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요 약

본 연구에서는 나노복합재의 탄소성 거동과 항복응력을 측하기 해 분자동역학 산모사를 

수행하 다. 나일론 기지와 실리카 나노입자가 포함된 단  셀 구조로부터 나노입자의 체 분율

변화에 따른 응력-변형률 선도를 등변형률을 용한 등온등압 앙상블 산모사로부터 도출하

다. 4%의 변형률 범 에서 나노복합재의 탄성계수를 도출하 고, 이를 이용하여 2% 오 셋 방

법으로 항복응력을 측하 다. 나노입자의 유무에 따른 항복평면의 변화와 고분자 재료에서 나

타나는 정수압 효과가 항복평면에 미치는 향을 확인하기 해 일축 인장/압축 그리고 이축 인

장/압축을 수행하 고, 각각의 경우에 나타나는 나노복합재 내부의 자유체  변화에 한 분석

을 통해 나노입자의 강화효과를 고찰하 다. 한 고분자 기지로 인해 발생하는 정수압 효과를 

반 한 von-Miss 항복평면을 도출하고, 입자의 체 분율 변화에 따른 항복응력의 측이 가능

하도록 정수압효과에 한 라메터를 체 분율의 함수로 근사하 다. 
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1. 서 론

나노복합재는 수 나노미터 수 의 미세한 입자를 고분자 기지 는 속 기지내에 첨가하여 다양한 물성

이 향상되도록 한 재료로써, 최근 항공우주분야를 비롯한 구조용 재료 분야에서 기존의 복합재료를 체할 

경량화 신소재로 각 을 받고 있다. 나노스 일의 크기를 가진 강화입자를 고분자 기지 내에 강화재로 첨가

할 경우 나노입자가 가진 높은 표면   체 분율로 인해 기존의 강화입자보다 은 양으로도 강성, 열팽창 

특성, 기 도성, 항복응력과 같은 다양한 물성을 향상시킬 수 있음이 실험 으로 규명되고 있으며(Cho 

등,2006), 특히 나노입자의 크기가 감소할수록 강화효과가 더 향상된다고 보고되어 있다(Yang 등, 2008, Yu 

등, 2009). 따라서 이러한 나노복합재의 크기효과에 한 실험 /해석  규명은 최 의 조성을 가진 나노복합

재를 설계하는데 있어 핵심이라 할 수 있다. 
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고분자 나노복합재의 경우 고분자기지가 가지는 비정질 구조로 인해 인장과 압축 시 고분자 내 자유체

의 변화가 서로 다르게 나타나게 되어 비 칭 인 항복응력을 가지게 되며, 일반 으로 압축과정에서의 항복

응력이 인장에서의 항복응력보다 높게 나타나게 된다. 특히 나노입자를 강화재로 첨가할 경우 나노입자 주

에 형성되는 고분자재료의 흡착 역과 입자와 기지 사이의 미세한 계면의 상 인 체 분율이 커지기 때문

에 나노복합재의 소성거동은 일반 인 복합재와는 다른 거동을 보이게 된다.

본 연구에서는 고분자 나노복합재의 탄소성 거동과 항복응력을 측하기 해 분자동역학 산모사를 수

행하 다. 순수한 나일론 6 기지와 실리카 나노입자의 체 분율이 서로 다른 단 셀 구조에 해 일축인장/

압축, 이축 인장/압축 산모사를 수행하여 나노복합재의 탄성계수, 항복응력, 그리고 정수압 효과가 반 된 

von Mises항복평면을 구성하 다.

2. 분자동역학 산모사 

  본 연구에서는 구형의 실리카 나노입자와 나일론 6(Polyamide 6)를 각각 강화재와 기지재로 고려하 으며, 

나노입자의 체 분율이 다른 3개의 단 셀 구조와 순수한 나일론 6로만 구성된 단 셀을 구성하 다. 나노입

자 반지름은 7.2Å이며, 나일론 6 사슬은 40개의 단량체로 구성되어 있다. 나일론 6와 나노복합재 분자모델은 

그림 1에 주어져 있다. 

                            

                (a) 나일론 6 기지                          (b) 나일론 6 / 실리카 나노복합재

그림 1 분자동역학 산모사셀 구성

 산모사셀의 구성과 에 지 안정화 그리고 셀의 평형상태를 유지하기 한 앙상블 산모사는 분자동역학 

상용 로그램인 Accelrys 사의 Material Studio 4.2를 사용하여 수행하 으며, 원자간 상호작용을 묘사하기 

해 PCFF포스필드를 사용하 다. 분자동역학 산모사 셀은 모든 방향으로 주기성을 가지도록 주기경계조

건을 부여하 고, 기구조를 형성한 이후 conjugate gradient방법을 이용하여 포텐셜 에 지를 최소화 하

다. 이후 300K과 기압(1atm) 조건하에서 평형상태에 이르도록 하기 해 입자의 개수, 압력, 온도가 일정

하게 유지되는 NPT앙상블 산모사를 2.5 나노 (ns)동안 수행하 다. 

  나노복합재와 나일론 6 기지의 응력-변형률 곡선은 그림 2와 같이 단 셀에 등변형률을 부여하면서 NPT

앙상블을 수행하여 계산된 단  셀의 응력으로부터 도출하 다. 이 때 포아송 효과를 반 하기 해 인장이 

가해지는 방향과 수직한 방향으로는 압력이 기압으로 유지되도록 하 다. 나노복합재의 응력-변형률 계

를 도출하기 한 산모사는 LAMMPS 로그램을 사용하 다. 나노복합재의 변형도율은 0.001/ps로 고정

하 고 최종 으로 60%의 변형률을 가질 때까지 산모사를 수행하 다. 변형률을 부여하는 단계에서는 고
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           (a) 등변형률 산모사 방법론                     (b) 정온기 제어에 의한 응력-변형률 곡선

그림 2 탄소성 거동 해석을 한 분자동역학 방법론  포아송 효과에 의한 응력-변형률 곡선

분자 재료의 실제 변형 메커니즘을 잘 반 할 수 있도록 변형률이 부여되는 매 스텝마다 단 셀의 한쪽 면

에 치한 원자들의 치만 변형률에 따라 이동시켜, 공유결합 구조의 변화가 나노복합재의 변형에 따른 응

력 변화를 유발하는 작용력이 되도록 하 다. 압축과정도 이와 동일한 방법으로 묘사하 으며, 일축 인장/압

축 그리고 이축 인장/압축을 모두 수행하여 나노복합재의 항복평면을 구성할 수 있도록 하 다. 

2. 산모사 결과

 분자동역학 해석으로부터 도출된 일축 인장과 압축에서의 응력-변형률 선도는 그림 3에 주어져 있다. 인장

과 압축의 경우를 비교하면 압축의 경우 보다 높은 응력값을 가지게 됨을 알 수 있으며, 이는 나일론 6 와 

나노복합재를 압축하는 과정에서 발생하는 자유체 의 변화와 련이 있다. 고분자 재료의 자유체 이 감소

하게 되면 고분자 사슬들의 국부  움직임이 제한을 받게 되며, 이로 인해 보다 높은 응력상태에 이를 때 까

지 얽힘이 잘 유지되어 압축과정에서의 항복응력이 더 크게 나타나게 된다. 한 순수한 나일론 6에 비해 복

합재의 경우 보다 높은 응력값을 나타내며, 나노입자의 체 분율이 증가할수록 높은 응력값을 가지는 결과를 

보 다. 단 셀의 률을 구하기 해 4%미만의 변형률 역에서 응력-변형률 계를 최소자승법으로 근사

하 고, 단계수는 단  셀의 포아송 비를 이용하여 계산하 다. 계산된 탄성계수의 값은 표 1에 주어
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그림 3 분자동역학 산모사를 통해 도출된 일축 인장/압축 시의 응력-변형률 선도
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  표 1 나일론 6와 나노복합재의 탄성계수와 항복 응력

     

체적분율(%)
Tension Compression

E(GPa) G(GPa) σy(GPa) E(GPa) G(GPa) σy(GPa)

2.8 3.10 1.13 130 3.65 1.33 220

2.2 2.95 1.07 119 3.50 1.27 169

1.8 2.80 1.02 116 3.35 1.22 124

Nylon 6 2.65 0.96 111 3.05 1.11 134
       

져 있다. 나일론 6 와 나노복합재의 항복응력은 2% 오 셋 방법 는 최 응력 방법을 용하여 측할 수 

있으며, 본 연구에서는 률을 이용한 2% 오 셋 방법으로 계산하 고, 그 결과가 표 1에 주어져 있다. 나일

론 6와 나노복합재 모두 압축을 받는 경우 탄성계수와 항복응력이 보다 높게 계산되었으며, 이로부터 정수압 

효과가 고려된 von Mises 항복평면을 구성할 수 있는 두 개의 라메터를 계산할 수 있게 된다.

4. 결론

본 연구에서는 실리카/나일론 6 나노복합재의 탄소성 거동과 항복응력 측을 해 분자동역학 산모사

를 수행하 다. 고분자 소재에서 나타나는 정수압 효과의 향을 규명하기 해 등변형률과 비등방 인 정압

기 조  방법을 통해 단순 인장과 압축에서의 응력-변형률 도출하 고, 2% 오 셋 방법으로 항복응력을 계

산하 다. 실리카 나노입자가 첨가된 경우 순수한 나일론 6 기지에 비해 률과 항복응력이 모두 증가하

고, 특히 고분자 내부의 자유체 의 변화에 의한 정수압 효과로 인해 압축을 가한 경우의 률과 항복응력이 

인장을 가한 경우보다 높게 측되었다.
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