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ABSTRACT

There have been plenty of difficulties because properties of Alq3 are unable to acquire in a process of manufacture

of OLED. In this paper it will predict a viscosity of Alq3 through DSMC technique and suggest the way regarding a

study to estimate properties of material through the computer simulation. There could generate errors of a simulation

process in a vacuum deposition process since the properties of material that is used in a high- degree vacuum environment

are not secured. Therefore, we would like to propose the new methods that can not only predict properties of a molecular

unit but also raise an accuracy of simulation process by forecasting properties of Alq3.
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1. 서 론

최근에도 많은 평판 디스플레이(FPD flat panel

display) 기술에 대한 연구가 활발하게 진행하고 있으며,

그 중 유기EL 디스플레이는 저 전압 구동, 자기 발광,

경략 박형, 광시야 각, 빠른 응답 등의 장점으로 차세대

디스플레이로 각광받고 있다. 유기 EL 의 발광 원리는

유기물박막에 음극과 양극을 통하여 주입된 전자와 정

공이 여기자를 형성하고, 형성된 여기자로부터 빛이 발

생되는 형상을 이용하는 것이다. 저 분자 유기EL 디스

플레이의 소자는 다층의 유기 막으로 구성되며, 이러한

박막층(thin-film layers)들은 일반적으로 진공 성막 공정

(vacuum evaporation process)에 의하여 형성된다.

유기EL의 제품 경쟁력 확보를 위하여 생산성을 향

상시키기 위한 노력들이 경주되고 있으며, 기판(glass

substrate)의 크기가 점점 확대되어가는 추세이다. 기판

크기가 확대됨에 따라 유기박막의 균일도는 점점 더

중요한 공정 요건(process specification)이 되어가고 있

다. 두께 균일도의 불 균일은 화소(pixel)에 따른 휘도,

색도 등 성능 차이의 원인이 된다. 이러한 중요한 요소

들을 예측하고 성막 공정을 예측하기 위해 컴퓨터를

이용한 많은 시뮬레이션이 이루어지고 있다.

고 진공 환경에서 이루어지는 현상들에 대한 많은

연구가 활발하게 이루어지고 있으며, 희박기체영역에

는 DSMC기법이 가장 널리 사용되고 연구되고 있다

[1,2]. 

진공 증착 공정은 진공 배기, 가열, 공정, 냉각 및 질

소 퍼지(purge) 등의 단계로 구성되며, 1회의 공정 실

험에서 수 시간이 소요된다. 새로운 형태의 증발원 개

발을 위한 공정 실험 및 제작을 위하여 수많은 인력,

시간 및 비용의 낭비를 야기하게 된다. 이를 보완하기

위해 실 제작 및 실험의 횟수를 줄이기 위하여 컴퓨터

시뮬레이션을 이용하여 실험을 대체하는 개발 방안이

적용되고 있다[3].

본 연구에는 성막공정에 사용되는 증발원 개발을 위

한 예측 시뮬레이션을 이용하여 유기재료인Alq3의 점

성도(viscosity)를 예측하여 시뮬레이션의 성능을 향상

시키고, 측정이 어려운 유기물의 물성 치를 예측함으로
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써 분자 단위의 물성 치를 예측하는 새로운 기법을 제

시하고자 한다.

본 연구에서는 노즐을 가진 점형(point-type) 증발원

의 시뮬레이션을 수행하여 점형 증발원의 실험 데이터

와 비교하여 측정이 어려운 Alq3의 점성도를 예측하고

자 한다.

2. 시뮬레이션 과정

2.1. DSMC방법의 개요

진공 공정 환경은 고 진공 환경으로서 연속체 역학

이 적용되지 않는 영역이다. 그러므로 희박기체 거동

(rarefied gas dynamics)을 활용한 해석 기법이 사용된

다. 본 연구에서는 희박 기체의 거동 해석을 위하여 주

로 사용되는 DSMC 해석 기법을 적용하였다.

일반적으로 Monte Carlo방법이란 확률적 과정

(stochastic process)의 구조를 갖는 계산에서 난수를 사

용해(random sampling) 문제를 푸는 수치해법을 말한

다. 또한 비 확률적인 문제들(nonprobabilistic problems)

을 확률적인 방법으로 풀 수도 있는데, 대표적인 예가

적분이나 미분 방정식이다.

DSMC는 일종의 Monte Carlo Simulation인데, Bird

가 희박기체 영역에 이 방법을 적용시키면서 명명한

이름이다[4].

DSMC 계산에서 모든 입자 하나하나를 다 계산하는

것은 불가능하므로, 기체 유동 모사를 위해 실제 유동

에서 많은 수의 입자를 대표하는 모사 입자를 생성한

다. 실제 입자에 가깝도록 적절한 모델을 택하여 이 모

사 입자 각각의 위치, 속도, 내부 에너지 등을 부여한

다. 그리고 나서 관심 있는 계산 영역에서 이 입자들을

추적해 나간다. 실제 계산 상에서는 충돌과 입자 운동

을 동시에 고려할 수가 없으므로 입자를 모두 움직인

후에, 입자를 정지된 상태로 보고 충돌을 고려한다.

입자 간의 충동을 어떻게 계산 할 것 이라든가, 입자

가 경계층면에 충돌 했을 때 향후 거동이 어떻게 될 것

인가에 대한 타당한 모델링이 있어야 하며, DSMC기

법은 실제 유동의 물리적 상황을 그대로 모사하는 기

법이므로 격자는 단순히 효과적인 충돌 짝의 선택과

적절한 유동 특성치의 샘플링을 위해서만 필요하기 때

문이다[5].

2.2. 증발원 모델링

실험 값의 비교를 위한 시뮬레이션을 위해 기존의

확보된 400 cc 증착원을 모델링 하여 시뮬레이션 조건

과 실험조건을 동일 하게 되도록 하였다. (Fig. 1).

실험에 사용된 증발원을 대상으로 3차원설계를 거쳤

으며(Fig. 1), 본 논문의 시뮬레이션 결과와 비교를 위해

모든 공정 조건과 시뮬레이션 조건을 동일하게 하였다.

Fig. 2는 실험에 사용된 증착원(Fig. 1)과 동일한 치

수로 2차원적인 증착원의 격자(mesh)를 형성하여

DSMC 해석에 필요한 해석 대상을 모델링 하였다.

본 논문의 시뮬레이션 결과 예시 위해 생성된 격자

는Fig. 2에 도시되어 있다.

생성된 격자의 총 점의 개수는 1448개이며, 1360개

의 격자로 이루어져있으며, 고 진공(10−6 torr) 환경을

기준으로 생성되었다. 또한 모델링 한 구조에 벽면에

대한 경계조건을 영역 별로 다르게 주어 실험 조건과

시뮬레이션 조건을 동일하게 하였다(Fig. 3).

2.3. 입자 거동 해석

유기EL 증착 공정의 챔버 압력은 고진공(UHV, ultra

high vacuum)으로 기상 유기재료 (vaporized organic

material)의 밀도는 매우 낮은 상태이다. 이러한 희박기

체 유동을 미시적 관점에서 직접 모사하는 확률적 방

법인 DSMC방법은 실제 유동의 입자를 대표하는 모사

입자 수~수백만 개를 이용하여, 계산 영역에서 모사입

자의 움직임과 충돌에 따른 위치 및 속도를 추적해가

는 해석 기법이다.

Fig. 1. Geometry of the effusion 400cc cell-source.

Fig. 2. 400 cc cell-source mesh.
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격자(mesh)생성이 끝나면 유동장 내의 밀도를 계산

하기 위해 희박기체 거동해석에서 말한 DSMC 기법을

이용한 코드를 사용한다. 사용된 컴퓨터 언어는 포트란

(fortran)이며, 프로그램 초기화를 위한 입자의 속도, 내

부에너지를 결정하고, 입자가 시간간격(time step)과 각

속도에 맞게 이동하고 그것에 따른, 셀 정보의 색인

(indexing)작업을 하고 분자간 충돌에 대해 매 시간간

격(time step) 마다 입자간의 충돌 확률을 계산한다. 또

한, 충돌 후 에너지 변화를 결정하는 충돌 샘플링 방법

을 사용해 그에 따른 충돌 후 속도를 결정 한다[6].

증발원의 모델링 후 입자의 거동 해석을 통해 유동장

내의 밀도 계산 결과를 얻을 수 있을 수 있으며, 속도

벡터(velocity vector), 유선(stream line) 그리고 밀도

(density) 분포의 가시적 표현이 가능하다(Fig. 4~ 6)[7].

2.4. 코사인 함수의 n값 계산

증발 입자의 분포는 실험으로부터 진공 증착 공정에

서 점증발원의 증발 현상은 코사인(cosine)함수의 n제

곱으로 표현할 수 있음이 알려져 있다(Fig. 7)[8].

DSMC기법으로 계산된 분자의 분포를 통해 코사인

근사 함수의 내용을 근거로 코사인(cosine) 함수의 지

수인 n값을 구할 수 있다.

이를 통해 Alq3 물질의 점성도에 따른 n값을 계산하

여 실험에서 도출한 n값과 가장 유사한 점성도를 찾아

실제 점성도를 예측하는 방법을 사용하였다.

3. 점성도 해석 결과 비교

3.1. 시뮬레이션 조건

점성도 해석을 위해 본 연구에서는 400cc 셀의 실험

데이터를 기준으로 유사한 시뮬레이션의 n값을 추출하

Fig. 4. Velocity vector around nozzle.

Fig. 5. Stream line inside the cell source.

Fig. 3. Boundary conditions. Fig. 6. Density distribution inside the cell source.

Fig. 7. A diagram of vapor cloud distribution as a function

of various n values.
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기 위해 시뮬레이션의 변수 중 점성도를 제외한 모든

조건을 동일하게 주는 것을 목표로 하였다. 

노즐(nozzle)의 길이(length)와 반지름(radius), 온도

(temperature)등의 변수를 실험조건과 동일하게 설정하

였다(Table. 1). 

시뮬레이션에는 대표 분자 수를 20,000개로 설정 후

시뮬레이션을 반복적으로 수행하였다

기존 유기물의 물성치를 참고로 점성도의 예측 범위

를 0.5~2.0 × 10−5 g/cm·s를 기준으로 잡고 시뮬레이션

을 1 × 10−6단위로 수행하였다.

점성도에 따른 n값의 변화 시뮬레이션 하였으며, 기

존의 실험값과의 비교를 수행하였다.

1 × 10−6단위로 16번의 시뮬레이션을 통해 근접한 n

값에서의 점성도를 1 × 10−6단위의 점성도를 다시

1 × 10−7단위로 시뮬레이션을 수행한 후 마지막으로

1 × 10−8단위의 시뮬레이션을 수행하는 방식으로 시뮬

레이션을 반복하였다.

각 데이터의 점성도 단위는 g/cm·s 이며, n값은 코사

인 함수의 지수인 실수(real number)를 뜻 한다. 

3.2. 시뮬레이션 결과

OLED 방광층 재료인 Alq3 점성도를 0.5~2.0×10−5 g/cms

범위에서 1×10−6 g/cms 단위로 15가지 경우의 수에 대하

여 반복 시뮬레이션한 결과 실험을 통해 얻은 n값과 가장

유사한 값인 1.9을 얻을 수 있었다. 그때의 점성도는

1.6x10-5g/cms임을 확인하였다(Fig. 8).

또한, 시뮬레이션의 n값들을 보면 점성도가 증가할

수록 소폭 감소하는 경우도 있었지만 전체적으로 값이

증가하는 것을 확인하였다 (Table 2).

Table 1. Analysis conditions

분석 조건 (analysis conditions) 수치 (numerical)

압력 (pressure, Torr) 1E-6

온도 (temperature, K) 673

노즐 길이 (char. length, m) 2.5E-2

노즐 반지름 (char. radius, m) 7.5E-3

분자 질량 (molecular mass, kg) 2.13E-25

분자 직경 (molecular diameter, m) 7.52E-10

수밀도 (number density, #/m3) 2.31E15

밀도 (density, kg/m3) 7.02E-7

분자 간격 (molecular spacing, m) 6.7E-6

자유 경로 행로 (mean free path, m) 120

크뉴센 수 (knudsen number) 25

시간 간격 (time increment, s) 1.0E-7

대표 분자 수 (#)
(representative molecular number)

2.0E4

Table 2. Change of the viscosity

점성도

(단위 : E5g/cms)
0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 1.1 1.2

n 0.71 0.62 0.76 1.05 1.03 1.22 1.48 1.61

점성도

(단위 : E5g/cms)
1.3 1.4 1.5 1.6 1.7 1.8 1.9 2.0

n 1.53 1.80 1.77 1.90 20.3 2.11 2.05 2.26

Fig. 8. Change of viscosity.

Table 3. Change of the viscosity.

점성도

(단위:E5g/cms)
1.50 1.51 1.52 1.53 1.54 1.55 1.56 1.57

n 1.77 1.79 1.80 1.77 1.79 1.82 1.88 1.85

점성도

(단위:E5g/cms)
1.58 1.59 1.60 1.61 1.62 1.63 1.64 1.65

n 1.86 1.88 1.90 1.91 1.95 1.96 1.93 1.98

점성도

(단위:E5g/cms)
1.66 1.67 1.68 1.69 1.70

n 1.96 2.02 1.99 2.00 2.03

Fig. 9. Change of viscosity.
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앞서 시뮬레이션한 결과를 토대로 보다 정확한 점성

도를 예측하기 위해 1.6 ×10−5g/cms 값을 기준으로 점

성도를 1 ×10−6g/cms 간격으로 1.50~1.70 ×10−5/cms

까지 20가지 경우의 수에 대하여 시뮬레이션 하였고

그 결과를 Table 3과 같이 표시하였다. 

Table 2와 마찬가지로 시뮬레이션의 n값들을 보면

점성도가 증가할수록 소폭 감소하는 경우도 있었지만

전체적으로 값이 증가하는 것을 확인하였다 (Table 3).

점성도 1.50~1.70 × 10−5g/cms 범위의 시뮬레이션결과

는 1.61~1.62 × 10−5g/cms 사이에서 실험값과 가장 유사

한 n값을 도출해 낼 수 있었으며(Fig. 10), 보다 정밀도

높은 결과를 위해 점성도를 1.610~1.625 × 10−5g/cms 까

지 1 × 10-7g/cms 단위로 15번의 경우의 수에 대하여 측

정하였다.

점성도 1.610~1.625 ×10−5g/cms 범위에서는 실험n값

인 1.92와 같은 값을4곳에서 구할 수 있었다. (Table 4)

점성도가 1.611, 1.614, 1.615, 1.616 일 때 실험n 값

과 같았고 1.611은 소폭으로 증감할 때 결과가 같았던

것으로 보고 나머지의 평균인 1.615 ×10−5g/cms 정도

로 Alq3의 점성도를 예측 할 수 있었다.

4. 결 론

본 연구는 측정이 어려운 유기재료인 Alq3의 점성도

를 예측하기 위해 DSMC 기법을 적용하여 컴퓨터 시

뮬레이션을 수행하였다.

점성도 예측을 위해 400cc점 증발원의 실험값과 비

교를 하여 점성도를 예측하는 과정을 수행하였다. 

증착 공정에 있어 많은 공정 조건이 변수가 될 수

있으므로 공정 조건에 사용된 모든 조건을 시뮬레이션

조건과 동일하게 하여 시뮬레이션을 수행하였으며, 최

종적으로 1 ×10−7g/cm·s 단위까지 시뮬레이션을 반복

수행하였다. 

총 50가지의 경우에 대하여 DSMC 기법을 이용 컴

퓨터 시뮬레이션을 수행하였다(Table 2~3).

그 결과 점성도가 증가하면 n값의 증가하는 형태의

결과 그래프를 얻을 수 있었으며, 실험 값과 비교를 수

행하여 가장 근사치의 유기재료 Alq3의 예측 점성도에

대한 값이1.615 ×10−5g/cm·s 라는 결과를 도출 할 수

있었다. 본 연구에서 도출 한 데이터를 토대로 시뮬레

이션을 반복 수행하며, 공정 조건을 시뮬레이션 조건과

보다 정밀하게 맞춘다면 측정이 어려운 유기재료에 대

한 물성을 예측 할 수 있을 것으로 기대 할 수 있다.

따라서 앞으로 해석에 필요한 공정 조건의 정밀한 측

정 값이 확보된다면, 개발된 알고리즘을 통해 유기재료

의 물성을 예측 할 수 있을 것으로 기대 할 수 있다.
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