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1. 서 론 

그래핀 시트는 하나의 육각형 결정격자에 밀집

되어 sp2 탄소원자 결합으로 이루어진 단원자두께 

평면시트이다. 그래핀은 그래파이트, 탄소나노튜브, 

풀러린을 포함하는 탄소 동소체의 기본적인 구조 

요소이다.(1) 단일 탄소-탄소 결합의 중간에 벤젠 

링이 연결된 것으로 400 oC 에서 어닐링하여 얻어

지는 그래핀 나노리본(2,3)과 그래핀 산화 주름에 

플라즈마로 에칭하여 얻어지는 그래핀 산화물 나

노리본(4)을 제조하는 과정에서 그래핀 시트의 큰 

변형과 파괴가 발생한다. 하나 혹은 두 가지 sp2

결합 그래핀 층들의 찢어짐, 접힘, 변형 등은 원자

간력 현미경(Atomic force microscope, AFM)으로 관

찰 되었다.(5) 관찰 결과 육각형 구조 그래파이트가 

찢어질 때 깨짐과 접힘이 특정한 방향으로 발생한

다는 사실이 확인되었다. 탄소나노튜브의 파괴는 

분자역학 시뮬레이션에 의해 연구되었다. 브레너

포텐셜보다 단순한 수정된 모스포텐셜 함수(6)에 

근거하여 결함이 없는 또한 결함이 있는 탄소나노

Key Words:  Fracture of Graphene(그래핀 파괴), Mode III Fracture Toughness(모드 III 파괴 인성), Critical 
Stress Intensity Factor(임계응력확대계수) 

 

초록: 단층 그래핀 시트(Single layer graphene sheet, SLGS)의 찢어짐 모드(모드 III) 파괴 예측을 위한 원자 

기반 미세결합요소모델이 개발되었다. 이 모델은 그래핀 시트의 최대 변형률 관계를 예측하기 위해 수

정된 모스포텐셜을 사용한다. 면외 전단하중 조건에서 그래핀의 모드 III 파괴를 광범위한 분자역학

(Molecular mechanics, MM) 시뮬레이션으로 조사하였다. 분자역학은 원자의 균열선단 근처 원자의 변위를 

설명하기 위해 사용되었고, 선형탄성파괴역학은 이 영역 바깥의 영역을 설명하기 위해 사용되었다. 해석 

결과 분자역학 방법이 SLGS 의 전단 물성 계산뿐만 아니라 armchair 및 zigzag 방향 모드 III 파괴인성 

연구에도 단순하면서도 신뢰할만하다는 것을 보여준다. SLGS 의 모드 III 파괴인성은 zigzag 방향에 대해 

 0.86 ���√ 
, armchair 방향에 대해 0.93 ���√ 
 로 예측되었다. 
  

Abstract: An atomistic-based finite bond element model for predicting the tearing mode (mode III) fracture of a single-
layer graphene sheet (SLGS) is developed. The model uses the modified Morse potential for predicting the maximum 
strain relationship of graphene sheets. The mode III fracture of graphene under out-of-plane shear loading is 
investigated with extensive molecular mechanics simulations. Molecular mechanics is used for describing the 
displacements of atoms in the area near a crack tip, and linear elastic fracture mechanics is used outside this area. This 
work shows that the molecular mechanics method can provide a reliable and yet simple method for determining not 
only the shear properties of SLGS but also its mode III fracture toughness in the armchair and the zigzag directions; the 
determined mode III fracture toughness values of SLGS are 0.86MPa√m and 0.93MPa√m, respectively. 

§ 이 논문은 대한기계학회 울산지회 2013 년도 춘계학술대회 
(2013. 5. 10., 울산대) 발표논문임. 
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튜브(CNT) 모델이 개발되었다.(7,8) 끝이 가늘어진 

그래핀 나노리본 형상의 발견과 일련의 컴퓨터 시

뮬레이션을 수행함으로써 다양한 접착강도 하에서 

찢어짐 경로의 형상에 대한 초점을 둔 분석을 포

함하면서 ReaxFF 분자역학 제 1 원리와 실험연구

를 조합함으로써 접착제 기질로부터 그래핀시트 

찢어짐의 상향식 조사가 문헌(9)에 보고되어 있다. 

단일벽 탄소나노튜브(SWNT)의 변형에너지는 분

자역학 모델을 사용하여 이론적으로 연구(10) 되었

고 여기에서는 문헌(11)에 제시된 탄소 원자에서 π-

궤도 방향에 대한 POAV(π-orbital axis vector)기술에 

바탕을 둔 피라미드화 각도가 원자의 곡률과 관련 

있는 전도에너지(Inversion energy) 항을 특징짓기 

위해 사용되었다.  분자역학 모델의 단순화 덕분

에 SWNT 의 평형구조뿐만 아니라 변형에너지의 

closed-form 표현이 얻어졌다. Takazumi Kawai 등(12) 

은 그래핀 나노리본(GNR)을 형성하기 위한 그래

핀의 기계적 찢어짐에 대한 컴퓨터 시뮬레이션을 

수행하였고 원자 모서리 구조를 확인하였다. 시뮬

레이션은 armchair 모서리 구조에서 그래핀에 작

용하는 전단력 결과는 찢어짐 방향과 무관하다는 

것을 분명하게 보여준다. Huang 등(13)은 분자동역

학 시뮬레이션을 통해 찢어짐 조건하에서의 단일

층 그래핀의 파괴 경로를 결정하였다. 이 시뮬레

이션 결과는 화학역학적 찢어짐 조건이 찢어짐에 

의해 생긴 그래핀 나노리본 모서리 구조에 주된 

영향을 미친다는 사실을 밝혀냈다. Shi 등(14)의 결

과는 그래파이트 내 원자간 육방구조의 평면에서 

응력확대계수와 σ 결합이 관계가 있는 것을 보여

준다. 파괴 척도로 원자결합에서 최대 늘어나는 

힘을 선택할 때 모드 I 과 모드 II 문제의 파괴인

성이 얻어진다. 

본 연구에서는 문헌들(10,14)와 같은 모델을 찢어

짐  모드  하의  SLGS 재료에  적용하려고  한다 . 

armchair(AC) 및 zigzag(ZZ) 방향 그래핀 시트의 

모드 III 파괴 거동 효과를 연구하기 위하여 원자

기반 미소결합요소 모델과 그 응용에 대하여 고찰

하려고 한다. 이 모델에서는 응력확대계수와 극한

결합변형률 관계를 예측하기 위해 수정된 모스포

텐셜이 사용된다. 우리는 단층 그래핀 시트의 찢

어짐에 대해 이론적인 해석을 하고 분자역학 시뮬

레이션을 사용하여 찢어진 모서리의 결정학적 방

향을 검토한다. 기계적 응력에 의해 유발된 찢어

진 모서리는 AC 와 ZZ 방향으로 상당한 거리까지 

일직선을 유지한다. 또한 원자 이동에 의한 찢어

짐 균열의 진전을 관찰하고 SLGS 의 찢어짐 모드  

 
Fig. 1 Schematic of molecular mechanics model 

 

 
파괴인성을 구하려고 한다. 

 
2. 단층 그래핀시트의 분석 

2.1 분자역학 모델 

AC(Armchair) 또는 ZZ(Zigzag) 방향 모서리를 

따르는 방향을 가지는 두 가지 일반적인 균열이 

Fig. 1에 나타나 있다. 

표준분자역학과 분자동역학을 사용하였다. 분자

역학을 사용하여 원자간 포텐셜의 합에서 외력에 

의한 일을 뺀 에너지를 최소화하는 것으로 모델 

시스템의 평형을 생각한다. 분자력장의 개념(15,16)

에 기초한 분자역학에 의해 분자시스템의 전체 분

자포텐셜에너지 U 는 각각의 에너지 항의 합으로 

표현된다.(10,14) 
 

 � ρ � θ � ω � τ � ��� � ��      (1) 
 

여기서 ρ , θ , ω , τ 는 각각 결합신장, 

각도변화, 전도(inversion), 비틀림과 관련 있는 

에너지를 나타내고 ��� , ��  는 각각 Van der 

Waals와 정전기적 상호작용 에너지를 나타낸다. 

작은 변형률을 발생시키는 축하중 조건을 받는 

SLGS에서 작은 비틀림에 의한 τ , Van der Waals 

항 ��� 와 정전기적 상호작용 �� 는 무시 

가능하다. 오직 가장 가까운 원자들 사이의 

상호작용만 포함되도록 가정한다. 따라서 식 (1)의 

첫 번째 세 항 ρ , θ , ω만 본 연구에서 고려된다. 

일반적으로 상호작용하는 입자들 시스템의 포텐셜 

에너지는 다음 세 항의 합으로 표현될 수 있다. 
 

 � ρ � θ � ω                (2) 
 

그러므로 힘의 장(force field)의 형태로서 조화함

수를 사용하면 그래핀 시트 원자 � 의 분자포텐셜 
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Fig. 2 Schematic diagrams for the potential energy of the 

three terms 
 

 
에너지는 다음과 같다.(10) 

 

� � �
��ρ∑ �� � �� �!� � �

��θ ∑ �θ� θ� �!� � �
��ω�ω" �  (3) 

 
 

2.1.1 결합신장(Bond stretching) 

수정된 모스포텐셜에 의해 그래핀시트의 포텐셜

에너지는 다음과 같다.(17) 
 

ρ � #$%&$'( � )� *+1 � -./0β�∆1 2� � 13    (4) 
 

여기서 
∆� � � � �� 

 

� : 현재 결합길이 
 

�� � 1.38.100��
 
 

탄소-탄소 결합의 에너지 파라미터(14)는 
 

)� � 6.03105.100�5 6
 
β � 2.625.10�� 
0� 

 

결합신장에 의한 포텐셜 8#$%&$'( 를 추정하기 위

해 식 (3)을 현재 결합길이 � 에 대해서 미분한다. 

원자결합의 분자력장에서 원자결합의 신장력은 다

음과 같이 얻어진다.(10,14) 
 

9 � �:;<=><?@
�1 � 2β)�+1 � -./0β�∆1 2-./0β�∆1   (5) 

 

여기서 F는 원자결합의 신장력을 나타낸다. 결

합 변형률을 ε � ∆1
1A � 101A

1A  로 정의하면, 결합 변형

률 ε이 음일 때 신장력 F와 결합변형률 ε은 동시

에 증가하거나 감소한다. 하지만 결합변형률 ε이 

양이고 19%보다 클 때는 Fig. 3에 보여주는 것처

럼 신장력 F는 결합변형률이 증가함에 따라 오히

려 감소한다. 
 

2.1.2 결합각도(Bond angle) 

하나의 원자에 한 쌍의 원자가 결합한 원자들

(가운데 같은 원자에 결합) 사이의 각 굽힘 항은 

 
Fig. 3 Relationship between the stretching force F and 

bond strain ε 
 
 

 
Fig. 4 Relationship between the bond angle and the bond 

strain ε 
 
 

전체 결합각도의 합으로 구해진다. 이 변형을 설

명하는 포텐셜 함수의 수학적 표현은 다음과 같

다.(14) 
 

θ � BCDE& � �
� Fθ�θ� θ� �G1 � F��HIJK�θ�θ� LM   (6) 

 

원자결합 모멘트는 식 (6)으로부터 다음과 같이 

얻어진다. 
 

��θ� θ� � Fθ�θ� θ� G1 � 3F��HIJK�θ�θ� LM 
 

��∆θ � Fθ�∆θ G1 � 3F��HIJK�∆θ LM 
 

여기서 파라미터(14)는 
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θ� � 2.094 O�P 
Fθ � 0.9.100�Q 6


O�P� 
F��HIJK � 0.754 O�P0� 

 

결합각도와 결합변형률에 대한 결과가 Fig. 4에 

나와 있다. armchair 방향의 경우 zigzag 방향 경우

보다 항상 결합각도가 크고 결합변형률이 19%일 

때 결합각도는 각각 14.9o와 14.4o인 것으로 나타

났다. 
 
2.1.3 결합전도(면외) 

결합전도 외에도 전도에너지가 고려된 해석적인 

분자역학 모델은 SLGS의 기계적 성질을 예측하기 

위해 다음과 같이 전개된다.(10) 
 

ω � SCT&%#SUC � �
��ω�Pω" �      (7) 

��∆ω � �ω∆ω 
 

여기서 상수값은 다음과 같다.(10) 
 

�ω � 4.65V6 V
   
 

결합전도의 결과가 Fig. 5에 보인다. armchair 방

향의 경우와 zigzag 방향의 경우 거의 차이가 없

었고 결합변형률이 19%일 때 결합각도는 각각 

33.2o 와 33.1o로 거의 동일함을 알 수 있다. 
 
2.2 문제 서술 

Fig. 6(a)에 나타낸 것처럼 60개의 탄소원자로 이

루어진 사각형 모양의 그래핀 시트가 선택되었다. 

찢어짐에  의한  그래핀  모서리의  형상을  보기  
 

 
Fig. 5 Relationship between the bond inversion and the 

bond strain ε 

위해 면외 전단력을 적용하였다. 직사각형 모서리

들 중 한 개에 전단력을 부과하였다. 그래핀 시트

의 찢어짐 변형을 발생시키기 위해 균열 상부와 

하부의 원자들은 원래 그래핀 표면에 수직한 방향

(z-방향)으로 등속도로 서로 반대방향으로 이동시

켰고 그것들은 표면에 평행한 방향을 따라 자유롭

게 이동할 수 있다. 그래서 찢어짐 선단에 작용하

는 힘은 정확히 표면에 수직하지 않고 유연성을 

가지고 있다. 왜냐하면 모서리가 구속된 원자들과 

찢어짐 선단 사이의 그래핀 계면은 찢어짐 선단에 

작용하는 힘의 방향을 쉽게 바꾸기 때문이다. 특

히 찢어짐 현상이 진행된 후 찢어짐 선단이 모서

리가 구속된 원자들에서 멀리 떨어져 있을 때 더 

그렇다. 찢어짐 모드를 발생시키기 위해 아래에 

주어진 모드 III 변위장을 사용한다.(18) 
 

WX � �YZZZ
µ

[ \
�] ^_V φ

�                  (8) 
 
 

  
(a) 
 

 

(b) 
 

Fig. 6 Configuration of a graphene sheet with a crack 
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여기서 

WX: z방향의 변위 

µ 재료의 전단탄성계수; µ � `
���aν  

E 재료의 탄성계수; E=1.05TPa 

ν 푸아송비; ν=0.186 

b���: 모드III 응력확대계수 
 
Fig. 6(a)에서 원자 (22-32)와 (24-34) 사이의 

결합이 깨진 것이 보이고 이것은 균열을 나타낸다. 

균열선단은 (26-36) 결합의 중앙에 위치한다. 

원자들(22-32, 24-34)의 거동은 분자역학적으로 

해석된다. Armchair 방향을 따르는 찢어짐에서 

armchair 모서리 구조를 만들기 위한 하나의 

대표적인 깨진 결합(26-36)과 동등 결합(28-38)이 

있다. 또한 그래핀에 작용하는 장력은 찢어짐 

전면에서 이러한 세 가지 결합(25-26, 26-36, 36-

35)에 집중된다. 초기 몇 가지 단계에서 장력은 

원자 결합 (26-36)에 집중하여 armchair 모서리 

구조를 형성하는데 찢어짐 전면이 그래핀 

모서리를 떠나 이동하면서 장력의 집중은 각각 

다음 결합(28-38, 30-40,…)에 도달하게 된다. 식 

(8)의 모든 변위장은 Matlab으로 수치적으로 풀 수 

있다. Fig. 6(b)에 보여준 임의의 원자 n에 대하여 

수정된 모스포텐셜 함수는 다음과 같이 쓸 수 

있다.(10) 
 

d � �I\�IeJ � �I\�I
ef � �I\�Ie" � gdh1�

Jef � gdh1�Je" �
gdh1�

fe" � Jd��\
Jef � Jd��\Je" � Jd��\

fe"   (9)                     

여기서 

�I\�IeJ , �I\�I
ef , �I\�Ie" 는 각각 세 결합신장 

∆�eJ ,∆�ef ,∆�e" 에 의한 포텐셜이다. 

gdh1�
Jef , gdh1�Je" , gdh1�

fe"
는 각각 세 가지 결합각도

변화 ∆βJef ,  ∆βJe",∆βfe" 에 의한 결합각 굽힘 포

텐셜이다. 

Jd��\
Jef , Jd��\Je" , Jd��\

fe"
는 각각 세 가지 결합전도변

화 ∆ωJef ,   ∆ωJe",  ∆ωfe"  에 의한 면외결합각 포텐

셜이다. 

결합신장 ∆�e" , 결합각변화 ∆θ"eJ , 결합전도변

화 ∆ωJe"는 다음과 같이 쓸 수 있다. 
 

∆�e" � � � �� � [�e"� � WXe"� � �e"       (10) 
 

∆θ"eJ � ij^θ"eJ � �1kla∆1lk ma�1lnon m0�1koa∆1lo m
��1kla∆e �1lnon 

 (11) 

∆�eJ � [�"J� � WX"J� � �"J 

�enJp � [�"J� � WX"J� � ��"e � ∆�e"  
∆ω"eJ � q�V rs kl

1kl              (12) 

 

3. 응력확대계수의 예측 

찢어짐 모드의 그래핀시트 MM(molecular mechanics, 

분자역학) 모델의 적합성을 향상시키기 위해 단순

한 스케일링 방법을 적용하였다. 여기서 스케일링

이란 그래핀 시트의 파괴 해석을 위해서 일부분, 

즉 균열선단 주위에서의 결합 분리를 고려하는 것

으로 대규모 문제를 풀기 위해서 관심 있는 부분

의 원자 단위의 계산으로 줄이는 것을 의미한다. 

만약 MM 상호작용 포텐셜이 스케일링 없이 사용

되면 MM 서브도메인의 강성과 강도의 불일치로 

인해 크게 잘못된 결과를 초래하게 된다. 좋은 결

과를 얻기 위해서는 반드시 스케일링 된 MM 포

텐셜을 사용해야 한다.  

찢어짐 모드 응력확대계수�b���)는 파괴역학 분야, 

특히 선형 탄성 파괴역학에서 핵심 역할을 해왔다. 

무차원화된 하중값을 0.005씩 증가시켜가면서 변위

를 점차적으로 100 단계까지 증가시키는 변형 제어 

방법을 사용하였다. 각기 적용된 하중에서 정적 평

형격자 구조물은 전체 변형에너지 방출률을 최소화

하기 위해 계산되고 국부 변형에너지 최소배열이 

얻어진다. 계산에서 Fig. 6(a)에 나타낸 결합원자 26

과 36의 신장력 F는 Fig. 3의 결과로부터 ε = 19%

에서  최대값 Fmax 에 도달한다. 해석 결과 armchair

방향의 경우 85 번 째 하중 단계에서 zigzag 방향의 

경우 80 번 째 하중 단계에서 변형률이 19%에 도

달함을 알 수 있었다. 이 후는 양 원자의 위치의 

깨지기 쉬운 변화와 일치한다. 첫 번째 결합은 두 

원자 사이가 최대로 늘어지면 갑자기 깨지고 그 뒤

에 파괴 프로세스를 나타내는 인접한 결합의 붕괴

가 동반된다. Fig. 7에 원자 26과 36의 결합 변형률 

ε과 응력확대계수�b���  간의 관계가 보여진다. 시뮬

레이션 결과 하중 방향이 armchair 일 때와 zigzag 일 

때 응력확대계수가 차이가 있음을 보여준다. zigzag

방향과 armchair 방향은 기하학적 구조가 다르기 때

문에 변위장이 달라지고 변형률도 다르게 된다. 또

한 식 (2)의 결합에너지도 armchair 방향의 경우가 

zigzag 방향의 경우보다 크기 때문에 파괴인성치도 

크게 된다. 결합이 끊어짐에 의해 유발된 찢어짐 

균열은 면외 전단하중방향과 평행한 방향을 따라 

진전한다. 임계변형률 값이 19%인 사실로부터 모

드 III 파괴인성은 zigzag방향에 대해 0.86 ���√ 
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Fig. 7 Relationship between the stress intensity factor 

(KIII) and the bond strain ε (bond: 26-36) 
 
이고 armchair 방향에 대해서는 0.93 ���√ 
인 것

을 확인할 수 있다. 그러나 그래핀 시트의 찢어짐 

모드 파괴인성치에 대한 문헌이나 결과를 찾을 수 

없어서 이 값의 직접적인 비교를 할 수 없다. 

 
4. 결 론 

단일 층 그래핀 시트가 찢어짐 모드 변형을 받

을 때의 파괴거동을 분자역학 방법으로 해석하였

다. 그래핀 시트와 같은 탄소 덩어리의 미소 변형

을 다룰 때는 단순한 모델이 사용하기 쉽다. 이것

은 전도(inversion) 항과 관련이 있는 각도에 의해 

특징지어지는 에너지 항이 시트의 변형에너지에서 

지배적인 Closed-form 표현으로 나타내지고, 반면

에 결합각도 변화에 의한 변형에너지는 큰 곡률이 

발생할 때 중요하게 되기 때문이다. 결합각도와 

결합전도는 SLGS 를 위한 분자역학에 의해 예측

되었다. 본 연구에서 제시한 모델에 의해 예측된 

파괴인성은 모스포텐셜에 근거한 MM 시뮬레이션 

결과와 비슷하다. 그래핀 층의 깨짐 및 변형 과정

을 변위제어 방식으로 MM 시뮬레이션으로 해석

하였다. 해석 결과 SLGS 의 하중 방향이 armchair

일 때와 zigzag 일 때 응력확대계수가 차이가 있음

을 알 수 있었고 찢어짐 모드 파괴인성은 

0.86 ���√
 에서 0.93 ���√
 범위인 것을 확인

하였다. 
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