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Abstract 

Atomistic simulations have become useful tools for exploring new insights in materials science, but the length and time 

scale that can be handled with atomistic simulations are seriously limiting their practical applications. In order to make 

meaningful quantitative predictions, atomistic simulations are necessarily combined with higher-scale modeling. The 

present research is thus concerned with the development of a multi-scale model and its application to the prediction of the 

mechanical properties of body-centered cubic(BCC) iron with an emphasis on the coupling of atomistic molecular 

dynamics with meso-scale discrete dislocation dynamics modeling. In order to achieve predictive multi-scale simulations, 

it is necessary to properly incorporate atomistic details into the meso-scale approach. This challenge is handled with the 

proposed hierarchical information passing strategy from atomistic to meso-scale by obtaining material properties and 

dislocation mobility. Finally, this fundamental and physics-based meso-scale approach is employed for quantitative 

predictions of the mechanical response of single crystal iron. 

 

 

Key Words : Multi-scale Modeling, Molecular Dynamics, Discrete Dislocation Dynamics, Iron, Yield Stress 

 

 

1. 연구 배경 및 목적 

 

재료의 거시적인 거동은 재료의 미시적인 특성

에 근원을 두고 있으므로, 재료의 성질을 예측하

기 위해서는 미시적 단계에서의 재료 거동에 대

한 근원적인 분석과 이해가 요구된다. 이러한 관

점에서 원자단위 모델링은 실험적 접근이 용이하

지 않은, 원자단위에서의 재료 거동에 대한 연구

에 널리 활용되어 왔으며 컴퓨터 계산성능의 증

가, 실험 및 이론적 분석의 어려움으로 인해 그 

중요성이 부각되고 있고 있다. 따라서 최근 원자

단위 모델링을 활용하여 재료의 물성을 예측하고, 

우수한 물성을 갖는 재료를 설계하려는 시도가 

활발히 진행 중이다.  

하지만 원자단위 모델링 기법은 본질적인 접근

법 및 계산성능의 한계로 인해 다룰 수 있는 시

스템의 시간과 크기의 제약이 있다[1]. 원론적으로 

이와 같은 제약은 보다 큰 계를 다룰 수 있는 모

델링 기법과의 연계를 통해 해소될 수 있다. 이러

한 멀티스케일 모델링은 개별 모델링 기법이 가

지는 한계를 극복해 줄 방법으로 여겨지고 있으

나, 실질적으로 이에 대한 구체적인 방법론이 정

형화 및 체계화되어 있지 않다[2, 3]. 따라서 본 연

구에서는 분자 동역학(Molecular dynamics)와 3차원 

전위동역학 모델링(Discrete dislocation dynamics)을 

활용한 멀티스케일 모델링에 대한 체계를 제안하

며, 이를 통해 단결정 철의 소성현상에 대한 정성

적, 정량적 예측을 시도하였다.  
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2. 멀티스케일 모델링 체계 

 

재료의 변형은 거시적인 관점에서 재료의 연속 

적인 유동(flow)으로 바라볼 수 있으나, 이러한 유

동은 미시적인 관점에서는 전위의 개별적인 그리

고 집단적인 움직임에 근원을 두고 있다. 따라서 

단결정 철의 소성에 대한 멀티스케일 모델링 체

계를 세우기 위해서는 먼저 해당재료 전위 성질

에 대한 이해가 필요하다. 체심입방정 철의 전위 

특성은 아래와 같이 요약할 수 있다. 첫 째, 나선

전위의 코어 구조가 non-planar 하므로 planar 코어

를 갖는 칼날전위에 비해 높은 Peierls 응력을 필

요로 한다. 둘 째, 나선전위의 활주는 열적 활성

화된 킹크(kink)의 핵생성에 의존한다. 이 것이 체

심입방정 철의 항복강도가 온도에 크게 의존하는 

이유이다. 셋 째, 전위의 움직임은 Peierls 응력을 

기준으로 외부 응력이 Peierls 응력보다 낮은 경우

에는 열적 활성화 거동을 보이고, 외부 응력이 

Peielrs 응력보다 높은 경우에는 열적 둔화 거동

(Thermal drag) 을 보인다.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 1 The proposed framework of multi-scale modeling 

on plasticity of single crystalline BCC iron  

 

이러한 이론적 배경을 바탕으로 단결정 철의 

변형 거동에 대한 멀티스케일 모델링 체계를 세

워보았다(Fig. 1). 먼저 전위의 기본적인 특성인 

코어 구조와 코어 에너지, Peierls 응력 등을 분자 

동역학을 이용하여 계산하였다. 본 연구에서 이용

한 3차원 전위동력학 모델링(Discrete dislocation 

dynamics)은 전위 코어에서 발생하는 특이점 문제 

(singularity problem)을 해결하기 위해 코어 에너지

와 탄성 에너지를 따로 구분하여 처리하므로, 따

라서 코어의 물리적인 크기와 코어 에너지를 분

자동역학을 이용하여 계산할 필요가 있다. 그리고 

전위 간의 탄성적인 상호작용은 선형 탄성 방정

식으로 기술되었으며, 이를 구성하는 개별 탄성계

수는 분자동역학으로 계산하였다. 

외부 응력이 Peielrs 응력 (p) 보다 낮은 경우인 

열적 활성화 구간에서의 전위 이동도(mobility)는 

분자동역학을 이용한 직접적인 계산이 적합하지 

않으므로 Arrhenius 형태의 속도식으로 기술하였

다[4]. 이 때 나선 전위의 킹크 생성에 필요한 활

성화 에너지는 최소 에너지 경로(minimum energy 

pathway)을 계산하는 모델링 기법인 nudged elastic 

band (NEB)를 이용하였다.  

한편, 외부 응력이 p 보다 높은 경우의 전위 이

동도는, 직접적인 분자동역학 계산을 적용하여 계

산할 수 있으며, 선형함수 형태를 가지게 된다. 

위 두 구간에서의 각각의 전위 이동도 함수는 p 

에서 연속성이 유지되어야 한다는 경계조건 하에

서 전위 이동도 함수를 구성하는 모델상수가 자

동적으로 결정될 수 있다. 이렇게 얻어진 전위 이

동도 함수 및 재료 특성은 준 거시적 3차원 전위

동역학 모델링을 구성하는 입력 함수로 이용된다.  

 

3. 결과 및 고찰 

 

3.1 전위 특성에 대한 원자단위 모델링 

분자동역학을 이용하여 체심입방정 철의 전위 

특성을 계산해보았다. 분자동역학 계산은 공개용 

계산 코드인 LAMMPS를 이용하였고[5], 철 원자

간의 상호작용은 Mendelev가 개발한 embedded 

atom method(EAM) 형태의 포텐셜 모델로 기술하

였다[6].  

Fig. 2(a)에는 분자정역학 모델링으로 예측된 나

선전위의 코어구조이다. 그림에서 알 수 있듯이, 

포텐셜 모델에 따라서  두 개의  다른 코어  구조 

즉, degenerate 형태와 non-degenerate 형태의 구조가 

예측됨을 확인할 수 있다. Fig. 2(b)는 본 모델링에

서 사용한 Mendelev EAM 모델로 구현된 체심입방

정 철의 나선 전위의 코어 구조이다. 본 연구에서 

사용한 포텐셜 모델은 나선전위의 코어 구조를  
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Fig. 2 (a) Lateral view of core structure of screw 

dislocation in BCC iron with two different 

potential models (left), 2(b) Differential 

displacement vector map of screw dislocation 

core showing non-degenerate structure of the 

presently employed EAM potential 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 3 Angle dependence of Peierls stress of screw 

dislocation 

 

제일 원리 계산과 일치하는 non-degenerate 타입의 

코어로 예측하였다. 나선 전위의 코어 구조는 활

주면 및 Peielrs 응력에 크게 영향을 주므로, 코어 

구조의 정확한 구현은 매우 중요하다[7]. 

실험적으로, 체심입방정 철은 Schmid 법칙을 따

르지 않는 재료로 알려져 있다. 분자정역학 계산

결과도 이러한 경향을 잘 보여준다(Fig. 3). 즉, 전

단 응력이 가해지는 방향에 따라 Peierls 응력의 

twinning/anti-twinning 비 대칭성이 나타난다. 이러

한 비 대칭성의 근원은 {112} plane의 generalized 

stacking fault energy의 비대칭성에 있다[8]. 따라서 

최종적인 3차원 전위 동역학으로 얻게 되는 유동

응력 곡선에서 임계분해전단응력을 계산할 경우, 

이러한 non-Schmid 거동을 고려해줘야 한다.  

Fig. 4 The qualitative change in the transition state 

kink structure 

 

Fig. 5 Energy vs. reaction coordinate curves for kink 

nucleation of screw dislocation motion 

 

앞장에서 기술한대로 전단응력이 Peielrs 응력보

다 낮은 경우에는 나선전위의 이동도 함수는 킹

크의 핵생성에 의존한다. 따라서 먼저 나선전위의 

킹크 구조에 대해 살펴보았다(Fig. 4). 선단 킹크짝 

(leading kink pair)은 전위선의 중심에서 생성되어 

전위선의 양 끝단으로 이동한다. 전단 응력의 크

기가 낮은 경우에는 선단 킹크가 전위선의 끝단

에 도달하기 전에 후면 킹크짝 (trailing kink pair)이 

전위선의 중심에서 생성되어 양 끝단으로 전파된

다(correlated). 한편, 전단 응력의 크기가 임계 응

력보다 낮은 경우는 선단 킹크짝이 전위선의 끝

단에 도달하면 전위선 전체가 split 코어구조를 가

지게 되며, 이후 후면 킹크짝이 전위선의 중심에

서 생성되어 전위선의 끝단으로 이동(migration)하

는 양상을 보인다(uncorrelated)[9,10]. 

킹크의 핵성성에 필요한 활성화 에너지는 전단 

응력이 증가하면 감소하는 양상을 보인다(Fig. 5). 

전단 응력이 증가하여, Peierls 응력과 같아지면, 킹

크 핵생성에 필요한 활성화 에너지는 0이 되어, 

이 이상의 전단응력 하에서는 전위 이동도는 킹

크  핵생성의  열적  활성화와  무관하다 .  따라서 

Peierls 응력 이하의 전단 응력 하에서 킹크 핵생

성에 필요한 활성화 에너지와 응력과의 상관관계를  
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Fig. 6 Dislocation dynamics motions at different 

stress levels 

 

유도하였고, 전위 이동도 함수를 구성하는 매개

함수로 사용하였다. 

한편, 나선 전위의 동역학적 거동은 전단 응력

에 따라서 천이 거동을 나타낸다(Fig. 6). 전단응력

의 크기가 작은 경우에는 단일한 킹크 거동만이 

관찰되지만, 전단응력이 증가하면 다수의 킹크가 

동시에 생성되어 전파하는 양상을 보인다. 전단응

력의 크기가 더욱 상승하면, 나선전위는 슬립 면

에 공공이나 self-interstitial cluster 등의 debris를 생

성하며 활주하는 양상을 보인다[7,11].  

 

3.2 항복강도의 대한 3차원 전위동역학 

원자단위 모델링으로 얻어진 전위 이동도 함수

와 재료상수, 전위 에너지 등을 인풋으로 활용하

여, 3차원 전위동역학 모델링을 수행하였다. 3차원 

전위동역학은 node 타입의 ParaDis 코드를 사용하

였고[12], 전위 이동도는 본 연구에서 개발된 함수

를 이용하였다.  

분자동역학을 이용한 변형 모델링은 계산 시간

의 제약으로 인해 일반적으로 107~9/s 의 높은 변

형율 속도 하에서 수행되므로, 실험적인 변형 조

건과는 큰 괴리가 있다. 3차원 전위 동역학에서는 

실험과 유사한 변형율 속도(10-3) 하에서 변형 모

델링이 가능하므로 분자동역학-3차원 전위동역학 

의 멀티스케일 모델링을 통해서 일반적인 실험과 

유사한 조건에서 모델링이 가능하다.  

인장 시험에 사용된 단결정 시편에는 혼합성분

을 갖는 double-ended Frank-Read 전위원을 1011/m2 

의 밀도로 분포시켰으며 벌크 재료의 변형 거동

을 모사하기 위해 모든 축 방향으로 주기경계조

건을 부여하였다. 한편 약 10-1/s 변형율 속도 하에

서 [123] 방향으로 인장 모델링을 수행하였다. 이

러한 결정 방향에서는 non-Schmid 거동이 나타나

지 않으므로 유동응력 곡선으로부터 항복강도의 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 7 Simulated stress-strain curves for single crystal 

BCC iron under the strain rate of 0.33/s 

 

Fig. 8 The dependence of critical resolved shear stress 

on temperature 

 

임계분해전단응력을 계산할 수 있다. 

일축 인장 변형 시에 유동 응력 곡선에는 응력

의 overshoot이 관찰된다(Fig. 7). 이는 모델링 시에 

적용된 높은 변형율 속도에서 기인한다고 여겨진

다. 그리고 항복강도 및 유동응력은 온도가 증가

할 수록 감소하는 경향을 보인다. 이는 나선 전위

가 열적 활성화 거동을 보이기 때문에 변형 온도

가 상승함에 따라 전위 이동에 필요한 전단응력

이 감소했기 때문이다. 

계산된 유동응력으로부터 단결정 철의 항복 시, 

임계분해전단응력을 계산하였다(Fig. 8). 3차원 전위

동역학 모델링으로부터 예측된 임계분해전단응력은 

동일한 변형율 속도의 실험값과 유사한 크기를 보

이는 것을 확인할 수 있으며, 온도에 따른 응력의 

감소경향도 잘 일치하는 경향을 보이고 있다.  
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Fig. 9 The number and the average length of dislocation 

junction formation  

 

한편, 온도가 상승함에 따라 전위간의 junction 

수와 길이가 증가하는 경향을 보이고 있다(Fig. 9). 

이는 온도가 증가함에 따라 전위간의 교착 빈도

와 세기가 증가한다는 의미이며, 재료의 가공경화

지수가 증가할 수 있다는 의미이기도 하다. 하지

만 Fig. 7에서 확인했듯이, 변형 온도가 상승하면 

유동응력이 감소하는 경향을 보이므로, 전위의 

junction hardening은 본 재료의 강도에는 큰 영향

을 주지 않는 것을 알 수 있다. 다시 말해서, 단

결정 철의 강도를 결정짓는 지배적인 인자는 전

위간의 forest hardening이 아니라, 재료 자체가 가

지는 고유한 lattice friction이라고 예측할 수 있다.  

 

4. 결 론 

 

체심입방정 구조를 갖는 단결정 철의 변형 거

동에 대한 원자 및 준 거시적 단위 의 멀티스케

일 모델링을 통해 재료의 기계적 성질을 예측해

보았다. 실험적인 데이터를 사용하지 않고, 시뮬

레이션만으로 재료의 변형 거동에 대한 정성적, 

정량적 예측이 실험과 잘 일치하고 있음을 보여

주었다.  

(1) 본 연구에서는 원자단위 모델링과 3차원 전

위동역학의 멀티스케일 모델링 체계를 제안하였

다. 원자단위 모델링으로부터 얻어진 전위 이동도, 

재료상수, 전위 에너지 등의 매개함수로 3차원 전

위동역학과의 연계를 시도하였다.  

(2) 나선전위의 이동도는 전단응력이 Peierls 응

력보다 낮은 경우에는 열적 활성화 거동을 보이

며, Peierls 응력보다 높은 경우에는 열적 둔화 거

동을 보인다.  

(3) 나선전위의 열적 활성화 거동과 전위 이동

도와의 관계는, 킹크 핵생성과 응력 및 온도의 함

수로 효과적으로 기술할 수 있음을 확인하였다.  

(4) 항복강도의 절대값과 온도 의존 경향이 실

험값과 유사하게 예측되었으며, 단결정 철의 강도

는 전위간의 탄성적 상호작용보다는 개별 전위의 

고유한 lattice friction에 크게 의존한다.  
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