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서 론1.

칩 의 실험실 (Lab-on-a-chip, LOC 는) ( micro

total analysis system, 이하 -TAS)μ 의 개념이 소개된

이래 바이오 미세 기시스템 (Biomedical Micro-Electro

-Mechanical System, bioMEMS) 분야는 의료용 진단

키트 생화학 해석장치 약물 달기구 등의 고집, ,

화를 통하여 다양한 응용분야에서 사용되고 있다[1-3].

특히 시료의 이송과 혼합 등의 과정이 필요한 시스

템의 경우 다양한 미세공정을 용한 바이오 칩

(biochip 이나 미세유체 칩) (microfluidic chip 등을 통)

하여 구 하고 있다[4-5].

이 에서 미세유체 칩과 같은 구조물은 손실 없

는 작동유체의 이송을 한 미세채 의 과정

이 요하다. 열 합 기법은 작업을 진행하기

한 방법 하나이며 착제나 라미네이트 필름

등을 사용하는 간 인 합과는 다른 직 인

합방식이다 간 인 방법의 경우 합을. 해

사용되는 물질들이 분석실험을 진행하는 이물

질로 유입될 수 있기 때문에 높은 정확도가 요구
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되는 장치에는 사용하기 어려움이 있다 그에 반해.

열 합 방식은 열가소성 수지 자체의 열 거동

특성을 이용한 방식으로 이물질에 의한 오염문제

를 제외할 수 있다 일반 으로 열가소성 수지의.

합은 유리 이온도보다 높은 온도로 가열된 두

개의 시편 표면을 맞닿게 하고 압력을 가하여 결

합을 유도한다 고분자로 이루어진 평 의 표면은.

분자들이 복잡하고 강하게 얽 있기 때문에 합

부에서 한쪽 표면의 분자들이 다른 평 으로 침투

하여 얽힘 구조(entangled structure 를 원활하게 형성)

하게 하기 해서는 온도와 압력을 함께 조정할

필요가 있다[5].

시스템을 구성하는 재료의 경우 우수한 내화학

성과 온도안정성 경제성 그리고 가공의 용이성, ,

등이 요구된다. 재 Poly(methyl methacrylate) (이하

PMMA), Polystylene(PS), polycarbonate(PC),

poly(dimethylsiloxane) (PDMS) 등 다양한 공업용 고분자

수지들이 상용화 되어 사용되고 있다. 특히 PMMA

의 경우 PC와 같이 열가소성 미세유체 시스템 개발

기부터 내화학성 내식내산 내알칼리성 등이 좋, / /

고 조형 련 매개변수들이 잘 알려져 있으며 특히

가시 역에서 높은 투명도를 가지고 있어 리 사

용되고 있다[6].

본 연구에서는 분자동역학(Molecular Dynamics, 이하

MD)을 이용하여 PMMA 분자들로 이루어진 평 들을

시스템의 온도와 합압력을 조정하여 열 합을 진행

하고 분리과정에서 발생하는 합부에서의 미세구조형

상 변화 특성에 련된 연구 결과를 기술하고자 한

다 특히 기존의 실험치구를 통하여 측하기 어려움이.

있었던 PMMA 분자로 이루어진 평 의 합부에서 발

생하는 분자들 간의 얽힘과 인장에 의한 분리 상을

시뮬 이션을 이용하여 구 하고MD 시스템의 온도,

압력 그리고 가압이 이루어지는 시간 등이 미치는,

향에 하여 체계 인 연구를 구 하고자 한다.

시뮬레이션 설정2. MD

본 연구에서는 PMMA 분자들로 구성된 두 평면

에 한 열 합과 분리에 한 시뮬 이션을 진행

하고자 한다 이를 하여. PMMA 분자들을 거친 낱

알( 이하 모델로 모사하여 시Coarse-Grained, CG) MD

뮬 이션으로 구 하 다 은 의 단. Figure 1 PMMA

량체 에 한(monomer) 완 원자 이하(All-Atom, AA)

분자 구조와 모델을 나타내었다 모델은 기CG . CG

존의 모델 기반의 시뮬 이션의 연산시간과 요AA

구되는 컴퓨터 자원을 획기 으로 이기 하여

반복되는 수 개에서 수십 개의 원자들을 하나의 큰

반복되는 분자 그룹으로 묶어서 단순화 하는 모사

기법으로 간규모 구조물 혹은 수많은(Mesoscale)

단량체들로 이루어진 폴리머 기반 시스템을 모사하

는 시뮬 이션에 리 사용되고 있다MD [10,11].

에서는 평 내부에 존재하는 개의Figure 2 339

분자를 보여주고 있다PMMA . CG 모델로 구 된

PMMA 분자의 사슬형태를 유지하기 한 분자내

( 포텐셜은 포텐셜과Intramolecular) Bond stretching

포텐셜Angle bending 로 구성이 된다. Bond

포텐셜stretching (Ebond 은 조화 포텐셜) (harmonic

로 모사를 하 으며 다음과 같은 식으로potential)

나타난다.

      (1)

K는 의 강성을 나타내며bond b0은 가장 안정 인

결합 길이를 나타낸다 포텐셜은. Angle bending Xia

와 이 제시한 에 지 값을 테이블로Keten look-up

구성하여 모사를 하 다[11]. 본 시뮬 이션에는

이하 단 계가 사용되었다Lennard-Jones ( LJ) . LJ

단 계로의 변환을 하여 사용된 값은 에Table 1

기술되어 있다.
Fig. 1 Atomic structure and coarse-grained model of

PMMA
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Table 1 System units

Lennard-Jones units Real Value



 



  

100.112 g/mol

0.593 kcal/mol

6.5Å

1.63×10-7 sec

Table 2 System parameter values for MD simulations

Parameter Value [LJ unit]











  


  


  


  





1

1.334

183.83

0.43

0.50

1.0

2.0

0.85

1.85

2.30

분자들 간의 포텐셜 에 지 식은 와Xia Keten

이 제시한 스타일의 포텐셜 모델을GROMACS LJ

바탕으로 계산을 진행하 으며 표 식은 다음과

같다[11].


   

 






 




 








 (2)

  


  


  (3)


  은 포텐셜 우물의 깊이를 나타내고LJ , 

 

은 포텐셜 값이 이 되는 입자간의 거리0 값을 나

타내며 이때 사용된 윗첨자는 포텐셜이 작용하는,

입자 (pair particles) i와 j를 나타낸다. A와 B는 LJ

포텐셜을 자연스럽게 에 수렴하게 만들어 주기0

한 튜닝 매개변수인 의 표 식 에 사용되Eq.(3)

는 값이고 은 포텐셜 함수의 를 가리inner cutoff

킨다 입자간에 용되는 포텐셜 모델에 사. PMMA

용된 매개변수 값들은 에 기술하 다 상하Table 2 .

부 평 은 두께방향으로 개의 층을 가지고 결정구6 ,

조는 단 격자의 한 변의 길이가 0.9791인 면심

입방 격자 형태를 가진(Face Centered Cubic lattice)

다 본 연구의 심이 분자의 거동이므로 하. PMMA

부 평 은 강체로 상부평 은 강력한 포텐셜 우, LJ

물값을 가지도록 가정하 다 시뮬 이션이 진행되.

는 동안 사슬분자가 평면 표면에 붙어 있도PMMA

록 
   값은 입자 사이에 용PMMA

된 1 보다 큰 2을 사용하 다. 
  

의 경우 열 합이 발생한 구조물의 분리를PMMA

하여 하부 평 에 용된 값과 같은 2 와

와의 강력한 합을 모사하기 한PMMA 10를

용하 다. 의 경우 입자와 평면을 구성PMMA

하는 입자의 크기를 산술평균한 값으로 사용하 다.

경계 조건은 와x- y- 방향으로만 주기 경계 조건을

용하 으며 주기조건이 용되는 시스템의 크기는

( × ×  를 용하 다 시스템 온도는) .

로 설정하고 개의 는 하부 평 방향으로T=2 200 PMMA ,

개의 는 상부평 을 향하여 가상 력가속도100 PMMA

를 상부층과 하부층에 각각 반 방향으로 용하여

 × 을 진행 한 뒤에 다시 원하는 온도인steps

로 냉각하고 력을 제거한 뒤T=1.334  × 을steps

진행을 하여 두 개의 얇은 막 형상을 구성하 다 이후.

상 과 상부 막을 하부로 이동시켜 열 합을 진PMMA

행한 뒤 로 냉각을 한 뒤 안정화를 진행하 다 열T=1 .

합 구조 에서의 도는 기 을PMMA 2.27EA/가

되도록 하 다 기본 으로 시스템 온도는. Langevine

을 이용하여 유지하며 조건thermostat canonical ensemble

을 만족하도록 하 다 시뮬 이션의 은. time step 0.0001

를 사용하 다 이후.  × 을 진행하며 매steps

마다 얻은 데이터를 기록하여 후1000 steps 처리를 진행

하고 형상에 한 해석을 진행하 다.

본 연구에서는 분자동역학 시뮬 이션을 진행

하기 하여 의 워크스테이션 기2 (112 threads 1 ,

기 을 운용하 으며 소 트웨어는 미88 threads 1 )

국의 에서 개발하여 제Sandia National Laboratory

공하고 있는 Large scale Atomic/Molecular

를 사용하Massively Parallel Simulator (LAMMPS)

고 시뮬 이션 결과물의 시각화 기본 인 후
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처리는 University of Iillinois at

에서 제공된Urbana-Champaign Visual Molecular

를 사용하 다Dynamics (VMD) [8,9].

실험결과 및 고찰3.

열접합3.1 조물에서의 분자의 분포PMMA

에서는 압축이 진행된 상태에서 시스템 온Figure 3

도 가 일 때의 와1 PMMA-PMMA (Fig. 3(a))

하부평 사이의PMMA- (Fig. 3(b)) 방사형 짝 분포함

수 이하(Radial Pair Distribution Function, g(r)) 값 축(y )

을 거리 축에 한 함수로 나타내었다r (x ) . Figure 3(a)

에서의 함수는 첫 번째 가 후에서 존재g(r) peak r~0.4

하며 이는 입자가 사슬구조를 가지기 한CG bonding

길이를 나타낸다 두 번째와 세 번째 는 과. peak r~0.7

에서 나타나며 다른 분자에 포함된 입자들 사이의1.1

분포함수를 나타내며 분자들이 얼마나 성기게 엮여있

는지를 간 으로 보여주는 값이다 는. Figure 3(b)

분자가 평 과의 거리에 따라 집된 정도를 나PMMA

타내었다 그림에서 보이는 바와 같이 근처에서. r~0.9

의 이 발생하 고 과 에서 두local maximum r~1.43 1.9

번째와 세 번째 가 발생하 음을 확인할 수 있었Peak

다 이는 분자들이 표면에 흡착이 되어 사슬. PMMA

길이에 따른 층을 이루었음을 나타낸다고 할 수 있다.

에서는Figure 4  에서 시간에 따른 평균 회 반=1

경 이하 을 나타내었다(Averaged Radius of Gyration, <Rg>) .

는 분자의 무게 심과 입자 간의 평균거<Rg> PMMA CG

리를 나타내는 값으로 단일 분자에 한 회 반경은

입자의 무게가 동일하다는 가정 하에 다음과 같은CG

식으로 표 된다.


  



  



    (3)

여기서 은 분자를 이루는 총 입자의 수를 나타내고N , 

는 를 이루는 입자의 치 그리고PMMA ,  은 PMMA

분자의 무게 심을 가리킨다 는 모든 분자에 한. <Rg>

값의 평균을 나타낸다 상부 평 에 인장력이 가해지Rg .

지 않은 상태에서는 에 나타난 바와 같이 일정한Fig. 4

값 을 유지하는 것을 확인 할 수 있었다(~3.62) .

Fig. 3 Radial Distribution Functions of (a)PMMA-PMMA

and (b)PMMA-Bottom Substrate.

Fig. 2 Snapshot of a periodic cell with 339

PMMA molecules with FCC substrates
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Fig. 4 Averaged radius of gyration (Rg) of PMMA at T=1.

열접합 조물의 분리3.2

Figure 는 열 합이 진행된5 구조물을PMMA

환경에서T=1 30 ( × 동안 추가 인steps)

안정화를 진행하고 이후 
   

일 때 열=2

합 구조물의 다양한 인장력에서 발생하는 상을 보

여주고 있다 여기서.   과 
 는 상부 평 을

이루는 입자의 수와 가해진 힘을 나타낸다 이때 상부.

평 은 열 합이 진행된 구조물의 인장을 진행PMMA

하기 하여 방향으로 임의의 힘을 총+z 30~50 시

간만큼 가한다.

Fig. 5 Layer separation for different tensile forces

그 결과 상 에 가해진 힘이 불충분한 경우 약간의

팽창은 발생하지만 열 합에 의한 구조물에서 분리는

일어나지 않으며 일정 힘 이상이 가해진 이후 분리가

발생하는 것을 그림과 같이 확인하 다 분리과정에서.

분자들은 열 합이 진행된 계면에서 발생하지PMMA

않았고 오히려 뭉쳐있던 사슬 분자들이 길게 늘어지

면서 분리가 진행되었음을 확인할 수 있었다 이는 열.

합에 의한 분자들의 계면에서의 결합은 분PMMA

자들의 얽힘에 의하여 엔트로피가 증가하여 가역

분리가 불가능함을 시사한다.

(a)

(b)

Fig. 6 Layer separation for different tensile forces
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은Figure 6 
    값이 와 인 경(a) 2 (b) 10

우 방향으로 상부 평판을 강체화한 뒤 일정한 속도+z

(   로 이동시킨 뒤 열 합 구조물이)

분리된 모습과 분리가 이루어지기까지의 시간에 따른

값의 변화를 보여주고 있다<Rg> . 
   이 일2

때는 열 합 구조물의 상부 를 뜯어내지 못하고PMMA

부분 으로만 인장 방향으로 늘어지게 한 뒤 상부 평

판이 분리되었으나 으로 커진 경우 사슬분자가 최10

한 늘어날 때까지 붙어있음을 볼 수 있었다 이는 추후.

계면을 형성하는데 있어서 복잡성 에PMMA (complexity)

한 향을 미치게 된다 의 경우 상부 평판과. <Rg>

구조물이 분리되기 이 까지는PMMA 일정한 비율로

증가하다가 분리가 이루어진 이후에는 감소함을 확

인 할 수 있었다 이는 를 통하여 구조물의 분. <Rg>

리 상황을 간 으로 측할 수 있음을 알려 다.

결 론4.

열 합에 의한 사슬 분자들의 결합과 분PMMA

리에 한 분자동역학 시뮬 이션을 통하여 다음과

같은 결론을 얻었다.

1. 열 합 구조물을 분리하기 해 운용하는 인장

력이 충분하지 않은 경우에는 구조물이PMMA

약간의 팽창을 한 뒤 평형상태를 유지하 다.

결합된 분자구조물에 강한 인장력을 용하여2.

강제로 분리를 진행할 경우 표면 형상이 망가질

정도로 분자들 간에 강한 결합을 형성하 음을

정성 으로 확인할 수 있었다.

값의 변화를 통하여 간 으로 분리과정을3. <Rg>

유추할 수 있음을 확인하 다.

본 연구를 통해 미시 으로 분자의 결합4. PMMA

상을 확인 할 수 있었고 추후 불균질한 표면

을 가진 평판의 결합에 한 연구를 진행할 토

를 마련하 다.
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