 얻는 방법을 사용하였다. 탄소나
노튜브는 내부가 비어 있지만, 나노복합재 내부에 첨가되
면 빈 공간 역시 나노튜브가 점유하는 체적에 포함된다. 따
라서 본 연구에서는 나노튜브를 속이 꽉 찬 실린더라고 가
정하고 이를 변형에너지밀도 계산과 복합재 내에서 나노
튜브가 차지하는 체적분율 계산에 적용하였다.
나노복합재 단위셀 구조의 가로등방성 물성을 예측하기
위해 일정한 진변형도율로 인장 및 전단변형을 부여한 후
그에 따른 응력-변형률 선도를 도출하였다. 인장 전산모사
시에는 푸아송 효과를 반영하기 위해 하중을 가하는 방향
으로는 압력 조절을 하지 않았고, 이에 직교하는 방향으로
는 대기압이 유지되도록 하였다. 각 변형률 상태에서의 응
력은 비리얼(virial) 응력을 적용하였다. 본 연구에서 사용
한 PCFF 포스필드는 탄소나노튜브의 선형탄성 거동에서
만 유효하기 때문에, 나노복합재가 탄성거동을 하는 5% 변

Fig. 2. Covalent grafting formation process: (a) Detection of
interatomic distance (b) Covalent grafting between CNT
and PET

Table 1. Unit cell composition of nanocomposites

# of grafting X [Å] Y [Å] Z [Å] Density [g/cc]
0

42.6 40 40
1.24

20 1.29
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형률 영역으로 인장시험의 범위를 제한하였다. 폴리에스터
의 물성 역시 나노복합재와 같은 방법으로 계산하였다.

Fig. 1에 주어진 나노복합재 단위셀은 가로등방성이기 때
문에 강성행렬을 다음과 같이 다섯 개의 독립적인 변수로
이루어진 식으로 나타낼 수 있다.

(1)

여기서 k는 면내 팽창계수, l은 교차 탄성계수(C12), n은 인
장 탄성계수(C11)를, m과 p는 각각 면내전단계수와 섬유 길
이방향 전단계수를 의미한다. 탄소나노튜브가 첨가된 고분
자 복합재의 경우, 일반적으로 나노튜브가 임의의 방향성
을 가지게 된다.이 경우 나노복합재의 강성은 등방성을 갖
게 된다. 따라서 나노복합재의 유효등방성 탄성계수는 상
기한 다섯 개의 독립적인 가로등방성 탄성계수를 방향평
균하여 다음과 같이 구해질 수 있다.

(2)

여기서 κ와 μ는 각각 나노복합재의 유효 등방성 체적 팽창
계수와 전단계수로서 다음과 같이 계산된다.

(3)

2.4 Mori-Tanaka 모델

분자동역학 전산모사는 원자 간 포텐셜 모델에 기반하
기 때문에 나노튜브나 기지 자체의 구성방정식 및 나노튜
브와 기지 간의 계면에서의 변위와 견인력 연속조건 등을
가정하지 않는다. 따라서 분자동역학 전산모사로부터 도출
된 나노복합재의 물성으로부터 계면의 불완전 결합 유무
와 정도, 그리고 고분자들이 나노튜브 주위로 결정화 되면
서 고밀도로 흡착되는 흡착계면(adsorbed interphase)이 복
합재의 역학적 물성에 미치는 영향의 평가가 어렵다는 단
점이 존재한다. 따라서, 기지와 강화재 간 계면의 불완전 결
합을 가정한 2상(phase)의 미시역학 모델 예측해와 분자동
역학 전산모사 결과를 비교하는 방법을 통해 나노스케일
강화재 첨가로 인한 효과를 규명하는 해석기법이 제안되
었다[9]. 특히, 그래프팅 가공이 도입되는 경우 나노튜브와
수지 간의 계면 결합력 변화, 그래프팅 가공으로 인한 탄
소나노튜브의 물성 저하 정도가 그래프팅 결합의 수에 비
례하여 달라지기 때문에 연속체 미시역학 모델 예측해를
참고값으로 하여 상기한 인자의 효과를 정성적으로 분석
할 수 있다. 따라서 본 연구에서는 Mori-Tanaka 모델[16]을
이용하여 분자동역학 전산모사에서 고려한 나노복합재의

물성을 예측하고 이를 분자동역학 전산모사 결과와 비교
하였다.

Mori-Tanaka 모델은 복합재를 구성하는 기지와 강화재
그리고 강화재와 강화재 간 상호작용 효과가 기지의 변형
률장에 미치는 영향을 고려하기 위해, 기지영역의 변형률
장을 강화재가 존재하는 복합재 내 기지의 평균적 변형률
장과 동일하다고 가정한다. 따라서 약 30%의 체적분율 이
하의 조건에서는 비교적 정확하게 복합재의 물성을 예측
할 수 있다. Mori-Tanaka 모델에서 2상의 복합재의 유효강
성행렬은 다음과 같이 주어지며, 

(4)
 
여기서 f와 C는 각각 각 상의 체적분율과 강성행렬을 의미
하며, 하첨자 m과 p는 각각 기지와 강화재 상을 의미한다. 또
한, 4차 텐서인 Ap는 강화재의 체적분율이 매우 낮은 희박
분포 조건에서의 강화재 변형률 집중 텐서이며, 다음과 같
이 주어진다. 

(5)

여기서 I는 단위행렬이며 S는 Eshelby 텐서[23]이다. 강화재
가 임의의 방향으로 분포되어 있는 경우 복합재의 등방성
강성행렬은 다음과 같이 주어진다.

(6)

여기서 {●}는 텐서의 방향 평균을 의미한다. 식 (6)의 경우
Hill의 표기법을 이용하여 다음과 같이 유효등방성 체적팽
창계수와 전단계수로 간단히 표현될 수 있다.

(7)

(8)

여기서 ξA, ξ CA, ηA, ηCA는 참고문헌[9]에 제시되어 있다.

(2 , , ,2 ,2 )k l n m p=C

(3 ,2 )κ μ=C
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Table 2. Elastic constants of carbon nanotube according to the
number of grafting

# of 
grafting

KT
[GPa]

GT
[GPa]

GL
[GPa]

EL
[GPa] νLT

0 338 163 392 1109 0.298

20 309 156 335 1039 0.321
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3. 결과 및 토의

3.1 분자동역학 해석 결과

먼저 그래프팅 유무에 따른 탄소나노튜브의 탄성계수는
Table 2에 정리되어 있다. 탄소나노튜브는 종방향 물성과
횡방향 물성 그리고 각 면에서의 전단특성이 서로 다른 전
형적인 가로등방성을 나타낸다. 또한, 그래프팅 가공을 하
게 되면 가장 안정한 구조인 sp2구조가 와해되어[24] 탄소
나노튜브의 모든 탄성계수가 감소한다. 따라서 강화재 역
할을 하는 나노튜브 관점에서 보면 그래프팅 가공은 강화
재의 물성을 저하시키는 인자로 작용하며, 궁극적으로는
나노복합재의 물성저하를 유발하게 된다. Table 2에 도시
된 결과를 이용하여 나노튜브의 가로등방성 강성행렬을 도
출한 후 이를 Mori-Tanaka 모델에 대입하여 나노복합재 물
성 예측에 사용하였다.
나노복합재의 가로등방성 응력-변형률 선도는 Fig. 3에
주어져 있다. 먼저 나노튜브의 길이방향으로 인장을 부여
한 경우, 주기경계 조건에 의해 나노튜브가 무한한 길이를
가지는 효과가 나타나게 된다. 따라서 탄소나노튜브의 높
은 강성으로 인해 나노복합재의 길이방향 응력은 매우 급
격하게 증가하는 결과를 보인다. 또한 나노튜브의 길이방
향 응력이 그래프팅 가공에 의해 감소하게 되므로, 이에 따

라 나노복합재의 응력-변형률 곡선의 기울기는 감소하게
된다. 반면, 나노복합재의 가로방향 변형의 경우는 나노튜
브에 의한 하중전달이 충분치 않기 때문에, 길이방향 인장
인 경우보다 나노복합재의 응력이 낮게 나타난다. 특히. 일
반적인 공업용 고분자들은 무결점 나노튜브와의 계면특성
이 좋지 않다. 따라서 가로방향 인장의 경우 그래프팅 가공
에 의해 나노튜브의 물성은 떨어지지만 폴리에스터 기지
와 나노튜브 간의 불완전한 하중 전달특성이 효과적으로
향상된다. 이 경우 나노튜브의 sp2 구조 와해로 인한 가로
방향 물성 저하에 비해 그래프팅 가공에 의한 계면 특성 향
상이 더욱 지배적이기 때문에, 나노복합재는 보다 높은 횡
방향 응력을 지지할 수 있게 된다. 
나노복합재의 전단 변형의 경우에도 폴리에스터와 나노
튜브 간의 불충분한 계면 전단 하중 전달 특성으로 인해, 가
로방향 인장과 마찬가지로 나노복합재가 높은 응력을 지
지하지 못한다. 길이방향 전단의 경우 그래프팅 가공에 의
해 나노튜브의 길이방향 전단계수가 저하되기는 하지만,
이와 동시에 계면에서의 전단하중 전달 특성이 향상된다.
이러한 상반된 효과에도 불구하고 그래프팅 가공이 적용
된 나노복합재가 보다 높은 전단응력을 지지하는 것으로
볼 때, 가로방향 인장의 경우와 유사하게 계면에서의 하중
전달 특성 향상이 보다 지배적인 인자로 작용하는 것으로

Fig. 3. Transversely isotropic stress-strain curves of PET/CNT nanocomposites : (a) Longitudinal tension, (b) Transverse tension, (c) Longitudinal
shear, (d) Transverse shear
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볼 수 있다. 가로방향 전단의 경우도 응력-변형률 그래프
가 길이방향 전단의 경우와 비슷한 양상을 보이고 있으므
로, 동일한 메커니즘에 의해 그래프팅 가공에 적용되는 경
우 나노복합재의 전단응력이 향상된다고 볼 수 있다. 

3.2 미시역학 예측 해와의 비교

분자동역학 전산모사로부터 도출된 응력-변형률 선도로
부터 3%의 변형률을 선형탄성구간으로 하여 나노복합재
와 폴리에스터의 영률 및 전단계수를 결정하였다. 순수한
폴리에스터의 경우 영률은 2.57 GPa인 것으로 예측되었으
며, 이 값은 실험적으로 알려진 폴리에스터의 영률 2.7 GPa
과 매우 유사하다[25]. 전단계수는 0.92 GPa이며 등방성을
가정하였을 때 푸아송비는 0.40이다. 
분자동역학으로부터 도출된 나노복합재의 탄성계수와

Mori-Tanaka 모델로부터 얻어진 탄성계수를 비교한 결과
가 Table 3에 주어져 있다. 식 (4)로부터 도출된 Mori-Tanaka
모델 예측해는 나노튜브와 기지 간의 계면이 완전하다고
가정한 결과이다. 우선, 그래프팅 가공을 하지 않은 경우,
분자동역학 전산모사와 Mori-Tanaka 모델의 결과값들을 비
교해보면 길이방향 영률은 분자동역학 전산모사 결과가 Mori-
Tanaka 모델 예측해에 비해 높게 예측된 반면, 가로방향 영
률과 두 개의 전단계수는 이와는 반대인 경향을 보인다. 길
이방향 영률의 경우 계면 완전결합을 가정하였음에도 불
구하고 Mori-Tanaka 모델 예측해가 분자동역학 결과보다
낮게 도출된 이유는 나노복합재에서 형성되는 흡착계면의
영향을 고려하지 못했기 때문이다. 일반적으로 흡착계면은
나노튜브 주위를 높은 밀도로 둘러싸는 기지고분자들로 형
성되며, 이로 인해 순수한 기지영역에 비해 높은 기계적 물
성을 가지게 된다[9]. 따라서 이러한 오류를 없애기 위해서
는 나노튜브와 기지 뿐만 아니라 흡착계면 또한 독립적인
상(phase)으로 고려하는 미시역학 모델의 적용이 필요하다.
반면 그래프팅 가공이 없는 경우 분자동역학 전산모사로
부터 도출된 가로방향 영률과 전단계수가 Mori-Tanaka 예
측해보다 낮은 것은 나노튜브와 폴리에스터 간의 계면특
성이 역학적인 완전결합을 가정할 수 없을 정도로 약하기
때문이다. 특히 가로방향 전단계수의 경우 순수한 폴리에
스터의 전단계수보다도 낮은 값을 나타낸다. 따라서 Mori-

Tanaka 예측해와의 비교 결과로부터 나노튜브의 주위에 흡
착계면이 생성됨과 동시에 나노튜브와 폴리에스터 간의 계
면특성은 불완전하다는 특징을 알 수 있다.
나노튜브에 20개의 그래프팅 가공이 도입된 경우, 길이
방향 영률은 분자동역학 전산모사 결과와 Mori-Tanaka 예
측해 모두 그래프팅 결합이 존재하지 않을 때보다 값이 감
소한다. 또한, 여전히 Mori-Tanaka 예측해가 분자동역학 전
산모사 결과보다 낮은데, 이는 흡착계면의 영향이 그래프
팅 후에도 존재함을 의미한다. 나노복합재의 길이방향 변
형의 경우, 주기경계조건으로 인해 나노튜브에 의한 하중
지지가 지배적으로 나타나게 되어 있다. 따라서 그래프팅
가공에 의한 나노튜브의 물성저하가 복합재의 길이방향 물
성변화에 반영되기 때문에 이에 따라 나노복합재의 물성
이 감소하는 결과가 나타나게 된다. 그러나 가로방향 영률
및 두 전단계수의 경우 분자동역학 전산모사 결과는 그래
프팅 결합을 도입함에 따라 모두 증가하는 것으로 나타났
다. 반면 Mori-Tanaka 모델 예측 해의 경우, 그래프팅 가공
전에 비해 결과에 큰 변화가 관찰되지 않는다. 이는 일방향
으로 배열된 나노복합재 단위 셀의 경우 강화재의 물성변
화에 따른 가로방향 영률과 전단계수 변화의 민감도가 매
우 미미하기 때문이다. 특히 그래프팅 가공이 존재하는 경
우 가로방향 영률과 길이방향 전단계수의 경우 분자동역
학 전산모사 결과가 오히려 Mori-Tanaka 예측해보다 더 커
지게 된다. Mori-Tanaka 예측해가 계면의 완전결합을 가정
했다는 점을 고려할 때, 20개의 그래프팅 가공만으로도 분
자동역학 전산모사 결과가 이론적 예측해보다 크게 도출
된 것은 길이방향 영률에서 언급되었던 흡착계면에 의한
효과 때문이다. 그래프팅 가공이 존재하지 않을 경우 나노
튜브와 이에 인접한 흡착계면 간의 상호작용특성이 좋지
않으므로 흡착계면에 의한 효과가 나노복합재의 가로방향
물성에 전혀 반영되지 않는다. 그러나 그래프팅 가공이 존
재하는 경우 나노튜브와 흡착계면 간에 하중전달이 공유
결합에 의해 향상되므로 이로 인해 이론적 예측해 보다도
높은 강화 효과가 나타난다.
나노튜브가 임의의 방향으로 배열되어 복합재가 등방성
을 띄는 경우 그래프팅 가공 유무에 따른 영률과 전단계수
의 변화가 Table 4에 정리되어 있다. 이 경우 두 방법 모두
그래프팅 가공이 첨가 되었을 때의 유효 등방성 영률과 전

Table 3. Elastic constants of transversely isotropic CNT-PET nano-
composites according to the number of grafting

[unit : MPa]

# of
 grafting Metohd EL ET GL GT

0
MD 65.59 3.19 0.99 0.77
M-T 62.45 3.36 1.05 1.03

20
MD 58.90 4.46 1.37 0.80
M-T 56.31 3.36 1.05 1.03

Table 4. Elastic constants of isotropic CNT-PET nanocomposites
according to the number of grafting 

[unit : MPa]

# of grafting Method E G

0
MD 13.63 5.16
M-T 13.62 5.24

20
MD 13.23 5.04
M-T 12.53 4.80
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단 계수가 그래프팅 가공을 하지 않은 경우에 비해 낮다. 식
(3)에서도 알 수 있듯, 나노튜브가 랜덤 분포하는 경우, 등
방성 영률 및 전단계수 모두 가로등방성 영률과 전단게수
의 영향을 받게 된다. 특히 가로등방성 영률이 그래프팅 가
공에 의해 가장 민감하게 변화하기 때문에 등방성 물성이
전체적으로 떨어지게 되는 것이다.

3.3 탄소나노튜브의 응력 집중

나노복합재에 하중이 가해지는 경우, 복합재 내부의 탄
소나노튜브에 집중되는 응력을 분석하면 그래프팅 가공 유
무에 따른 계면 하중 전달 특성 변화를 분석할 수 있다. 나
노복합재에 인장과 전단변형이 부여되는 경우에 따른 나
노튜브의 인장응력과 전단응력 변화를 나타낸 결과가 Fig.
4에 주어져 있다. 먼저 나노복합재에 종방향 하중이 가해
지는 경우, 나노튜브의 강성은 그래프팅 가공에 의해 저하
되기 때문에 이에 따라 나노튜브가 지지할 수 있는 응력은
그래프팅이 없는 경우보다 낮아지게 된다. 반면 가로방향
인장의 경우에는 그래프팅 가공으로 인해 나노튜브와 기
지 간의 하중전달이 효과적으로 이루어질 수 있다. 따라서
나노복합재의 변형률이 증가함에 따라 그래프팅이 있는 나
노튜브의 응력 증가가 그래프팅 없는 나노튜브보다 두드
러지게 나타난다. 나노복합재에 길이 방향 전단변형이 가

해지는 경우, 그래프팅 가공이 없는 경우에는 나노튜브의
전단응력이 증가하지 않는 것으로 보아 나노튜브로의 하
중 전달이 전혀 되지 않음을 알 수 있다. 반면 그래프팅 가
공이 존재하는 경우, 나노복합재의 길이방향 전단변형률
증가에 따라 나노튜브 내 전단응력이 증가하면서 폴리에
스터 기지와 나노튜브 간 전단 하중 전달 특성이 개선된 것
을 알 수 있다. 면내 전단의 경우 그래프팅 유무에 따라 나
노튜브의 응력 증가가 크게 나타나지 않는 것으로 나타났
다. Table 4에 나와 있는 것처럼 복합재의 면내 전단계수 역
시 그래프팅 가공에 의해 크게 개선되지 않음을 알 수 있다. 

4. 결 론

본 연구에서는 폴리에스터 기지와 단일벽 탄소나노튜브
간의 그래프팅 가공이 나노복합재의 영률 및 전단계수에
미치는 영향에 대하여 분자동역학 전산모사와 Mori-Tanaka
모델을 이용하여 예측하였다. 먼저 그래프팅 가공을 하는
경우 sp2 공명구조의 와해로 인해 나노튜브의 역학적 물성
은 확연히 저하되었다. 반면, 나노복합재의 물성은 그래프
팅 가공 도입 시 하중 방향에 따라 상반된 변화를 보였다.
나노복합재의 길이방향 영률의 경우, 그래프팅 가공에 의
해 나노튜브의 물성이 저하되기 때문에 이에 따라 복합재

Fig. 4. Stress concentration in CNT according to the strain of composites: (a) Longitudinal tension, (b) Transverse tension, (c) Longitudinal
shear, (d) Transverse shear 



200 Juho Jin, Seunghwa Yang

의 물성도 함께 저하되는 것으로 나타났다. 반면 가로방향
영률의 경우, 그래프팅 가공에 의해 계면에서의 횡방향 하
중전달이 효과적으로 일어날 수 있으므로 나노복합재의 영
률이 증가하게 된다. 길이 방향 전단계수의 경우, 가로방향
영률과 마찬가지로 그래프팅 가공에 의해 향상되는 결과
를 보였다. 반면, 그래프팅 가공에 의한 면내 전단계수의 증
가는 크게 두드러지지 않았다. 
나노튜브가 임의로 배열되어 있다고 가정하고 계산한 등
방성 물성의 경우, 그래프팅 가공에 의해 영률과 전단계수
모두 저하되는 것으로 나타났다. 이러한 결과로 볼 때 그래
프팅 가공은 오히려 복합재의 물성을 감소시키기 때문에
바람직하지 않은 공정이라 할 수 있다. 그러나 본 연구에서
고려한 나노복합재 단위셀 구조는 나노튜브가 잘 분산되
어 있는 상황을 가정하고 구성한 분자 모델이다. 따라서 그
래프팅 가공에 의해서 분산성이 향상 되는 점에 대해서는
별도로 고려하지 않았다. 때문에 본 연구에서 도출된 결과
만으로 그래프팅 가공이 두드러진 이점을 가지지 못한다
고 판단할 수는 없다. 특히, 그래프팅 가공을 위해 표면 기
능기화를 할 경우, 나노튜브의 용해도 파라메터(solubility
parameter)가 개선 되어 나노튜브의 분산도가 크게 향상될
수 있다. 따라서 그래프팅 가공에 의한 영향을 보다 일반화
하기 위해서는 이러한 인자들의 효과를 고려하는 것이 반
드시 필요하다. 또한 본 연구에서 고려한 단일벽 나노튜브
는 모든 탄소원자가 표면에 존재한다는 특징으로 인해 그
래프팅 가공으로 나노튜브의 물성이 쉽게 저하된다. 반면, 다
중벽 나노튜브의 경우, 동일한 그래프팅 가공 조건에서도
상대적으로 나노튜브의 물성이 저하되는 정도가 낮다. 따
라서 향후 연구에서는 나노튜브의 이러한 구조적 특성을
고려하여 다중벽 나노튜브에 그래프팅 가공을 도입한 경
우와의 비교 연구를 수행할 계획이다.
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