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1. 서론

고분자를 비롯한 화학 물질은 기본적으로 다중 척도계(multi-scale system)이고, 여러 거리 척도(옹스트롬단

위에서 미터)와 시간 척도(펨토초부터 시간)에서 다양한 현상을 관찰할 수 있다. 이러한 다양한 거리 및 시간 척

도에서 나타나는 입자들의 물리, 화학적 특성이 물질 전체의 성질에 어떤 영향을 미칠까? 이제까지 제시되어왔

던 전산 모사 방법은 이 질문에 대한 답을 제시하는데 한계가 있다. 양자역학을 통해서는 옴스트롱 척도에서 일

어나는 현상을 묘사할 수 있겠지만, 보다 큰 거리 척도에서 일어나는 현상을 설명하기에는 현실적인 한계가 있

다. 반대로, 고전 역학으로 접근하고자하면 더 큰 거리 척도에서 일어나는 현상을 설명할 수 있겠지만, 전자구조

나 전자전이 등이 재료의 물성에 미치는 영향을 이해하는 데에는 도움을 줄 수 없다. 마틴 카플러스(Martin 

Karplus), 마이클 레빗(Micheal Levitt), 그리고 아리 워셸(Arieh Warshel)은 양자 역학적 방법과 고전 역학적

인 방법을 접한한 계산 방법을 이용해 기존의 전산 모사가 갖고 있던 한계를 극복하고자 하였고, 그 공로를 인정

받아 2013년 노벨 화학상을 수상하였다. 그들이 제시한 여러 시간 및 거리 척도에서 물질의 특성을 기술 하는 

새로운 접근 방법은, 고분자를 비롯한 물질의 성질을 이해하는 데 널리 응용될 것이라 예상된다.

고분자 재료의 성질도 다양한 거리 및 시간 척도에서 일어나는 물리/화학적 현상들의 복합적 결과물이다. 카

본 나노 튜브(carbon nanotube, CNT)와 고분자의 혼합물인 고분자/CNT 복합체의 전기전도성을 예로 들어보

자(그림 1). 복합체의 전기전도성은 CNT 분자의 전기적 특성에 영향을 받는다. 복합체 내에서, 전자는 CNT 사

이를 tunneling effect를 통해 이동할 수 있는데1
 tunneling effect를 통한 CNT 간 전자전이가 용이해질수록 복

합체의 전기전도도는 향상된다. 하지만, CNT 들의 공간적인 분포에도 복합체의 전기 전도성은 많은 영향을 받

는다. 복합체 안에서 CNT가 서로 엉겨 붙어 공간적으로 넓게 분산되지 않으면, 복합체의 전도성은 떨어지게 된

다.
2-4

 이를 이해하기 위해서는 고분자와 CNT간의 상호작용을 이해하는 것이 매우 중요하다. 또한, 복합체 내에 

CNT가 잘 분산되었다 하더라도, CNT가 형성하는 전기적 네트워크의 구조에 따라서 복합체의 전기전도도는 

상이하게 달라질 수 있다.5-6 따라서, CNT가 거시적인 거리/시간 척도에서 형성하는 전기적 네트워크를 이해하

는 것도 복합체의 전기적 특성을 이해하는데 매우 중요하다. 즉, 고분자/CNT 복합체의 전기적 특성을 이해하

기 위해서는, 미시적 거리 척도에서부터 거시적 거리 척도의 물리/화학적 성질에 대한 이해가 요구된다. 
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그림 1. Various phyiscal factors that influence the electrical properties 
of the polymer/CNT nanocomposite.

이런 단편적인 예를 통해서, 고분자 재료의 물성을 총체적으

로 이해하기 위해서는 여러 가지 전산 모사 방법을 이용해 

복합적인 척도에서의 이해가 수반되어야 함을 알 수 있다.

본 글에서는, 고분자 재료의 물성을 연구할 수 있는 전산 

모사 방법을 시간 및 거리 척도에 나누어 소개 하고, 최근 시

도되고 있는 고분자 재료의 물성 연구를 위한 다중 척도 

(Multiscale) 전산 모사 방법에 대해 간략하게 소개하려고 한다.

2. 본론

2.1 양자역학을 이용한 고분자의 전자 구조 계산(Calculation 

of the Electron Configuration of the Polymer Based 

on Quantum Mechanics)

양자 역학 기반 분자 모델에서는 분자의 전자와 원자핵의 

에너지를 해밀토니안 연산자(Hamiltonian operator) 로 나

타내고, 해밀토니안 연산자를 포함한 슈레딩거 방정식 

(Schrodinger’s equation) 을 이용해 전자의 파동함수와 에

너지 준위를 계산한다. 분자를 이루는 원자들의 상대적인 위

치만 알고 있으면 다른 인위적인 파라미터 없이 전자의 구조

를 계산할 수 있기 때문에, first principle calculation(ab 

initio calculation) 이라 불리운다. 수많은 전자로 이루어진 

분자의 슈레딩거 방정식을 정확하게 푸는 것은 불가능하기 

때문에, Hartree Fock, density functional theory(DFT) 와 

같은 근사를 이용해 슈레딩거 방정식을 푸는 다양한 방법들

이 널리 이용되고 있다. 이러한 방법을 이용해 바닥상태에서

의 분자 구조, 화학 반응에서의 전이상태 구조, 반응 속도 상

수, 전자기파에 의한 전자의 전이 등을 계산해 낼 수 있고, 이 

결과들은 실험 결과를 이해하고 해석하는데 많은 도움을 주

고 있다. 

하지만 양자역학적인 방법을 고분자 재료의 물성 연구에 

적용하기 위해서는, 세심한 방법론적 고려가 필요하다. 양자 

역학을 이용하면 계산화학으로 다룰 수 있는 가장 작은 길이 

및 시간 척도에서 고분자 재료의 물성을 이해 할 수 있지만, 

계산하려는 분자가 포함하는 전자의 수가 많아질수록 많은 

메모리가 요구되며 계산 속도도 매우 느려진다는 단점이 있

다. 분자량이 ~10,000정도 되는 고분자의 경우, 기본적으로 

분자량이 매우 크기 때문에 많은 전자를 포함하고 있다. 따라

서 양자역학적인 방법을 이용해 하나의 고분자를 통째로 계

산하는 것조차 사실상 불가능하다. 그렇기 때문에, 양자역학

적인 방법으로 고분자 재료의 물성 연구에 적용하기 위해, 여

러 가지 우회적인 방법이 시도되고 있다.
7-9

 예를 들어, 수 개

의 단위체로 이루어진 올리고머 형태의 고분자의 전자 구조

를 계산하고 이를 이용해 훨씬 길이가 긴 고분자의 특성을 

예측하거나,
7
 고분자의 특정 작용기의 양자역학적인 특성을 

분석해 전체 고분자의 물성을 이해하려는 방법이 시도되고 

있다.
8-9

2.2 고전 역학을 이용한 미시적 분자 모델(Atomistic Microscopic 

Model Based on Classical Mechanics) 

앞서 소개한 양자역학적인 방법을 이용해 분자의 동역학

을 계산하는 시뮬레이션 방법은 이미 제시되었지만,
10

 이를 

이용해 탐구할 수 있는 거리 및 시간 척도는 매우 제한적이

다. 따라서 양자역학적인 방법은, 앞서 설명한 이유로, 긴 시

간 척도에서 일어나는 고분자의 동역학적 특성을 연구하기

에는 적합하지 않을 수 있다. 따라서, 고분자 재료의 동역학

적인 특성을 연구하기 위해 고전 역학을 이용한 모델이 많이 

도입되고 있다. 

고전역학적인 방법에서는 전자의 자유도(degree of freedom)

를 직접적으로 고려하지 않지만, 그것이 분자의 구조 및 분자간 

상호작용에 미치는 영향을 위치에너지 표면(potential energy 

surface, PES)으로 나타내어 간접적으로 고려한다. PES는 

원자 핵의 위치에 따른 에너지의 함수로 표현된다. 양자 역학

적인 방법에서 분자를 구성하는 원자들의 상대적인 위치 이

외에 아무런 정보가 필요 없었던 반면에, 고전 역학적인 분자 

모델을 이용하기 위해서는 해당 고분자의 PES에 대한 정보

가 반드시 필요하다. 분자 모델의 PES를 이용해 전체 시스템

의 해밀토니안을 결정할 수 있고, 이를 이용해 뉴턴 역학을 

기반으로 한 molucular dynamics simulation을 수행하여 

열적 평형 상태에서의 입자들의 궤적(trajectory), 즉 시간에 

따른 입자들의 운동량과 위치를 얻어낼 수 있다.
11

통계 역학적으로, 평형 상태의 분자의 궤적을 이용하면 모

든 열역학적, 동역학적 특성을 계산할 수 있다. 원자의 방사 

분포 함수(radial distribution function)를 이용해, 고분자 

시스템의 구조 뿐 아니라 에너지, 화학 포텐셜, 압력 등 시스

템의 모든 열역학적 특성을 계산하는 것이 가능하다. 방사 분

포 함수의 퓨리에 변환(Fourier transformation)을 통해 정
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그림 3. Construction of the coarse grained model for a single polymer.

그림 2. Simulation snapshot for the atomistic microscopic model for 
polycarbonates.

적 구조 함수를 계산할 수 있는데, 이는 스케터링 실험 결과

와 직접적으로 비교가 가능 하고, 따라서 실험결과를 예측 및 

해석하는데 활발히 이용 되고 있다. 또한 시간 상관함수 

(time correlation function)를 계산하면 고분자 시스템의 모

든 동역학적 특성을 계산해 내는 것이 가능하다. 예를 들어, 

고분자 시스템을 구성하는 입자들의 속도의 시간 상관함수

를 적분하면 입자의 확산 계수를 계산 할 수 있고, 힘의 시간 

상관 함수를 적분하면 전단 탄성률(shear modulus), 영률

(Young’s modulus) 등 고분자 재료의 기계적 특성(mechanical 

properties)을 얻어낼 수 있다. 따라서 MD simulation은 고

분자 재료 뿐 아니라 물질의 물성을 연구하기 위해 가장 널

리 이용되는 분자 전산 모사 방법 중 하나이다.

통계 역학을 기반으로한 Monte Carlo(MC) simulation

을 이용해 고분자 재료의 구조적 특성을 계산해 낼 수도 있

다.
11

 MC simulation에서는 PES를 이용해 시스템의 에너지

를 계산하고, Metropolis algorithm을 이용해 에너지 분포가 

볼츠만 분포(boltzmann distribution)를 따르는 ensemble

을 얻을 수 있는 계산 방법이다. 이를 이용해 고분자 재료의 

구조적 물리량의 ensemble average를 얻을 수 있다. MC 

simulation은 MD simulation과 달리 시간에 따른 궤적을 

구할 수 없기 때문에, 고분자 재료의 동역학을 연구하기엔 적

합하지 않지만, 특정 시스템에서는 MD simulation보다 훨씬 

효율적으로 고분자 재료의 구조적 특징을 분석해낼 수 있다. 

미시적 분자 모델에서는 전자의 자유도를 고려하지 않았

기 때문에, 고분자 재료 내에서 일어나는 화학반응이나 고분

자 재료가 갖는 분광학적 특성을 직접적으로 기술하는데 이 

모델을 이용하는 것은 적합하지 않다. 하지만 미시적 분자 모

델은 원자 수준에서 분자간의 상호작용을 고려하기 때문에, 

원자간 상호작용이 고분자 재료의 물성에 미치는 영향에 대

해 효과적으로 설명해 줄 수 있다. 고분자 용융체 내에서 난

연재의 거동에 관한 연구는 여기에 대한 대표적인 예이다(그

림 2). 난연재는 고분자 용융체에 첨가되어 화재시 고분자기

반 제품이 연소하는 것을 억제한다. 난연재가 효과적으로 기

능을 하기 위해서는 고분자 내에서 난연재의 확산이 잘 일어

나야 하지만, 확산이 너무 잘 일어날 경우 난연재가 고분자 

밖으로 빠져나갈 우려가 있다. 따라서 고분자 내에서 적절한 

운동성을 갖는 난연재를 개발하는 것이 중요하다. 고분자 내

에서 난연재의 거동에 영향을 미치는 요소를 분자적 수준에

서 이해하는 것은 새로운 난연재를 개발하는데 있어서 매우 

중요하다. 미시적 분자 모델을 이용하면, 고분자 안에서의 난

연재의 확산 계수를 직접적으로 계산할 수 있을 뿐 아니라, 

난연재와 고분자의 원자 수준의 상호작용을 직접적으로 계

산 할 수 있어, 난연재와 고분자의 구조적 특성이 난연재의 

거동에 미치는 영향을 분자적 수준에서 이해할 수 있게 해

준다.12

2.3 코스 그레인드 모델(Coarse-Grained Model)

고분자 계의 미시적 물성은 고분자를 이루는 단위체의 분

자적 구조에 영향을 받지만, 거시적 물성은 고분자를 이루는 

단량체의 분자 구조에 상관 없이 단량체의 수, 밀도, 그리고 

온도에 큰 영향을 받는다. 예를 들어, 엉김 고분자 용융체 

(entangled polymer melts)의 점도(viscosity) 는 고분자를 

이루는 단량체 수의 3.4 승에 비례하는데, 이러한 경향성은 
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(a) (b)

(c)

그림 4. (a) Configuration of the conductive nanoparticles in the 
polymer nanocomposites. (b) Coarse grained model for polymer/CNT 
fiber. In the figure, the white particles represent the polymers and 
the red particles represent CNTs. (c) A polymer located in nanoslit. 
White particles represent solvent particles, and red particles 
represent polymer.

고분자를 이루는 단량체의 구조적 특성에 영향을 받지 않고 

보편적으로 나타난다. 점도 뿐 아니라, 고분자의 크기, 확산 

계수, 삼투압, 탄성계수 등의 많은 고분자의 물성은 단량체 

수에 대한 스케일링 관계(scaling relation)로 표현 될 수 있

는데, 이러한 스케일링 관계는 고분자 시스템의 거시적 물성

을 이해하는데 중요한 역할을 한다.
13

고분자 재료의 물성과 단량체 수에 대한 스케일링 관계를 

컴퓨터 시뮬레이션을 이용해 연구하기 위해서는, 경우에 따

라 다르지만, 적어도 수십에서 수백개의 단량체로 이루어진 

고분자들의 고분자 시스템을 고려해야하고, 고분자 자체 크

기 보다 몇 배는 큰 거리 척도에서 물성을 고려해야한다. 앞

서 소개한 미시적 분자 모델은 고려하는 원자수가 많아질수

록 계산속도가 매우 느려지기 때문에, 고분자 계가 보이는 거

시적 물성의 스케일링 관계를 연구하기 위해서는 적합하지 

않다. 

따라서 보다 큰 거리 및 시간 척도에서 나타나는 고분자 

물성을 연구하기 위해서는 코스 그레인드 모델이 이용된다. 

코스 그레인드 모델에서 고분자 단량체는 원자 수준에서의 

구조를 무시한 채 동그란 입자로 간단히 모사된다(그림 3). 

따라서 코스 그레인드 모델을 이용하면, 수십에서 수천개의 

단위체를 가진 고분자들의 궤적을 동역학적인 방법이나 통

계역학적인 방법을 이용해 얻어내는 것이 가능하다. 놀랍게

도, 코스 그레인드 모델은 고분자의 구조를 원자 수준에서 모

사하고 있지 않음에도 불구하고 실험과 이론에서 얻어진 스

케일링 관계를 예측할 수 있다.

뿐만 아니라 코스 그레인드 모델은 큰 거리 척도에서 일어

나는 고분자 재료의 물리적 특성에 대한 정성적인 이해를 돕

는다. 앞서 예로 들었던 고분자 복합체를 다시 예로 들면, 고

분자 복합체의 전기적 특성은 복합체 내에 전도성 입자가 형

성하는 전기적 네트워크의 거시적 구조에 매우 의존적이다 

(그림 4a). 복합체 내의 나노 입자를 코스 그레인드 모델을 이

용해 모사하면, 고분자 내의 나노 입자간 상호작용이 나노 입

자가 형성하는 전기적 네트워크의 구조에 미치는 영향을 이

해 할 수 있고, 이를 바탕으로 복합체의 전기전도도에 어떤 

영향을 미칠 수 있는지 정성적인 예측이 가능하다. 이런 코스 

그레인드 모델을 통한 예측은 전기 전도성이 높은 고분자 복

합체를 개발하는데 중요한 통찰력을 제공해주고 있다.
1-6

코스 그레인드 모델을 이용해 새로운 형태의 고분자 재료

를 전산모사 하려는 노력 또한 활발히 이루어지고 있다. 얇은 

고분자 막이나 고분자 섬유 등 다양한 형태를 갖는 고분자 

재료의 물성을 연구하기 위해 코스 그레인드 모델을 이용하

기도 하며, 나노 슬릿이나 나노 채널에서와 같은 공간적으로 

제한된 곳에서의 고분자의 거동을 코스 그레인 모델로 연구

하기도 한다(그림 4b, c).

2.4 다중 척도 접근 방법(Multi-Scale Approach)

고분자 재료의 물성을 다중 척도에서 이해하려고 하는 노

력 또한 최근 이루어지고 있으며, 이러한 접근 방법에 대한 

관심이 더욱 커질 것이라 전망된다. 고분자의 물성을 다중 척

도로 이해하기 위한 두 가지 접근 방법을 간략히 소개하고자 

한다. 

첫 번째 방법은 분자적 특성을 반영한 코스 그레인드 모델

을 이용해, 미시적 고분자의 특성이 거시적 고분자 재료의 물

성에 어떤 영향을 미치는지 연구하는 방법이다. 앞서 소개한 

고분자의 코스 그레인드 모델은 고분자를 이루는 단량체의 

화학적 구조를 무시한 채 하나의 낟알로 모사했다면, 이 방법

에서는 단량체를 이루는 몇 개의 원자를 하나의 낟알로 모사

하고, 양자 역학적인 방법이나 미시적 분자 모델을 이용해 낟

알들 간의 PES를 정확하게 구한다. 이러한 모델을 이용하면 

미시적 분자 모델을 이용할 때 보다 더 큰 거리 및 시간 척도

에서의 물성을 연구할 수 있을 뿐 아니라, 기존의 코스 그레

인 모델로 할 수 없었던 물성에 대한 분자 수준의 설명이 가

능하다. 이러한 접근법은 주로 바이오 물리 분야에서 활발히 

이용되고 있었으나,
14

 최근 고분자 재료의 물성을 다중 척도

에서 이해하기 위해서도 도입되고 있다. 최근, A. Yethiraj와 

그의 동료들은 polyethylene glycol(PEG) 의 분자적 특성이 

반영된 코스 그레인드 모델을 만들고, PEG를 미시적 분자 

모델의 시뮬레이션 결과를 바탕으로 개발했다.15 이 모델을 

이용해, 기존의 미시적 분자 모델로 고려 할 수 없었던 큰 거

리 척도에서의 PEG의 동역학적 거동을 연구할 수 있었고, 

기존의 코스 그레인 모델을 통해서 관찰 할 수 없었던 수용

액 상에서 PEG의 구조적 특성을 분석할 수 있었다. 이러한 
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(a)

(b)

그림 5. (a) Schematic figuer for the multi -scaled coarse-grained 
model, (b) Schematic figure for the QM/MM method.

다중 척도 접근 방식은 고분자의 자기 조립, 고분자의 분자수

준의 구조적 특성이 스케일링 관계에 미치는 영향등을 연구

하는데 널리 응용될 전망이다.

이와 다른 방법으로는, 본 글의 서두에 소개했듯이, 양자 역

학적인 방법과 고전 역학적인 방법을 동시에 고려하는 것이

다. 이러한 시뮬레이션의 대표적인 방법으로는 QM/MM 

simulation이 있다. QM/MM simulation에서는, 시스템의 특

정 부분은 양자 역학적인 방법으로 모사하고 나머지 부분은 고

전적인 방법 (Molecualr mechanics simulation) 으로 모사한

다(그림 5). 이러한 방법은 고분자의 polymerization 과정을 

연구하는데 활발히 이용되고 있다. 고분자의 특정 작용기 부분

은 양자 역학적인 방법으로 고려하고, 나머지 부분을 고전 역

학적인 방법으로 고려 함으로서, 특정 작용기에서 일어나는 

polymerization 과정이 고분자의 구조에 미치는 영향이나16
 

polymerization 과정을 매개하는 촉매의 regioselectivity를 

연구17 뿐 아니라 다양한 연구를 위해 활발히 응용되고 있다.

3. 결론

고분자 재료의 물성을 이해하기 위해 다양한 전산 모사 방

법이 이용되고 있으며, 고분자의 물성은 다중 거리 및 시간 

척도에서 일어나는 물리, 화학적 현상에 복합적으로 영향을 

받는다. 따라서, 고분자 재료의 물성을 이해하기 위해서는 여

러 거리 및 시간 척도에서의 재료의 물성을 종합적으로 이해

하는 것이 중요하다. 본 글에서는 이를 위한 다양한 분자 전

산 모사 방법에 대해 소개하였으며, 분자 전산 모사 방법 뿐

만 아니라 다양한 접근법이 다양한 거리/시간 척도의 현상

을 이해하기 위해 사용되고 있다. 양자 역학적인 방법을 이용

해 고분자의 전자 구조를 연구할 수 있며, 미시적 분자 모델

을 이용해 원자들의 상호작용과 동역학 및 구조적 특성을 분

석해낼 수 있다. 그리고 코스 그레인드 모델을 이용하면, 거

시적 시간 및 거리 척도에서 나타나는 고분자 재료의 구조적, 

동역학적 특성을 분석하는 것이 가능하다. 또한, 다중 척도 

접근 방법을 이용한 전산 모사 방법을 통해서 고분자 재료의 

물성을 복합적인 거리 및 시간 척도에서 이해 할 수 있다. 본 

글에 소개된 전산 모사 방법 이외에도 다양한 거리 및 시간 

척도에서 고분자의 물성을 연구할 수 있는 전산 모사 방법이 

존재한다. 전산 모사 연구는 고분자 재료의 물성을 더 심도있

게 이해하는 것을 가능하게 하고, 더 나아가 새로운 형태의 

고분자 재료를 개발하는데 중요한 통찰력을 줄 것이다.
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