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서 론

그래핀(Graphene)은 흑연 즉 탄소판상결정의 c-축과 수직

을 이루는 단층원자 평면구조를 가진 물질로 정의되어 있다

(Single Layer Graphene: SLG). 복층은 그래핀의 두 층이 안

정적으로 겹친(AB Stacking: Table 1 참조) 결정구조를 말한

다(Bilayer Graphene: BLG). 그래핀은 역학적인 절단강도가

매우 높은 값을 가진 것으로 알려져 있다(Lee et al., 2008).

또한 전도전자들의 예외적인 특이한 물성으로 인해 전자 소

자로서의 응용성 뿐만 아니라 학문적인 면에서도 흥미에

상으로 많은 연구가 활발히 진행되고 있다(최근 Review arti-

cle: Geim, 2009). 반도체 응용성 예로 Zhang et al. (2009)에

의해 전도전자의 띠 간격이 0~250 meV까지 조절 가능한,

한국현미경학회지 제40권 제1호 2010
Korean J. Microscopy 40(1), 21~28(2010)

2차원적인 단층 및 복층 그래핀 결정에 한 원자분해
투과전자현미경 상 시뮬레이션 연구

김 황 수*

경성 학교 이과 학 물리학과

A Simulation Study of Atomic Resolution 
TEM images for Two Dimensional Single Layer and 

Bilayer Graphene Crystal 

Hwang Su Kim*
Department of Physics, Kyungsung University, Namku, Busan 608-736, Korea
(Received February 16, 2010; Revised March 22, 2010; Accepted March 23, 2010)

ABSTRACT

In a simulation study of atomic resolution transmission electron microscope images of single layer and bilayer graphene,

it is demonstrated that the conventional Bloch wave formulations can be used when high-order Laue zone reflections are

properly taken into account in the theory. The simulated images for bilayer graphene show 3-fold rotational lattice sym-

metry rather than the 6-fold one under certain conditions. This result can be understood as revealed the 3-fold rotational

lattice symmetry of bilayer graphene in three dimensions along [0001]. For single layer graphene the observed phase

images showing 3-fold rotational lattice symmetry were particularly noted. This phenomenon has been explained by an

assumption of the re-configuration of electron density on the surface of graphene. And the matching images have been

obtained as simulated with up to the second order Laue zone reflections only, reflecting the re-configuration of electrons

on the surface. 
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BLG의 반도체 기능이 보고되어 있다. 이와 같이 최근 중요

하게 각광받는 그래핀 관계물질들은, 현재까지는 체로 실

험실에서 만들어지고 있고, 이 시료들은 흔히 SLG/BLG 및

여러 결함들을 포함하는 복합적인 다양한 형태를 가지고 있

어, 이 시료에 해 원자분해상을 주는 관찰 확인이 우선적

으로 선행되어야 한다. 이에 해서 투과전자현미경이 최근

활발히 사용되고 있다. 다행히 80 kV 전자 빔에서는 이들 시

료에 손상 없이 관찰이 가능함으로 이 가속 전압 하에 TEM

을 이용한 관찰 상들이 계속 보고되고 있다(Dato et al.,

2009; Girit et al., 2009; Meyer et al., 2009; Lee et al., 2009).

이들 보고된 상들 중 주목되는 흥미로운 사실은, SLG에

해 15개 이상의 단계적인 비 초점 값에서 얻은 TEM 상

들로부터 구해진 결정 밑 표면의 파동 함수(Exit-surface

Wave function (EWF))의 위상 상(phase image)은, 예상되

는 육방정계 (hexagonal)의 칭상 (6-fold rotational sym-

metry)을보여주지 않고 오히려 삼방정계(trigonal)의 칭

관계(3-fold rotational symmetry)를분명하게 보여주고 있는

점이다(Dato et al., 2009, Fig. 2; Jinschek et al., 2009, Cover

image). 그러나 이들 논문에는 이에 한 설명이나 관찰

상에 한 시뮬레이션 결과가 나타나 있지 않다. SLG 및

BLG는 2차원적 결정체인 반면 현재 널리 이용되고 있는

동역학적 전자회절이론은 3차원 결정체에 해 정립된 이

론이다(Bloch wave (BW) method: Hirsch et al., 1977). 따라

서 이들 2차원적 결정시료의 관찰 상에 한 이론적 시뮬

레이션에 BW방법 적용은 문제를 내포한다고 볼 수 있다.

그러나 이 2차원적 결정이 3차원 모 결정의 전자 도의 정

확한 절편이라고 가정했을 때 BW방법 적용이 가능하며

zone-축에 고 순위 Laue 회절빔들(higher-order Laue zone

(HOLZ) reflections)을 고려하면 해당시료의 관찰 상에

해 충분히 근사적인 시뮬레이션 상들을 얻을 수 있음이,

저자에 의해 이론적으로 연구된 바 있다(Kim and Sheinin,

1993). 이 이론에 의거 본 논문에서는 여러 비 초점 조건하

에 따른 시뮬레이션 상패턴 변화를 연구하고 실험 상과

비교 고찰함으로써, 2차원적 결정시료에 해 BW방법 적

용 타당성을 확인하고 그래핀 관련 시료에 한 TEM관찰

상 해석에서 도움을 주고자 한다. 또한 이 과정으로부터

보고된 위상 상에서 삼방정계의 칭성을 보인 사실에

해 물리적 설명을 시도하고 이 결과가 주는 의미를 탐색하

고자 한다. 

이론 및 방법

1. 1 결정 밑 표면의 파동 함수 (EWF) 

SLG 및 BLG 시편을 흑연결정의(graphite) [0001] 방향의

수직으로 원자 평면 사이를 자른 절편으로 가정했을 때;

[0001] 방향으로 입사한 전자의 회절 산란 파동함수는

HOLZ 회절을 고려 할 때 다음 식으로 주어진다(Hirsch et

al., 1977; Kim, 2007).

ψe(
-Χ )==»{»φG++L(t)exp (2πi-L∙-t )}exp (2πi

→
G∙

→Χ ) (1)
G L

이 식에서 전자회절진폭은,

φG++L(t)==»α*(j)
C

( j)

G++L
exp (2πiγ ( j)t) (2)

j

위의 식에서 G==(hk.0)는 ZOLZ (zero order Laue zone)에

속하는 회절벡터이고, L==(00.l)은 이 평면에 수직한 [0001]

zone-축(입사 빔과 평행한 방향)의 HOLZ의 회절벡터이다.

역 격자 벡터 지수표시에서 괄호 안에 점은 i==-(h++k)를 나

타낸다. t는 zone-축에 평행 방향으로 측정된 유효 결정 두

께이다. X는 결정 밑 평면에서 위치 벡터이고 α*( j)는 결정

내에 BW (Bloch wave):

b( j )==»C
( j)

G++L
exp [2πi (

→
k ( j)++

→
G++

→
L )∙

→
r )] (3)

j

의 들뜬 계수이고 C
( j)

G++L
은 BW b( j)의 계수이다. j==1…N; N

은 계산에 고려된 회절벡터의 수이다. γ( j)==k( j)-K; k( j)는 b( j)

의 파 벡터, K는 결정 내 입사전자의 평균결정 포텐샬에

해 보정된 파 벡터이다. 식 (1)은 K및 k( j)의 방향이 [0001]

와 평행인 경우에 해당된다. 그리고 (1)의 파동함수는 각각

의 g -회절벡터에 해 아래 동역학 전자회절 방정식(Hirsch

et al., 1977)을 만족하는 해로부터 얻어진다. 

[K 2-(
→
k ( j)++

→
g )2]C ( j)

g
++»Ug-g′ C

( j)

g′==0 (4)
g′≠g

여기서 g==G++L, g′는 {g}집합에 속한 한 회절벡터이다.

Ug-g′ ==(2me/h2) Vg-g′ , Vg는 결정 포텐샬의 Fourier 계수이며

결정의 구조인자(structure factor) Fg와 다음 관계를 갖는다.

h2

Vg==mmmmmmmFg (5)
2πmeVc

여기서 h는 plank상수, m은 전하 e를 가진 전자 질량, Vc는

결정의 단위 셀의 체적이다. 상 시뮬레이션은 관찰 평면

에서 얻어지는 강도(intensity)를 계산하게 되는데, 사용하는

식은 (1)에 현미경의 구면 수차 Cs, 상평면의 비 초점 값

Δf, 입사 전자 빔의 수렴반각 βs, 비 초점거리 요동 Δs의 함

수인 Damping Envelope 함수를 곱해 절 자승을 취해 얻어

진다(Kim, 2007: 식(6)). 

1. 2 EWF 및 관찰 상의 칭관계

식 (1)로 주어지는 EWF와 상평면에 원자분해 TEM
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상의 칭 관계는 해당시료의 결정 칭성과 접하게 관련

되어 있다. 흑연결정은 Table 1에 주어진 바와 같이 육방정

계 결정구조를 갖는다. [0001]-zone 축에 한 역 격자 벡터

들; g1==G1++L==(hk.l), g2==G2++L==(ki.l), g3==G3++L==(ih.l)

(i==-(h++k))에서 g1, g2, g3는 크기는 모두 같으며 [0001]-축

에 해 120�각 회전을 했을 때 서로 일치하는 칭

군(group)을 이룬다. 또한 이들 벡터들이 180�회전했을 때

얻는 벡터들; g4==-G1++L==(-h-k.l), g5==-G2++L==(-k-i.l),

g6==-G3++L==(-i-h.l)를 포함하면 6개의 요소를 갖는 60�

회전 칭 군이 형성된다. 이들 역 격자 벡터들에 응되는

흑연의 구조인자 F (hk.l)의 칭성은 아래 식으로부터 구해

진다.

πil h    2k
F (hk.l)==fcexp ·mmm‚{1++cos(πl)++exp [ 2πi ·mm++mmm‚]2                                           3     3

2h    k
++cos(πl)exp [ 2πi ·mmm++mm‚] } (6)

3     3

이 식에서 fc는 탄소원자의 산란진폭이고, Table 1의 데이터

로부터 쉽게 구해진다. 이 식에 위의 칭 군의 역 격자 지

수를 입하면 아래의 구조인자 칭 관계를 얻는다.

모든 l에 해: F (G1++L)==F (G2++L)==F (G3++L), 

l==2n에 해: F (Gi++L)==F (-Gi++L), 

l==2n++1에 해: F (Gi++L)==-F (-Gi++L), i==1, 2, 3. (7)

여기서 n은 정수이다. 다음으로 b( j)의 계수인 C
( j)

G++L
칭 관

계식은 식 (4)로부터 구해진다. 입사 빔이 정확히 [0001] 방

향과 일치 할 때, g==G++L에서 G⊥L및 [0001] ||L ||k( j)관계

를 식(4)에 입 정리하면 아래 식이 얻어진다. 

l[ K 2-{(k ( j))2++G2++L2++2k( j)mm}] C
( j)

G++Lc

++   »U(G++L )-(G′++L ′)C
( j)

G′++L ′==0 (8)
(G′++L ′)≠(G++L )

식(8)에서 주어지는 첫 괄호 항과 두 번째 항의 Ug-g′에 의

해 미지수 항들 CG++L의 값들이 정해진다. 이 항의 위 첨자

는 편리상 앞으로 생략한다. 그런데 첫 항은 크기가 같은 6

개의 칭 군의 역 격자 벡터들에 해서 모두 같다. 두 번

째 항의 Ug-g′의 관계는 (4)와 (5)로부터 정확하게 같은 관

계식이 성립된다. 따라서 (8)로부터 다음 관계가 얻어진다.

모든 l에 해: CG1++L==CG2++L==CG3++L, 

l==2n에 해: CGi++L==C-Gi++L, 

l==2n++1에 해: CGi++L≠C-Gi++L, i==1, 2, 3. (9)

l==2n++1에 해 식 (7)에서는 구조인자가 단순히 반 칭

관계지만 식(9)에서는 일반적으로 계수 값 자체, 즉 절 치

값도 같지 않게 됨을 유의할 필요가 있다. 이 관계는 곧 (1)

에 EWF에 해 ψe(X)≠ψe(-X)의 관계를 준다. 즉 역

칭 관계가 성립하지 않는다. 그리고 이 결과는 EWF의 위상

상(phase image) 및 강도 상(intensity image)이 [0001]-

zone축 방위에 해 육방정계의 칭이 아니라 삼방정계의

칭성이 나타날 수 있음을 의미한다. 물론 상평면에서의

TEM 상에서도 같은 현상이 나타날 수 있다. 이 이론적

예측은 흑연결정의 3차원 격자구조는 [0001]-축 방향 회전

에 해 육방정계의 칭이 아니라 삼방정계의 격자 칭을

이루는 사실과 부합된다(Graphite Space group: P63mc의 63

에 해당되는 의미). 그러나 실질적으로 실험에서 삼방정계의

격자 칭을 갖는 상을 얻기 위해서는 우선적으로 HOLZ

의 역 격자 회절진폭이 ZOLZ 역 격자 회절진폭과 비교될

정도이어야 한다. SLG/BLG와 같이 다만 한 두 층의 원자

평면 두께를 가진 시료에 해서 일반적으로 이 조건이 성

립된다(Kim, 1993). BLG는 3-차원 공간의 하나의 [0001]

회전축에 해 분명히 삼방정계의 격자 칭성을 가지므로

이에 한 TEM 상은 적절한 조건 하에서 삼방정계의 격

자 칭상을 보일 것이 기 된다. 그러나 SLG에 해서는

만약 이 시료가 흑연 결정의 전자 도 분포를 그 로 갖고

있는 단 원자 층에 절편이라고 한다면 이것은 [0001] 회전

축에 해 육방정계의 격자 칭성을 가지게 된다. 따라서

응되는 시뮬레이션 상도 육방정계의 칭성을 가져야

한다. 즉 이 경우 식(1)에서 괄호 안에 HOLZ 반사회절들의

합 효과는 결과적으로 육방정계의 칭성을 주게 됨을 의

미한다. 그럼에도 불구하고 보고된 SLG에 한 관찰 상들

이 삼방정계의 칭성을 나타냄은 전자 도에 분포가 흑연

결정 내에서의 분포와는 다르게 삼방정계의 칭성을 갖는

형태로 재 배치가 이루어졌음을 암시한다. 이러한 이론 예

측이 실질적인 실험조건하에 어떻게 구현되는지를 보기 위

해 SLG/BLG 시료에 해 상 시뮬레이션을 수행 할 필요

가 있다. 이 결과 다음에 나타나 있다.

결 과

2. 1 상 시뮬레이션

이 시뮬레이션에서 SLG 및 BLG의 시료 두께는 각각

c/2==0.335 nm 및 c==0.671 nm로, 흑연결정의 전자 도가 유

지되는 정확한 절편으로 가정했다. 이 두께에 한 [0001]

방향으로 투 된 포텐샬 도형상이 Fig. 1에 나타나 있다. 이

도형상은 Table 1의 데이터에 의한다. a는 SLG에 한 것이

고 b는 BLG에 한 것이다. 이 도형들은 물론 모두 2차원

적 육방정계의 칭성을 갖는다.

지금까지 보고된 이들 시료의 상은 구면수차 Cs가 보

정된 TEM을 이용 80 kV에서 얻어진 것임으로 시뮬레이션



도 이 조건에 맞추었다. 계산 식은 물론 Damping Envelope

함수를 포함하는 식(1)이 이용되었다. 문제가 되는 것은 시

료두께가 극히 얇아서 보통 관찰 상의 명암 비(contrast)

지수가 매우 낮다는 점이다. 그럼에도 불구하고 Mayer et al.

(2009)의 논문에서 Cs==10 μm 및 Scherzer 비 초점 -7.9

nm (80 kV에 해) 하에서 SLG에 한 분명한 관찰 상을

보여주고 있다. 이때 응되는 시뮬레이션 상의 명암 비

지수는 c==0.104 이었다. 이 값은 일반적으로 낮은 값이지만

시료 두께가 극히 얇아서 산란 빔의 난조에 의한 배경강도

가 적고 또한 상 적으로 전기적 잡음에 의한 배경강도도

적을 때는 상이 충분히 관찰 될 수 있음을 보여 주고 있

다. 이를 기초로 한 SLG 및 BLG에 한 시뮬레이션 상

들이 Fig. 2에 나타나 있다. 이 시뮬레이션에는 80 kV 가속

전압과 Cs==10 μm가 주어졌다. 그리고 비 초점 값들은 관측

가능한 비교적 높은 c 지수를 주는 값들이 선택되어 있

다(이 그림에 상들은 패턴을 분명히 보기 위해 명암 비

지수를 최 c==1로 조정한 것임). 그리고 입사 빔의 수렴

반각 βs==0.15 mrad, 비 초점의 요동 값의 편차 Δs==2 nm가

Damping Envelope 함수에 입력되었다. 여기서 Δs의 값이 2

nm보다 크면 명암 비 지수가 극히 낮아서 상관측이 가

능하지 않다고 본다. 따라서 현재 보고된 상관찰에 사용

된 투과전자현미경은 전기적 기계적 안정성 정도를 나타내

는 Δs값이 2 nm 이내일 것으로 본다. 즉 그래핀 시편들에

한 투과전자현미경 상은 현미경의 기계적 전기적 안정성이

좋을수록 더 분명한 상들이 얻어질 것임을 예상할 수 있

다. 

Fig. 2에 나타난 SLG에 한 시뮬레이션 상 중, 비 초

점 값 -7.9 nm의 상은 Scherzer 비 초점 값에 해당되는

것이다. 따라서 어두운 점들이 원자위치를 나타낸다. 이

상은 Mayer et al. (2009)의 논문에 Fig. 1b의 관찰 상에

응되며 체로 일치하는 결과를 볼 수 있다. 그리고 비

초점 -17.9 nm 내지 -19.9 nm (c==~0.1)의 상은 Girit et

al. (2009) 논문에 Fig. 4A와 가깝다 (단 이 논문에는 명확한

Cs와 비 초점 값이 주어지지 않았다). 이들 관찰 상들을

주의 깊게 보면 육각형 원자 배열 중심에서 강도(intensity)

의 크기에서 역 칭(inverse symmetry)이 정확히 성립하지

않는다. 즉 정확히는 삼방정계의 칭성을 가짐을 볼 수 있

다. 그림에 육각형 피크 점들 중 막 모양의 선 표시를 한

것은 보다 어둡거나(비 초점 -7.9 nm) 보다 밝다. 이들

상에 한 SLG의 시뮬레이션 상에서 (1)의 식에서

HOLZ 역 격자 회절반사들의 합의 범위를 | l |==0~2로 제한

하 을 때 관측 상들과 매우 잘 일치하는 상들이 얻어

졌다. 따라서 Fig. 2의 SLG 시뮬레이션 상들은 이 제한

범위가 주어졌다. 만약 | l |==0~8까지 확장하면 역 비 칭은

사라지고 1.2절에서 예측 한 바와 같이 육방정계 격자 칭

상을 보인다. BLG에 한 시뮬레이션 상들에 해서는

HOLZ의 이러한 제한이 없다. 즉 | l |==0~2이 주어진 경우

와 0~8이 주어진 경우와 거의 같은 상들이 얻어졌다. 이

들 결과에 한 의미와 논의는 아래 절에서 다시 논의 될 것
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Table 1. The crystallographic data of graphite in unit cell (Trucano
and Chen, 1975)

Space group: Hexagonal P63mc (No. 186)
Cell parameters: a==b==0.246 nm, c==0.671 nm, γ==120�

Atom: site C: 2a C: 2b

Layer x/a y/b z/c x/a y/b z/c 

A 0 0 0.25 1/3 2/3 0.25
B 0 0 0.75 2/3 1/3 0.75

a b

Fig. 1. The projected potential map along [0001] direction in graphite. a is for single layer graphene (SLG) with thickness c/2==0.336 nm, b is for
bilayer graphene (BLG) with thickness c==0.671 nm, sectioned just from graphite respectively. The scale bar: 0.246 nm.
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이다. Fig. 2에서 주목되어야 할 또 다른 점은 BLG에 한

시뮬레이션 상들이 어떤 비 초점 값에서는 겉보기로는

SLG의 원자배열 상으로 보인다는 점이다(BLG에 Δf==-3.9

nm 혹은 -9.9 nm의 상들). 반 로 Δf==-11.9 nm SLG 

상인 경우 BLG 원자 배열 구조로 보인다. 이는 특정 비 초

점의 단일 관측 상만으로 SLG인지 BLG인지를 판단하면

전혀 반 의 결론을 얻을 수 있음을 뜻한다. 그러므로 적어

도 3~5개의 각기 다른 비 초점 단계의 상을 얻어 시뮬

레이션과 비교하거나 아래 절에서 논의되는 “exit-wave

reconstruction (EWR)” 처리를 거쳐 판단하여야 확실히 시

편구조를 알 수 있다고 사료된다.

2. 2 Exit-surface wave function (EWF)

Fig. 3의 a는 Dato et al. (2009)에 의해 SLG 시료에 한

실험 관찰 상들로부터 구해진 EWF의 위상 상* (phase

image)이다. 이 상은 Berkeley’s TEAM0.5 현미경에 의한 일

련의 비 초점 단계의 15개 격자 상으로부터 EWR 소프트

웨어 처리과정을 통해 얻어진 것으로 보고되어 있다. 이

상은 피크 강도의 육각형 중심에서 강도 정도가 역 칭에

서 벗어남을 확실히 볼 수 있다(그림에서 막 모양으로 표

시되는 피크들이 보다 밝다). 그 결과 상이 정확히는 육방

정계보다는 삼방정계의 회전 칭성을 보여주고 있다. 이와

관련성에서 Mayer et al. (2007) 및 Rutter et al. (2008) 논문

보고가 검토되었다. 즉 이 논문에서 SLG는 완전한 평면 형

태가 아니라 체적으로 1 nm 주기로 물결 모양의 불규칙

한 기복 형태를 갖는다고 논의되어 있다. 이러한 불규칙 형

태의 시편이 일정 패턴의 삼방정계의 칭성 상을 줄 수

는 없으므로, 이 기복형태와 상 칭성과는 무관함이 명백

하다. Fig. 3의 b는 이 상에 응되는(본 저자에 의한) 시

뮬레이션 위상 상이다. 이 시뮬레이션에는 Cs==Δf==0,

Δs==2 nm 그리고 가속전압 80 kV가 주어졌다. 여기서 Δs의

2 nm 값은 a의 상과 일치하게 하는 값으로, EWR 소프트

웨어 처리과정 후에 잔여 인자로 생각된다. 또한 위에서 논

의 하 듯이 시뮬레이션 계산에서 (1)의 HOLZ 역 격자 회

절지수를 | l |==0~2로 제한하 다. 만약 | l |==0~8까지 확장

하면 이 상의 역 비 칭은 역시 사라진다. Fig. 3a와는 별

도로 Jinschek et al. (2009)에 의해 보고된, SLG와 BLG가

함께 존재하는 시편에 한 위상 상이 Microscopy and

Analysis (suppl.) 12월 호 겉 표지에 나타나 있다. 이에 응

되는 SLG 및 BLG 시뮬레이션 상들이 Fig. 4에 보여주고

있다.

이 시뮬레이션에 주요 입력 데이터는 Fig. 3a와 같고 다

만 Δs==1.5 nm가 주어졌고, SLG에 해 | l |==0~2로 역시

제한하 다. BLG에 해서는 | l |==0~8이 주어졌다. 그리고

Fig. 2의 시뮬레이션 상들부터 EWR의 한 방법인 “itera-

tive wave-function reconstruction (IWFR)” (Allen et al., 2004,

2006)를 적용해도 거의 같은 Fig. 4의 EWF의 위상 상들을

얻을 수 있음을 확인하 다. SLG의 상에서 다소 약하기

는 하지만 Fig. 3a와 같이 상의 역 비 칭 관계를 보여주

고 있다. 그러나 BLG에 해서는 겉보기로는 2차원적 육방

정계의 칭성이 나타내고 이것이 막 모양 선으로 표시되

어 있다. 그리고 실험 상인 논문잡지의 겉 표지 상에

해 략 120개의 단위 셀 이동 칭 평균하 을 때 Fig. 4와

거의 근접한 역 비 칭 상임을 확인하 다. 그러면 SLG에

한 상의 삼방정계 칭관계의 의미를 탐색해보자. SLG

혹은 BLG 시편은 소위 이상적인 “weak phase object”에 해

*Releasing this image in public domain is gratefully acknowledged.

Fig. 2. Simulation images for SLG ( | l |==0~2, see text for meaning)
and BLG. with | l |==0~8. The data: 80 kV, Cs==10 μm, Δs==2 nm, βs==
0.15 mrad and defocus at the left top of each figure were given in
simulations. Scherzer defocus at this condition is -7.9 nm. c is con-
trast index defined as c==| Imax-Imin |/(Imax++Imin). In images the con-
trast c’s were adjusted to be 1 to see clear images.
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당된다. 이 경우 위상 상은 바로 시편의 투 된(입사 빔

방향으로) 포텐샬을 나타내야 함은 잘 알려진 사실이다. 이

를 보기 위하여 SLG에 해 | l |==0~2의 제한을 가진

[0001] 방향으로 투 된 포텐샬 도형이 계산하 고 이것이

Fig. 5에 보여주고 있다.

이 도형은 분명히 피크 강도(intensity)면에서 삼방정계의

칭성을 보여주고 있다. 이 결과는 SLG에 위상 관찰 상

과 정성적인 면에서 일치한다. 이 포텐샬 도형이 전자 도

배치와 체로 비례관계에 있는 점을 고려하면 Fig. 5에서

원자 위치의 육각형 중심 위치에 전자 도가 증가되어 있

음을 볼 수 있다. 이는 SLG 시편이 따로 떼어져 독립적으로

있을 때 시편 표면에 전자 도가 재 배치되고 빈 공간을

채우려는 자연스러운 현상으로 보여진다. 이 도형은 Fig. 1a

와 비교되는데 이 경우 | l |==0~30까지 계산된 것이며 흑연

결정의 전자 도를 포함하는 단 원자 층의 정확한 절편에

해당되며 육방정계의 칭성을 잘 보여주고 있다. 따라서

SLG에 한 위상 상도 HOLZ 역 격자 지수를 충분히 확

장하면 당연히 육방정계의 칭성을 보여야 함은 물리적인

요구이다. 그리고 SLG에 한 시뮬레이션 위상 상에서도

| l |==0~8까지 확장하면 이 요구가 잘 만족된다. 끝으로

BLG에 해서는 두께가 이미 SLG에 두 배이기 때문에 표

면에 전자 도 재 배치가 위상 상에 크게 향을 미치지
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a

b

0.14 nm

a b

Fig. 3. a: the phase image of reconstructed exit wave function from 15 lattice images for SLG, taken by Berkeley’s TEAM0.5, which is released
in public domain after Fig. 2 in (Dato et al., 2009). b: the corresponding simulated phase image (| l | ==0~2) with Cs==Δf==0, Δs==2 nm and 80 kV
accelerating voltage.

Fig. 4. a: the simulated phase image for SLG with | l |==0~2, b: for BLG with | l |==0~8. The data: Cs==Δf==0, Δs==1.5 nm and 80 kV accelerating
voltage were given in simulations.
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않기 때문에 | l |==0~2 혹은 0~8에 해 상 패턴의 의미

있는 차이를 주지 않는 것으로 사료된다.

고찰 및 결론

단층 그래핀(SLG)이나 복층 그래핀은(BLG) 일반적으로

2차원적 결정으로 취급되고 있다. 그럼에도 불구하고 본 연

구에서, 투과전자현미경에 의한 원자분해상의 시뮬레이션에

통상적인 3차원 동역학 회절이론의 Bloch-wave 방법을 적

용하는데 문제가 없음이 입증되었다, 물론 이 적용에는 적

절한 HOLZ 역 격자 회절산란이 포함되어야 한다. 이는 본

질적으로 SLG나 BLG도 결국은 3차원 공간 물체임을 반

하는 것으로 볼 수 있다. 그래핀 관련 시료는 한 원자 혹은

두 원자의 두께를 가진 것임으로 관찰 상에 명암 비가 일

반적으로 매우 적다. 이러한 문제를 극복하고 유효한 상

을 얻기 위해서는 현미경의 전기적 기계적 안정성이 매우

중요하고 전기적 잡음에 의한 배경강도도 최소화해야 함이

본 연구에서 강조되었다. 그리고 새롭게 주목되는 현상은 많

은 경우 SLG나 BLG의 상들이 삼방정계의 칭성을 보

인다는 점이다. BLG의 경우 [0001] 축에서 120�회전했을

때 그 3차원 결정구조는 정확히 겹치지만 180�회전 했을

때는 겹치지 않는다. 즉 삼방정계의 칭성만 갖는다. 이 3

차원적 구조가 TEM 상에 구현됨은 주목 해야 할 새로운

관점이다. 이는 HOLZ 회절이 포함된 결과이다. SLG의 경

우, 탄소원자 위치 자체는 육방정계의 칭성을 갖지만 이를

둘러싼 전자 구름의 도는 SLG가 독립적으로 자유공간에

놓일 때 삼방정계의 칭성을 갖도록 재 배치를 이룬다고

가정하면 관찰 상의 삼방정계의 칭성은 이론적으로 잘

설명된다. SLG 표면의 이런 전자 도의 칭성은 계속 이

표면 위에 탄소원자를 쌓을 때 흑연 결정 구조로 쌓이도록

하는데 결정적 역할을 한다고 추론 할 수 있다. 결론적으로

SLG의 전자 도의 삼방정계 칭을 갖도록 재 배치된다는

가정의(Fig. 5) 정당성은 새롭게 연구 될 미래 과제로 사료

된다.
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⁄국문초록¤

단층 및 복층의 그래핀에 한 원자분해 투과전자현미경 상

시뮬레이션 연구에서, 통상의 Boch-wave 방법에 의한 상이론

식들이 고 준위 Laue 역의 역 격자 회절을 적절히 포함 했을

때 시뮬레이션에 잘 적용될 수 있음을 보여 주었다. 적절한 조건

에서 복층 그래핀의 시뮬레이션 상들은 육방정계의 칭성 보

다는 삼방정계의 칭성을 보여 주었다. 이 결과는 복층 그래핀

이 3차원 공간에서 [0001] 축 방향 회전에 해 갖는 삼방정계

의 격자 칭성이 상에 구현되는 것으로 이해될 수 있다. 단층

그래핀에 해서는, 관측 위상 상이 삼방정계의 칭성을 보여

주는 현상들이 특히 주목되었다. 이 현상은 그래핀 표면에 전자

도의 재 배치에 의한 것으로 설명되었다. 그리고 그래핀의 전

자 재 배치를 반 하는, 다만 2번째 Laue 준위 역의 회절 빔까

지만 포함하면 관측 상과 일치하는 시뮬레이션 위상 상이

얻어졌다. 
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