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Abstract −  This study employs molecular dynamics simulations to investigate the material behavior of work-
pieces in waterjet machining processes. To gain fundamental insights into waterjet machining, simulations were 
conducted using pure water, excluding abrasive particles. The simulation model comprised thousands of water 
molecules interacting with a single crystal metal workpiece. Water molecule clusters were imparted with various 
velocities to initiate collisions with the metal workpiece. The material behavior of the metal surface was analyzed 
with respect to the applied velocity conditions, considering the intricate interplay between water molecules and 
the workpiece at the atomic scale. The results demonstrated that the machining of the metal workpiece occurred 
only when water molecules were endowed with velocities above a certain threshold. In cases where energy was 
insufficient, the metal workpiece exhibited a slight increase in surface roughness due to mild plastic deformation, 
without undergoing substantial material removal. When machining occurred, the ejection of material revealed a 
3-fold symmetric pattern, confirming that material removal in waterjet machining of the metal workpiece is pri-
marily driven by plastic deformation-induced material ejection. This research provides crucial insights into the 
mechanisms underlying waterjet machining and enhances our understanding of material behavior during the pro-
cess. The findings can be valuable in optimizing waterjet machining techniques. 

Keywords −  Machining(가공), Molecular simulation(분자시뮬레이션), Plastic deformation(소성 변형), Waterjet         

(워터젯), Water molecule(물분자)

1. 서 론

워터젯을 이용한 가공은 순수한 물, 혹은 연마제를 포       

함한 물을 고압으로 노즐을 통해 분사하여 높은 에너지       

를 피삭재에 인가함으로써 절삭, 천공, 연마 등을 수행하       

는 방법으로서, 금속, 암석, 복합재, 및 각종 세라믹 계통        

의 소재 등 다양한 종류의 소재를 가공할 수 있다는 장         

점이 있다[1]. 특히 연마재 워터젯 (abrasive waterjet:      

AWJ) 기술은 고경도, 고강도의 난삭재 가공을 용이하게      

하는 기술로서 각광받고 있으며, 전통적인 절삭 공정에서      

나타나는 발열 문제나 공구 마모로 인한 생산성 저하 등        

의 문제를 회피할 수 있다는 장점으로 인하여, 다양한 산        
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업 분야에서 광범위하게 연구 및 응용되고 있다. 그러나       

AWJ의 가공 품질은 다양한 가공 인자에 의해 영향을 받        

는다는 사실이 잘 알려져 있다. 연마재의 충돌각도, 유       

량, 이송 속도, 노즐 직경, 펌프 압력 등에 의해 가공면         

의 표면거칠기, 가공 깊이가 달라질 수 있어 각각의 가        

공인자에 대한 최적화가 요구된다[2,3]. 이러한 워터젯의     

복잡한 가공 특성을 이해하기 위해 다양한 가공 인자와       

가공 품질 사이의 상관관계에 대한 연구가 진행된 바 있        

으며, 특히 최근에는 재료 관점에서의 가공특성을 이해      

하기 위해 분자동역학 시뮬레이션을 활용한 연구가 진      

행되고 있다[2,4,5]. 다만, 워터젯에 대한 실험적 연구가      

다양하게 이루어져 온 것에 비하여 원자수준의 연구는      

상대적으로 충분히 이루어지지 않았으며, 공정에 대한 보      

다 깊은 이해를 위해서는 다양한 관점에서의 해석 연구       

가 진행될 필요가 있다.

이 연구에서는 분자동역학 시뮬레이션을 활용하여 워     

터젯 가공 과정에서의 재료 거동을 이해하고자 하였다.      

특히 물 분자와 가공물 사이의 상관관계를 보다 근본적       

으로 이해하기 위해 연마재를 제외한 순수한 물에 의한       

에너지 전달이 가공에 미치는 영향을 알아보고자 하였다.

2. 시뮬레이션 방법 및 조건

워터젯 가공 상황을 모사하기 위하여 (111) 면을 상면       

으로 하는 단결정 구리판과 약 1700개의 물 분자로 이        

루어진 액적을 모델링 하였다. 단결정 구리판은 13 × 13 ×         

2 nm3의 크기를 가지도록 모델을 구성하였고, 각 모서리       

영역을 고정하였다. X 및 Y 축 방향으로는 주기 경계조        

건 (periodic boundary condition)을 적용하였고, 초기     

온도를 300 K으로 설정하는 한편, NVE(원자 수, 체적,       

에너지 동일) 앙상블을 적용하여 구리판을 향해 이동하      

는 액적이 충돌할 때까지 속도를 유지할 수 있도록 하였        

다. 일반적으로 AWJ 공정의 노즐 끝에서의 워터젯 속도       

가 1,000 m/s 가량으로 알려져 있으나, 이 연구에서 모        

델링 한 액적의 물 분자 개수가 적어, 소재를 가공하기        

에 충분한 에너지를 표면에 전달하기 어렵기 때문에, 액       

적의 초기 속도는 실제 활용되는 속도 조건보다 다소 높        

은 1,000~10,000 m/s로 설정하였다[6]. 

구리와 물 분자의 거동은 각각 Morse, Stillinger-Weber      

포텐셜 함수를 활용하여 모사하였고, 구리와 물분자 사      

이의 비결합 상호작용은 Lennard-Jones 포텐셜 함수를     

이용하여 나타내었다. 각 포텐셜 함수의 인자값은 기존      

문헌의 값을 참고하였다[7-9].

3. 시뮬레이션 결과 및 고찰

워터젯 속도를 달리하여 수행한 시뮬레이션 과정에서     

획득한 바닥재에 인가된 수직하중의 변화가 Fig. 2에 나       

타나 있다. 액적이 구리판에 충돌할 경우, 액적의 운동       

에너지에 의하여 구리판은 z 축의 음의 방향으로 수직하       

중을 받게 되는데, 최대 수직하중의 크기는 액적의 초기       

속도에 따라 결정되는 것을 알 수 있다. 수직하중이 발        

생하고 종료되는 시점까지를 충돌이 발생하는 시간으로     

간주하여 수직하중을 시간에 대해 수치적분한 결과, 워터      

젯의 초기 속도가 1,000 m/s에서 10,000 m/s까지 증가함에       

따라 충격량이 1.9 × 10-21, 3.2 × 10-21, 8 × 10-21, 13 × 10-21,             

22 × 10-21 N·s로 나타났다.

시뮬레이션 과정에서 획득된 포텐셜 에너지의 변화는     

Fig. 3에 도시되어 있다. 워터젯과 구리판 사이의 충돌은       

포텐셜 에너지의 상승으로 이어지는데, 이때 초기 속도 조       

건에 따라 포텐셜 에너지의 변화 폭이 다르게 나타남을       

알 수 있다. 다만, 초기 속도 조건이 4,000 m/s 이하인 경          

Fig. 1. Schematic of simulation model for waterjet 

machining.

Fig. 2. Normal force of substrate during simulation 

with respect to waterjet speed.
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우에는 포텐셜 에너지의 증가 여부가 명확하게 확인되지      

않는데, 이는 워터젯 충돌에 의한 포텐셜 에너지 증가량       

이 자연적인 포텐셜 에너지의 요동 크기에 비해 충분히       

크기 않기 때문으로 판단된다. 포텐셜 에너지의 요동은 L-       

J 포텐셜 함수의 cut-off 거리 근방에서의 에너지 불연속       

조건에 기인한 것으로 추정된다. 초기 속도가 10,000 m/       

s 인 경우 충돌 이후 포텐셜 에너지가 크게 감소하는 현         

상이 나타나는데, 이는 구리판의 중앙부가 천공이 일어나      

며 다수의 원자가 모재로부터 완전히 이탈하여 포텐셜 에       

너지 계산에서 배제되었기 때문으로 판단된다. 

워터젯에 의해 가공이 이루어진 경우와 그렇지 않은      

경우의 거동은 Fig. 4에 잘 나타나 있다. Fig. 4(a) 및         

(b)는 각각 6,000 m/s, 그리고 10,000 m/s의 초기 속도        

조건이 부여된 모델의 충돌 후 약 3 ps의 시간이 경과된         

후의 모습을 나타낸다. 그림에서 확인할 수 있듯, 워터       

젯의 초기 속도가 특정 수준에 도달하지 못할 경우, 바        

닥재는 가공이 거의 일어나지 않음을 알 수 있다. 워터        

젯의 충돌에 의해 구리판에 소성변형이 일어났으나, 이      

어 발생한 탄성 회복에 의하여 형태를 어느 정도 회복하        

였다. 워터젯 액적은 바닥재와 충돌 후 파괴되어 표면 전        

방향으로 흩어지는 모습을 확인할 수 있다. 반면, 고속       

의 조건에서는 워터젯에 의한 충돌 에너지로 인하여 바       

닥재에 천공이 발생하였으며, 동시에 액적은 완전히 파      

괴되어 비산 되는 모습을 확인할 수 있다. 특히 가공된        

구리는 모재로부터 완전히 분리되었음을 알 수 있다. 

이러한 과정에 대한 시각화가 Fig. 5에 순차적으로 나       

타나 있다. Fig. 5(a)-(d)는 워터젯이 바닥재에 충돌한 순       

간부터 시간 순서대로 모델의 중심부를 기준으로 단면      

의 형상을 보여주고 있다. 충돌이 일어난 순간에는 접촉       

면의 액적의 형태가 변형하여 평탄화된 것(Fig. 5(a))을      

알 수 있으며, 충돌이 일어난 후 물 분자가 가진 운동에         

너지에 의해 바닥재에 소성변형이 일어남과 동시에 액      

적의 형태가 파괴되기 시작함(Fig. 5(b))을 알 수 있다. 이        

때, 바닥면의 소성변형 양상은 중심부의 침입 깊이가 더       

깊고, 외곽으로 갈수록 변형량이 줄어드는 형태로, 액적      

의 형태를 따라 일어나는 것으로 보인다. 시뮬레이션이      

더 진행됨에 따라 바닥재의 소성변형이 심해지는 한편      

, 물 분자가 상호 간의 수소결합을 잃고 증발(Fig. 5(c))        

되며, 최종적으로는 바닥재의 일부가 모재로부터 완전히     

분리되는 (Fig. 5(d)) 과정을 확인할 수 있었다. 

가공이 종료된 후 바닥재의 형상을 보다 자세히 관찰       

하기 위하여 개별 원자들에 대해 높이 프로파일 이미지       

를 추출하였다. Fig. 6(a)와 (b)에 각각 구리판의 높이 프        

로파일을 상부에서 바라본 모습 및 구리판의 단면에 대       

Fig. 3. Potential energy obtained during simulation 

with respect to waterjet speed.

Fig. 4. Image of models after being collided with 

waterjet when initial velocity was (a) 6,000 m/s and (b) 

10,000m/s, respectively. The images were captured after 3 

ps following the collision. Green spheres represent 

water molecules and red spheres represent copper atoms.

Fig. 5. Cross-section images obtained during machining 

process when (a) water droplet just impacts the substrate, 

(b-d) water droplet breaks and gets evaporated.

https://doi.org/10.1021/nn9006237
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해 표현한 모습을 나타내었다. Fig. 6(a)를 살펴보면 천       

공이 되지 않은 표면에도 높이의 편차, 즉 표면거칠기가       

나타났으며, 소성변형이 일부 일어났음을 알 수 있다. 또       

한 천공 영역의 경우 완벽하게 수직으로 천공이 일어나       

지 않아 녹색으로 표시된 원자가 보이는 것을 알 수 있         

다. 이러한 경향은 Fig. 6(b)에서 보다 명확하게 확인되       

는데, 천공이 일어난 형상이 원기둥 형상이 아닌, 사선       

으로 나타남을 알 수 있다. 구리판 두께의 중심을 기준        

으로 상, 하부를 향해 천공 면적이 넓어지는 것이 확인        

되는데, 이 방향은 <110>인 family direction을 포함하고      

있다. 즉, 워터젯 물 분자의 충돌로 인해 구리판이 전달        

받은 에너지는 구리판의 소성변형을 야기하여 천공 부      

위가 모재로부터 탈락하도록 하였음을 알 수 있다. 

구리판의 소성변형 특성은 Fig. 7을 통해서도 확인할      

수 있는데, 천공에 의해 모재로부터 탈락한 구리 파편의       

형상을 구리판의 하부에서 바라보면 천공 지점을 중심      

으로 <112> family 방향을 따라 3-fold 대칭구조를 형성       

하고 있음을 알 수 있다. 이러한 형상은 (111) 면이 소성         

변형할 때,  방향으로 슬립이 일어나     

나타난 것으로 판단된다 [10]. 

4. 결 론

이 연구에서는 분자동역학 시뮬레이션을 이용하여 워     

터젯 가공 상황에서 재료의 거동을 살펴보았다. 그 결       

과, 워터젯이 일정 수준 이상의 에너지를 전달해야만 가       

공이 이루어질 수 있음을 확인하였다. 워터젯 가공은 재       

료의 소성변형을 수반하며 이루어지며, 재료의 탈락 현      

상은 특정한 슬립 방향을 따라 일어남을 알 수 있었다.        

(111) 결정면에 대한 가공을 수행할 경우, <112> 방향을       

따라 3-fold 대칭 형태로 탈락물이 발생함을 확인하였      

다. 이러한 연구 결과는 워터젯 가공 현상을 이해하기 위        

한 기초지식으로 활용될 수 있을 것으로 기대된다. 
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Fig. 7. Height profile of copper plate and detached 

part of the copper plate after completing of machining.

Fig. 6. Height profile of the copper plate after machining 

process with (a) top view, and (b) cross-sectional view. 
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