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Abstract −  Titanium alloys are widely recognized among engineering materials owing to their impressive 
mechanical properties, including high strength-to-weight ratios, fracture toughness, resistance to fatigue, and cor-
rosion resistance. Consequently, applications involving titanium alloys are more susceptible to damage from 
unforeseen events, such as scratches. Nevertheless, the impact of microscopic damage remains an area that 
requires further investigation. This study delves into the microscopic wear behavior of α-titanium crystal struc-
tures when subjected to linear scratch-induced damage conditions, utilizing molecular dynamics simulations as 
the primary methodology. The configuration of crystal lattice structures plays a crucial role in influencing mate-
rial properties such as slip, which pertains to the movement of dislocations within the crystal structure. The 
molecular dynamics technique surpasses the constraints of observing microscopic phenomena over brief inter-
vals, such as sub-nano- or pico-second intervals. First, we demonstrate the localized transformation of lattice 
structures at the end of initialization, indentation, and wear processes. In addition, we obtain the exerted force 
on a rigid sphere during scratching under linear movement. Furthermore, we investigate the effect of the relax-
ation period between indentation and scratch deformation. Finally, we conduct a comparison study of nanoin-
dentation between crystal and amorphous Ti substrates. Thus, this study reveals the underlying physics of the 
microscopic transformation of the α-titanium crystal structure under wear-like accidental events.
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E : Total potential energy (총 퍼텐셜 에너지)

F : Embedding function (임베딩 함수)
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1. 서 론

티타늄 합금은 중량대비 높은 강도를 가지고 있으며      

특히 피로 및 파괴에 대하여 높은 저항도 를 가지고 있         

고 부식 등에 강하여 고성능 경량 부품이 요구되는 우주        

항공 시스템 및 국방무기 체계 등에서 활발하게 사용되       

는 공업용 금속합금 소재 중 하나이다[1-2]. 다만 제품제       

작을 위한 가공공정의 난이도 및 소재자체의 가격이 다       

른 금속소재들에 비하여 높은 편으로 특수한 목적을 위       

한 제품군에 주로 사용되고 있다[3].

최근 티타늄합금 소재활용에 있어서 극복할 요소로 알      

려진 제작공정의 난이도와 가공 중 발생하는 소재의 낭       

비를 줄일 수 있는 공정으로 금속적층제조 공법이 각광       

을 받고 있다[4-5]. 적층제조를 위한 다양한 기법들 중에       

서 Powder Bed Fusion (PBF) 및 Selected Laser Melt        

(SLM) 기법은 Direct Energy Deposit (DED)기법과 더      

불어 잘 알려진 금속적층제조 공법 중 하나이다. 위에 기        

술된 기법을 기반으로 하는 3D프린터의 경우 CAD로 제       

작된 도면을 바탕으로 직경이 수십 마이크로미터에서 수      

백 마이크로미터에 달하는 크기의 금속 또는 폴리머 소       

재의 분말들이 담겨있는 통의 표면에 레이저 또는 전자       

빔을 조사하여 용융 및 소결된 입자층들을 쌓아 올려서       

제품을 제작할 수 있으며 EOS, 3D systems 등의 기업들        

을 필두로 국내에서는 대건테크 등에서 장비를 제작하고      

있다[6-9]. 금속적층제조 공법을 활용한 티타늄 소재 가      

공은 버려지는 티타늄 소재를 최소화하여 기존의 절삭공      

정 대비 비용을 절감할 수 있으며 공정 시간을 줄일 수 있          

으며 특히 제품의 성능최적화를 위한 형상에 대한 높은 자        

유도로 인하여 또한 절삭공정 대비 경량화 설계가 자유로       

우며 이로 인한 에너지절감도 가능 하여 최근 이슈가 되        

고있는 친환경 공법으로도 관심이 집중되고 있다[5]. 

적층제조를 통한 가공은 금속분말들에 고에너지 를 조      

사하여 제품을 제작하는 방식이므로 반드시 부분적인 상      

변화가 발생이 되어 이로 인한 소재 의 금속결정조직이       

변화하고 마모 등에 대한 특성 이 변화하게 된다. 그러        

나 실험적 접근법은 미세 금속조직 및 물성치에 대한 연        

구에 한계가 있다. 이를 극복하기 위하여 많은 연구 자        

들이 전산해석 기법을 개발하고 사용하고 있으며, 특히      

미시적인 특성분석을 위해 다양한 분야에서 분자동역학     

이 많은 영역에서 활용되고 있다[10,18].

본 연구에서는 분자동역학 기법을 활용하여 α-티타늄     

합금에 대한 금속조직의 마모특성을 선형스크래치를 통     

하여 구현하고 마모가 발생하는 영역에서의 결정구조 변      

화를 분석하고자 한다. 첫 번째로 스크래치 발생을 위하       

여 일정 깊이까지 압입 (indentation)을 진행하며 변형표      

면 주변 에서의 결정구조변화의 추이를 관찰한다. 이후      

동일한 깊이를 유지하며 일정속도로 평면위를 이동하는     

동안 발생할 때의 결정구조 변화 및 받는 힘, 그리고 마         

모과정 중 발생하는 버 (bur) 내부에서의 결정 특성변화       

를 알아보고자 한다. 특히 압입 후 일정시간 유예시간을       

줄 경우 스크래치를 진행할 때 주는 상관관계에 대한 결        

과도 기술하였다. 마지막으로 적층제조 시 발생할 수 있       

는 상변화로 인한 특성을 나타내기 위하여 결정샘플의      

표면의 일부를 녹는점 이상으로 가열 후 냉각하여 결정       

특성을 잃어버린 상태에서 원자 구조를 기반으로 하는      

평판샘플에 대하여 스크래치 테스트를 진행할 때 동일      

한 스크래치 과정에서 필요한 힘의 변화 추이를 비교 분        

석하였다.

2. 연구방법 및 내용

2-1. α-티타늄 결정 구조 및 해석 시스템 규격

일반적으로 많이 사용되는 티타늄합금인 Ti6Al4V는    

α-티타늄과 β-티타늄 결정구조로 이루 어져 있으나, 본      

연구에서는 두 결정구조 중 α-티타늄 결정구조를 모사하      

여 연구를 진행하였다. α-티타늄은 HCP결정구조를 가지     

며 β-티타늄 및 α+β-티타늄 합금보다 상온 강도가 낮으       

나 저온 안정상이므로 수백도의 고온환경에서도 기계적     

S : Screening function (가림막 함수)

φ : Pair interaction between atoms (원자쌍 상호작용)

r : Distance between atoms (원자간 거리)

d : Indentation depth (압입깊이)

find :
Force exerted by the indenter 

(압입기에 작용하는 힘)

R :
Radius of a spherical indenter 

(구형 압입기의 반지름)

K : Specified force constant (지정 힘 상수)

τR : Relaxation time (이완시간)

H : Heaviside function (단위 계단 함수)

Table 1. Dimensions of the titanium substrate and 

periodic simulation cell box 

Dimensions Substrate Simulation Cell

Width (x) [Å] 150.7 150.7

Length (y) [Å] 261.2 261.2

Height (z) [Å] 102 240.9
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으로 높은 성능을 유지하므로 내열합금으로 많이 

사용되고 있다. 본 연구에서는 티타늄결정 내에 고용      

안정화를 위한 첨가원소로 Al만을 6%정도 첨가하여 합      

금평판을 제작하였다[11]. 

Fig. 1은 시뮬레이션에서 사용된 시스템에 대한 3차원      

α-티타늄 평판샘플과 전체경계주기조건이 적용된 시뮬레    

이션 셀을 보여주고 있다. 회색실선은 시뮬레이션 셀의 각       

모서리들을 나타내고 있다. Ti와 Al은 각각 회색과 분홍       

색 구슬로 표현되어 있다. 결정구조는 HCP (Hexagonal      

Close-Packed)이며 첨가된 Al 원자들은 기존의 Ti원자들     

중 wt%에 맞추어 random하게 치환하여 평판구조물을     

제작하였다. 사용된 Ti와 Al원자 수는 각각 192296개와      

51064개이다. 준비된 평판은 시뮬레이션 셀의 바닥부분     

에 위치하며 크기는 Table 1에 기술되어 있다. 시뮬레이       

션 셀은 모든 방향에 대하여 주기조건이 적용되어 있다. 

여기에 내용을 입력한다. 

연구의 계획, 자료수집, 실험, 분석, 해석, 출판, 결과       

활용 등 연구 개발의 전 과정과 관련하여 연구자에게 이        

해갈등(Conflict of Interest)이 발생하거나 발생할 가능성     

이 있는 연구에는, 연구자는 스스로 이해갈등을 관리하      

여 연구의 공정성과 연구대상자의 안전 및 학문 연구에       

대한 사회적 신뢰의 손상을 방지하여야 한다.

2-2. 분자동역학 시뮬레이션 방법

2-2-1. 포텐셜 모델

α-티타늄합금에 대한 분자동역학을 진행하기 위하여    

The Second Nearest Neighbor Modified Embedded     

Atom Method (2NN MEAM)를 사용하였다[12]. 2NN     

MEAM 포텐셜은 LAMMPS에서 제공하는 포텐셜 모델     

중 하나로 금속소재에서 좋은 결과를 보여주고 있는      

EAM 포텐셜에 결합에 있어서의 방향성과 이방성 특성      

을 모사할 수 있도록 기존의 EAM 모델에 각도에 대한        

기여도가 포함되도록 확장한 모델인 MEAM 포텐셜 모      

델에서 구조적 안정성을 획득하고자 개선된 모델이다[13].     

2NN MEAM포텐셜의 수학적 표현식은 다음과 같다.

, (1) 

여기서 아랫첨자인 i와 j는 원자들의 id를 나타낸다. 그       

리고, α-티타늄내 티타늄과 알루미늄 에 대한 포텐셜 파       

라미터들의 값은 Kim et.al. (2016)을 참조하였다[14].

2-2-2. 초기화 및 시나리오별 시뮬레이션 과정

분자동역학 시뮬레이션은 Sandia National Lab에서 개     

발 및 배포된 Large-scale Atomic /Molecular Massively      

Parallel Simulator (LAMMPS)를 사용하였으며, 시각화    

및 후처리 계산의 일부는 OVITO를 사용하여 나타내었      

다[15,16]. LAMMPS 에서 원자들의 운동은 초기 평형      

상태의 형상은 300K인 NVT ensemble과 다시 1기압      

300K인 NPT ensemble 조건으로 각각 25 ps동안 시뮬       

레이션을 진행하였다. 이때 스텝당 시간 간격은 1 fs로       

지정하였다. 이후 압입 및 스크래치에 의한 마모 시뮬레       

이션을 진행하기 위하여 추가적으로 NVE ensemble과     

강체바닥의 위에서부터 3 nm영역에 Langevin thermostat     

을 적용하여 300K의 온도가 유지될 수 있도록 100 ps        

동안 추가 시뮬레이션을 진행하였다. 압입 및 마모의 경       

우 3 nm의 반지름을 가지는 강체 구형팁을 이용하여 진        

행하였다. 이때, 압입 및 스크래치 작업을 위한 압입구       

의 속도는 보편적인 절삭가공에서의 팁의 속도보다 빠      

른 50 m/s로 고정하여 해석을 진행하였다. 

3. 결과 및 고찰

3-1. 압입(Indentation) 시뮬레이션 결과

나노압입 (Nanoindentation) 시험은 재료의 기계적 특     

성을 나노규모의 압입시험을 통하여 측정하는 평가방법     

이다. 보편적으로 소재 대비 높은 경도의 팁을 사용하여       

재료 표면에 수직으로 힘을 가하여 발생하는 압입형상      

의 깊이에 따라 변하는 힘을 측정하여 경도, 탄성계수 등        

의 특성 을 확인할 수 있다[17]. 

첫 번째 과정은 구형 (spherical shape) 팁을 사용한       

나노 압입시험의 일환으로 스크래치를 발생시키기 위하     

Fig. 1. Snapshot of α-titanium crystal substrates. x, y, 

and z represent width, length, and height.
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여 α-티타늄 평판 표면으로부터 침투시켰다. 이때, 구형      

핀과 임의의 원자 사이의 거리가 r이라고 할 때 작용하        

는 힘은 다음의 수식 에 따라 계산되었다. 

. (2)

구형 강체 팁에 작용하는 하중은 Eqn. (2)로 계산된 중        

심점과 주변의 원자들 사이에 작용하는 힘을 합쳐 팁의       

이동방향을 기준으로 계산하였다.

Fig. 2는 강체 팁이 구형 형상인 나노압입 시뮬레이션       

중 압입과정에서의 압입기가 50 m/s의 일정한 속도로 α-       

티타늄 합금 평판의 표면으로부터 25 Å 깊이까지 침투       

하는 동안 압입깊에 따른 수직 하중의 변화를 나타내고       

있다. 또한 이완시간(τR) 효과를 확인하기 위하여 10 ps       

와 20 ps의 이완시간 동안 압입기를 멈춘 상태에서 받        

는 하중의 변화를 함께 나타내고 있다. 그림에서 보이는       

바와 같이 깊이가 깊어짐에 따라 하중의 크기가 증가하       

나 약 10 nm 깊이 이상 깊어지면서 압입 깊이에 따른 하          

중의 변화가 작아지는 것을 확인할 수 있었다. 이는 초        

기 압입과정에서 일부 주변 이웃 원자들의 결정구조가      

HCP에서 FCC로 변화하기 시작하며 slip과 압축에 대한      

저항이 낮아졌기 때문으로 예측된다. 또한 τR의 증가로      

인한 수직하중 값의 변화에서 주변원자들의 결정구조변     

화는 가속화 및 고착화하는 효과를 보여주고 있음을 확       

인할 수 있었다. 

Table 2는 압입이전과 비교하ㅇ 이완시간에 따른 결정      

구조의 변화에 대한 비율을 OVITO의 내부 기능을 활용       

하여 계산한 결과를 보여주고 있다. 압입이 진행되면서      

기존의 HCP구조에서 일부 FCC와 BCC구조로 변환이     

진행된 것을 확인할 수 있다. 특히 FCC로의 변환이       

BCC에 비하여 상대적으로 더 많이 이루어 졌다. 이는       

HCP와 FCC 모두 높은 원자충진율을 가지는 구조이며,      

특히 높은 압력 하에서는 FCC구조가 에너지적 관점에      

서 보다 안정적으로 구조를 유지할 수 있기 때문으로 추        

정된다. 이후 최대 깊이에 도달한 이후에 이완시간이 주       

어질 경우 내부적으로 원자들이 재배치를 이루며 일부      

FCC나 BCC로 변환되었던 원자배치가 HCP구조로 회복     

되는 현상 도 관측되었다. 

3-2. 스크래치(Scratch) 시뮬레이션 결과

스크래치 시뮬레이션은 표면으로부터 25Å의 깊이로    

압입이 진행된 구형 팁을 표면에 수평방향 중 y축 방향        

으로 50 m/s의 속도로 이동시키면서 이동거리와 팁에 작       

용하는 이동방향으로의 힘의 크기와의 관계에 대하여 진      

행하였다. 

Fig. 3은 이완시간에 따라 팁의 이동변위에 대한 팁의       

이동방향에 대한 힘의 변화를 나타내고 있다. 이완시간      

Fig. 2. Load vs indentation depth of the nano-indentation 

simulations for no relaxation time (black square symbol, 

τR = 0), τR = 10 ps ( red circle symbol), and τR = 20ps (blue 

cross symbol).

Table 2. Fraction of types of crystal structures by the 

effect of relaxation time (τR) at maximum indentation depth

Crystal 

type

Reference

(No indentation)

Relaxation time (τR)

0 ps 10 ps 20 ps

HCP 95.6% 94.2% 94.2% 94.3%

FCC 0% 0.8% 0.7% 0.7%

BCC 0% 0.5% 0.5% 0.4%

Others 4.4% 4.6% 4.6% 4.6%

Fig. 3. Shifting load vs Scratch length of the scratch 

wear simulations for no relaxation time (black square 

symbol, τR = 0 ps), τR = 10 ps (red circle symbol), and τR

= 20 ps (blue cross symbol). A subplot reproduces the 

shifting load – scratch length profile of the early stage 

where scratch length is less than 6Å.
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의 영향은 압입 후 스크래치를 시작하는 초기구간에서      

만 일부 유의미한 차이가 발견되며 일정거리 이상 이동       

한 이후에는 차이가 거의 없었다. 초기구간에서의 변화      

는 Fig. 3의 내부에 삽입된 그림을 통하여 이동거리를 60        

Å까지만 진행한 결과로 나타내었다. 초기구간내에서의    

변화율 비교를 위하여 평균 하중의 크기를 비교한 결과       

τR이 0 ps에서 10 ps, 20 ps로 증가함에 따라 각각 45.93          

eV/Å, 7.82 eV/Å, 61.05 eV/Å가 나왔다. 이는 이완시       

간에 의한 결정구조의 변화가 유효한 영역에서는 스크      

래치에 필요한 하중에 직접적인 영향을 주는 것을 보여       

주고 있다.

Fig. 4는 스크래치 발생에 따른 버의 발생을 보여주고       

있다. 특히 측면뷰는 변형이 가장 심하게 발생하는 중간       

부분을 10 Å로 나누어 단면을 보여주고 있다. 그림에서       

보여주는 바와 같이 버는 진행방향에 대하여 더 크게 만        

들어 지는 것을 확인할 수 있었다. 또한 스크래치가 진        

행됨에 따라 일부 압입이 되었던 부분이 회복되어 압입       

구가 최종적으로 이동한 위치에서의 깊이와 시작점의 깊      

이의 차이가 발생함도 확인할 수 있었다. 

3-3. 결정구조 특성에 따른 나노압입시험 비교

마지막으로 HCP결정구조인 α-티타늄 합금 평판과 녹     

는점에서 일정시간 이상 유지되며 비정질 티타늄 합금      

표면을 가지게 된 평판에 압입 시뮬레이션을 진하며 압       

입기에 가해지는 하중과 압입 깊이에 대한 결과를 비교       

하였다. 비정질 평판의 형상은 평판의 온도를 티타늄의      

녹는점보다 약간 높은 상태에서 50 ps 유지한 뒤 온도        

를 300 K으로 낮추어 제작하였다. Fig. 5의 위쪽 그림은        

결정 및 비정질 표면을 가지는 평판에 대한 나노압입 실        

험의 결과를 보여주고 있으며 아래의 두 그림은 사용된       

평판표면에서의 원자들의 배치를 나타내고 있다. 그림에     

서 나타난 바와 같이 그림에서 보여준 바와 같이 열처리        

를 거친 비정질 표면을 가진 평판이 높은 깊이대비 하중        

비의 값을 가지고 있다. 이와 같은 차이가 발생하는 원        

인으로 표면 조도, 원자간 결합구조 및 밀도의 변화 등        

을 고려할 수 있으며 이와 관련된 연구는 후속연구로 진        

행하도록 할 예정이다. 본 결과를 바탕으로 열처리가 된       

α-티타늄 합금의 경도가 기존 대비 강화가 되는 것을 유        

추할 수 있다. 

4. 결 론

본 연구는 α-티타늄합금으로 제작된 평판 표면에 물      

리적으로 표면에 스크래치를 통한 마모를 받게 될 경우       

발생하는 내부결정구조의 변화를 분자동역학을 사용하    

여 보여주고 있다. 다음은 본 연구를 통하여 얻은 결론        

들을 요약한 내용이다. 

나노압입 및 스크래치 마모 시뮬레이션을 통하여 α-      

티타늄합금 평판 내부에서 손상구간 주변에서 결정구조     

가 일부 HPC구조에서 FCC 및 BCC구조로 변화한 것을       

관측할 수 있었다. 

압입 후 이완시간에 비례하여 평판 내부 응력이 낮아       

지며 일부 FCC 및 BCC로 변화가 발생했던 원자들이       

HCP로 회복되는 것을 확인할 수 있었다. 이와 같은 구        

조의 변화는 외력의 변화에 따라 가장 안정적인 구조로       

의 변화가 발생하는 것으로 이해될 수 있다.

압입기에 의해 발생한 스크래치로 평판 표면에서 손      

실된 영역은 버(burr)로 변환되어 손상을 입은 영역둘레      

에 위치하게 된다. 

높은 온도에 의하여 비정질 구조로 바뀐 α-티타늄 평       

Fig. 4. Snapshot of the burr generation at the end of 

the scratch wear simulation time.

Fig. 5. Load-indentation profiles for the crystal structure

and amorphous structure under indentation process.
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판의 경우 압입시 하중 값이 기존의 결정구조를 가진 평        

판에 비하여 높아짐을 확인할 수 있었다. 이는 에너지 조        

사로 인한 소재 강화 기법의 토대가 될 것으로 기대할 수         

있다.

본 연구의 결과가 스크래치와 같은 티타늄 합금 표면       

손상에 대하여 구조적 변화 및 물성의 변화를 이해할 수        

있는 토대를 제공할 것으로 기대한다.
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