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1. 서  론1)

최근 고성능의 컴퓨터 하드웨어 및 소프트웨어의 발달

로 인하여 소재 전산모사, 3D 모델링, 인공지능과 같은 

첨단 기술 분야에서의 활용도가 더욱 높아졌다. 특히, 
분자동역학 전산모사는 원자와 원자의 화학결합을 스

프링과 같은 다양한 움직임으로 해석하여 계산하기 때

문에, 원자들의 개수가 늘어나면 계산량이 급격하게 늘
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요   약: 최근 들어 컴퓨터 및 소프트웨어 기술의 발달로 전산모사 관련 연구가 급격하게 늘어나고 있는데, 특히 원자의 
개수 및 모델 크기의 문제로 기존에는 많은 제약을 받던 고분자 관련 다양한 전산모사 결과들이 발표되고 있다. 본 연구에서
는 고분자 소재를 필름형태의 분리막으로 활용하기 위한 중요한 특성 중 하나인 기계적 특성을 분자동역학 전산모사를 이용
하여 분석하고자 하는 연구를 진행하였다. 이를 위하여 이미 관련 물성이 널리 보고되어 있는 상용 고분자 소재인 poly-
ethylene (PE)과 polystyrene (PS)을 대상으로 선정하여 주쇄길이 차이를 통한 각 고분자들의 인장특성을 비교하였고, 최종적
으로 분자동역학 전산모사의 기계적 특성 분석이 적합한지 확인하고자 하였다. 밀도, radius of gyration, scattering 분석을 통
해 본 연구에서 제작된 모델이 실제 실험에서 얻어진 기계적 특성 경향과 잘 일치함을 알 수 있었고, 따라서 분자동역학 전
산모사를 이용한 기계적 특성 분석이 다양한 고분자 소재들의 분자 구조에 따른 기계적 특성을 예측할 수 있게 해주며, 실제
실험에서는 적용하기 어려운 다양한 변수들을 반영한 기계적 특성 해석도 가능하게 해 줄 것으로 기대된다. 

Abstract: Recently, computer simulation research has been rapidly increasing due to the development of computer and 
software technology. In particular, various computational simulation results related to polymers, which were previously lim-
ited by problems of the number of atoms and model size, are being published. In this study, a study was conducted to ana-
lyze the mechanical properties, one of the important properties for using a polymer material as a membrane, using molecular 
dynamics (MD) simulation. To this end, polyethylene (PE) and polystyrene (PS), which are commercial polymer materials 
with widely reported related properties, were selected as polymer models and the tensile properties of each polymer were 
compared through the difference in main chain length. Through the density, radius of gyration, and scattering analysis, it 
was found that the model produced in this study was in good agreement with the mechanical property trends obtained in the 
actual experiment. It is expected to enable the prediction of mechanical properties of various polymer materials for mem-
brane fabrication.

Keywords: computer simulation, molecular dynamics, mechanical properties, polymer materials
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어나게 된다[1-3]. 과거에는 분자동역학 전산모사에서 

고분자 소재의 분자량을 반영하여 계산을 하게 되면 너

무나 많은 시간이 소모된다는 단점이 있었기 때문에 본

래의 분자량보다 훨씬 적게 조절하여 계산을 하였고, 
이로 인하여 고분자의 특성을 충분히 반영하지 못할 가

능성이 있었다. 이러한 상황에서 컴퓨터 하드웨어 성능

향상 및 소프트웨어의 발전은 고분자 분야에서 분자동

역학 전산모사 연구가 급격하게 늘어난 배경이 되었다

[4-9]. 
고분자를 필름형태의 분리막으로 활용하기 위해서는 

고분자 소재의 특성 중 하나인 기계적인 특성이 매우 

중요하다. 기계적 특성은 외부에서 응력이 가했을 때 

고분자가 늘어나거나 구부러지는 물리적 현상으로 주

요 특성은 강도(strength), 연신율(ultimate elongation), 
영률(young`s modulus)이 있으며, 반결정성 고분자에서 

강도(strength)를 포함한 전반적인 기계적 특성에 영향

을 미치는 물리적 요인은 분자량(molecular weight), 가
교(cross-linked morphology), 결정화도(degree of crys-
tallinity)가 있다[10-12]. 고분자의 기계적 특성 분석 중 

가장 많이 사용되어지는 방법은 일축 인장을 통한 인장

강도(tensile strength), 영률 신율(young`s modulus elon-
gation) 측정법이 있다. 분자동역학 전산모사에서는 원

자와 원자의 화학결합을 다양한 움직임을 정리한 force- 
filed를 통해 계산하기 때문에 외부 응력 하에서 일어나

는 분자 구조의 기계적 거동 및 분자 구조를 계산하는 

데 매우 적합하다. 본 연구에서는 실제 분자동역학 전산

모사를 이용하여 고분자의 분자량 및 고분자 주쇄 길이

가 기계적 특성에 미치는 영향을 살펴보기 위해, 필름

형태의 막으로 널리 쓰이는 상용 고분자인 polyethylene 
(PE), polystyrene (PS)[13, 14]를 모사 대상으로 선정하

여 기계적 특성을 분석하였으며, 실제 분자동역학 전산

모사 기술이 고분자소재의 기계적 특성을 연구하는 데 

적합한지 살펴보고자 하였다. 

2. 전산모사

2.1. 3D 모델 제작
본 연구에서는 분자동역학을 이용하여 기계적 특성 

분석을 위한 3D 모델을 제작하였고, BIOVIA사(Dassault 
Systemes, USA)의 Materials Studio 소프트웨어를 사용

하여 연구를 수행하였다. 모든 계산에서 force-field는 

COMPASSIII (Condensed-phase Optimized Molecular 
Potentials for Atomistic Simulation Studies III)[15-18]를 

사용하였다. Fig. 1은 고분자 모델로 사용된 polyethylene 
(PE)과 polystyrene (PS)의 반복단위 분자구조를 보여주

고 있다. 이들 고분자 주쇄 구조를 안정화시키기 위해 

geometry optimization을 수행하였고, 안정화된 구조를 

바탕으로 분자량 차이 및 주쇄 길이 따른 기계적 특성

변화를 보기 위해 분자량 25,000, 50,000을 갖는 amor-
phous 3D 모델을 생성하였으며, 분자량 25,000 주쇄 2
개로 이루어진 모델과 분자량 7,000 주쇄 7개로 이루어

진 모델을 분자량 50,000에 맞추어 제작하였다. 이후 

amorphous 3D model의 구조안정화를 위하여 geometry 
optimization을 수행하여 안정화된 3D amorphous mod-
el을 제작하였다. 이렇게 생성된 3D 모델들을 annealing 
process를 진행하여 최종적으로 기계적 특성을 분석하

기 위한 고분자 3D 모델을 얻을 수 있었다. 이후 고분

자의 기계적 물성을 분석하기 위하여, 일축 인장 MD 
전산모사를 수행하였다. 앞서 제작된 3D 모델들을 

Materials Studio의 forcite 모듈을 통해 1ns, NPT 조건

에서 진행하였다. 이때 Fig. 2과 같이 한쪽 축으로 인장

을 시키면서 이에 따라서 나머지 두 축 방향으로는 압

축이 일어날 수 있도록 하였으며, 이를 통하여 실제 실

험과 유사하게 고분자의 물리적 변화가 일어날 수 있도

(a)

   

(b)
Fig. 1. 3D images of repeat units used in this study. (a) polyethylene (PE) and (b) polystyrene (PS).
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록 하였다. 

2.2. Radius of gyration
고분자는 일반적으로 무한한 수의 공간적 배열 형태

를 가질 수 있기 때문에 사슬 구성 형태는 통계적 평균

으로 나타낸다. 이 때 사슬 구성을 지정하는 데 사용되

는 매개 변수의 두 가지 예는 종단 간 거리의 분포와 

모멘트 및 회전 반경이다. 종단 간 거리는 단일 사슬의 

경우 다음과 같이 정의할 수 있는 종단 간 벡터 r의 길

이와 같다.

∑    (1)

여기서 li은 백본 결합 i를 따라 벡터를 나타내고 n은 

분자의 백본 결합 수를 나타낸다. 회전 반경 s는 분자

의 공통 질량 중심으로부터 분자 원자의 제곱 평균 제

곱근 거리 즉, 아래와 같이 표현한다.

∑   

∑   


(2)

여기서 si는 질량 중심에서 원자 i의 거리를 나타내고 

N은 총 원자 수를 나타낸다[19]. 

2.3. X-ray scattering analysis
분자동역학 전산모사의 Scattering 분석은 원자 구조

의 다양한 측면을 보여줄 수 있다. 전자, X-선 및 중성

자의 소스는 파장 0.01 Å < λ < ~3 Å에서 사용할 수 

있으며 물질의 구조를 분석하는 데 널리 사용된다. 각 

방사선 유형을 다르게 선택하더라도, 산란 특성을 설명

하는데 사용되는 방식은 유사하다. 원자 산란 능력은 

방사선이 산란되는 방향에 따라 달라질 수 있는 원자 

산란 인자, fE, fX, fN에 의해 설명된다. 산란 패턴은 산

란 중심의 분포에 따라 달라지는데, 원자 간 간격은 방

사선 파장과 비슷하기 때문에, 한 원자로부터 주어진 

방향으로의 산란은 분자 또는 확장 구조의 다른 원자에 

의해 동일한 방향으로 산란하는 것과 위상 차이가 있

다. 측정 가능한 산란은 모든 원자 중심으로부터의 산

란 사이의 간섭 패턴을 반영한다. 따라서 주어진 구조

로부터의 산란 전산모사는 위상 상호관계에 대한 적절

한 정의를 필요로 하며, 따라서 산란벡터 Q에 대한 각 

원자 간 벡터 rik의 정의를 필요로 한다. 일반적인 산란 

방정식은 다음과 같다[20].

  




exp



ㆍ (3)

3. 결과 및 고찰

3.1. 모델 검증
본 연구는 필름형태의 막으로 자주 쓰이는 소재인 상

용 PE와 PS를 Fig. 1과 같이 repeat unit으로 설정하여 

Fig. 3과 같은 고분자 구조를 만든 후 3D 모델을 만들

어 일축 인장의 전산모사를 진행하였다. 이와 같이 제

작된 모델들이 적절하게 제작되었는지 확인하기 위해 

Scattering-XRD 분석을 통하여 실제 실험결과의 경향

과 비교하였다. 3D 모델을 제작할 때 NVT 방식으로 

제작을 하였을 때 실험결과를 바탕으로 PE의 밀도는 

0.925 g/cm3, PS의 밀도는 1.04 g/cm3로 각각 설정하였

다[21, 22]. Fig. 4는 분자동역학 전산모사를 통해 얻어

진 PE와 PS 모델의 Scattering 분석을 통하여 XRD 
pattern을 나타낸 것으로 본 연구에서 계산된 scattering 
결과와 실제 실험에서 얻어진 결과와 상당히 유사한 

Fig. 2. Tensile simulation method using extension and compression.
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peak가 나타났다[23, 24]. PE의 경우 주쇄에 따로 도입

된 작용기가 없기 때문에, 벤젠링이 주쇄에 작용기로 

달려있는 PS에 비하여 상대적으로 높은 패킹 효율을 

나타내고 따라서 훨씬 좁은 폭의 XRD 패턴을 보였으

며, 이러한 결과는 실험에서 얻어진 결과와 일치하였다. 
다만, 실제 실험에 비하면 상대적으로 작은 고분자 주

쇄의 길이 및 모델 크기로 인하여 매끈하지 못하고 불

규칙한 노이즈 패턴이 일부 관찰이 되었으며, 이는 작

용기가 도입되어 있는 PS에서 더 두드러지게 나타났다. 
그러나, 전체적인 경향으로 판단했을 때, 밀도 수치와 

scattering 분석을 통해 얻어진 결과는 본 연구에서 일

축 인장 전산모사를 위해 제작된 한 PE와 PS 모델이 

적합하다는 결론을 내릴 수 있었다. 

3.2. 기계적 특성 전산모사
우선 인장강도 전산모사 진행 중에 외부응력이 변화

됨에 따라 밀도가 어떻게 변하는지 살펴보았다. Fig. 5
에서 PE 모델에 일축 인장이 가해짐에 따라 각 step 마
다 밀도가 어떻게 변하는지 관찰하였다. 초기에는 인장

이 가해짐에 따라 밀도 값이 큰 변화 없이 유지하는 것

을 관찰할 수 있었는데, 이는 초기 PE 모델의 분자들이 

인장 대하여 적절하게 재배열이 되며 이 구간에서는 내

부에 빈공간이 생기거나 끊어지는 mechanical failure가 

나타나지 않는 것을 알 수 있었다. 그러나, 이러한 밀도 

유지상태는 50번째 frame 전후로 유지가 되다가 급격

히 감소하는 경향을 나타내는데, 이는 PE 소재 모델 내

부의 분자들이 응력을 더는 견뎌내지 못하고 mechan-
ical failure 현상이 생기기 시작하는 것으로 파악된다. 

(a)

   

(b)
Fig. 3. 3D images of polymer chains used in this study. (a) polyethylene (PE) and (b) polystyrene (PS).

(a) (b)
Fig. 4. Scattering-XRD patterns of (a) polyethylene (PE) and (b) polystyrene (PS).
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Fig. 5. Density profiles of (a) polyethylene (PE) and (b) polystyrene (PS) during elongation simulation. The frame number is 
written in red color on the top.
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Fig. 6. Tensile simulation images of (a) polyethylene (PE) and (b) polystyrene (PS) during elongation simulation.
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그러나 분자량 50,000의 PE 모델의 경우 오히려 밀도

가 증가하는 비정상적인 거동을 관찰할 수 있었는데, 
이는 한 개의 주쇄로만 이루어졌기 때문에 3D 모델 내

부의 분자들이 압력에 대해 변형이 일어나는 중에도 실

제 고분자에서 일어날 수 있는 주쇄 간의 벌어짐, 즉 

내부 공간 생성 및 끊어지는 현상이 일어나지 못하고 

오히려 packing된 상태로 계속 눌려지기만 하다가, 65 
frame 이후로는 분자들이 더 이상 재배열조차 불가능해 

분자의 내부 에너지가 비정상적으로 증가하면서 인장이 
종료된 것으로 분석되었다. 이는 실제 고분자 소재에서

는 발생하기 어려운 비정상적인 결과이며, 따라서 인장 

거동 전산모사와 같은 기계적 특성을 분석하기 위한 모

델의 경우 하나의 주쇄로만 이루어진 모델은 적절치 않

으며 3D 모델 크기가 커지더라도 주쇄의 개수를 증가

시켜야만 정확한 결과를 얻을 수 있다는 결론을 얻을 

수 있었다. PS의 경우[Fig. 5(b)], 밀도가 30번째 frame 
전후로 유지가 되다가 급격히 감소하는 경향이 나타났

으며, 이 역시 PS 모델 내부의 분자들이 외부 응력을 

버티지 못하고 mechanical failure가 일어난 것이 관찰

되었다. PE와 마찬가지로 PS 모델 역시 한 개의 주쇄

로 이루어진 분자량 50,000 모델에서 50번째 frame 이
후 밀도가 증가하는 비정상적인 거동을 볼 수 있었으며 

이는 PE와 동일하게 외부응력에 대해 분자들이 배열되

는 것이 불가능하여 비정상 종료된 것으로 판단된다. 
일축 인장에 따른 분자들의 재배열은 Fig. 6을 확인

하면 명확하게 알 수 있다. PE의 경우 각 모델들은 인

장 전에 3D구조를 유지하다가, 일축 인장이 진행되면

서 한쪽 방향으로 분자구조가 늘어나기 시작한다. 분자

량 25,000의 주쇄 2개로 구성된 PE 고분자 모델은 35
번째 frame에서 작은 빈공간이 생기는 것을 제외하고는 

밀도의 변화가 거의 없는 50 frame까지는 높은 신장율

에도 불구하고 내부의 분자구조에 큰 변화가 관찰되지 

않았다. 그러나, 밀도 감소가 시작된 후의 50번째 frame 
에서는 PE 모델 내부에 여러 곳의 빈공간이 생성되는 

것이 명확히 관찰되었다. 최종적으로 밀도가 초기의 

50% 이상 감소한 60 frame 이후 내부에 형성된 빈공간

이 뚜렷하게 관찰이 되었다. 이는 이 단계에 이르러서

는 PE 고분자 소재의 크레이징 및 파단 현상이 발생한

다는 것을 MD 전산모사 상에서 명확히 보여주고 있다. 
이러한 현상은 분자량 7,000의 주쇄 7개로 구성된 PE 
고분자 모델에서도 동일하게 확인할 수 있는데 밀도가 

감소하는 frame은 약간의 차이가 나타났다. 그러나 분

자량 50,000의 주쇄 1개로 구성된 PE의 경우에는 외부

응력이 가해짐에 따라 주쇄가 늘어나는 것을 관찰할 수 

있었지만 65번째 frame까지 packing된 구조를 일정하

게 유지했으며 빈공간이 나타나는 현상이 일어나지 않

았다. 이는 앞서 설명한 바와 같이 하나의 주쇄로 구성

된 모델에서는 파단 현상이 일어나기 힘들다는 것을 보

여주는 결과이다. 
또한 PS에서도 각 모델들은 인장 전에는 구조를 유

지하고 있다가, 일축 인장이 진행되면 한쪽 방향으로 

분자구조가 변형되기 시작한다. 분자량 25,000의 주쇄 

2개로 구성된 PS 고분자 모델은 밀도의 변화가 거의 

없는 35번째 frame까지는 내부의 분자구조에 큰 변화

가 관찰되지 않았다. 그러나, 밀도 감소가 시작된 후의 

36번째 프레임에서는 PS 모델 내부에 빈공간이 생성되

는 것이 관찰되었다. 최종적으로 밀도가 초기의 60% 
이상 감소한 51 frame 이후부터 주쇄가 끊어지는 현상

을 관찰할 수 있었으며, 이는 이 단계에 이르러서는 PS 
고분자 소재의 파단 현상이 발생한다는 것을 MD 전산

모사 상에서 명확히 보여주고 있다. 이러한 현상은 분

자량 7,000 MW 7개로 구성된 PS 고분자 모델에서도 

동일하게 확인할 수 있는데 밀도가 감소하는 frame은 

약간의 차이가 있으나, 분자량 50,000의 주쇄 1개로 구

성된 경우에는 외부응력이 가해짐에 따라 주쇄가 늘어

나는 것을 관찰할 수 있었지만 밀도가 감소하더라도 파

단이 나는 현상을 관찰할 수 없었다. 
이러한 고분자 소재의 일축 인장 전산모사는 기존 실

험결과[25, 26]와 비교 시 매우 유사한 경향을 나타내는 

것을 알 수 있다. PE의 경우 실험에서 측정된 tensile 
strain이 약 1,200%였는데 본 연구의 PE 모델들도 인장 

전 모델 대비 strain이 약 950%까지 늘어나는 것을 관

찰할 수 있었고, PS의 경우 실험에서 측정된 tensile 
strain 은 약 6%까지 늘어났는데, 전산모사 결과의 경우 

PS의 경우 매우 초반 3 frame (6.09%) 이후 밀도가 감

소하다가 PE에 비해 매우 빠른 약 35번째 frame 
(173%) 이후부터 밀도 값이 급격하게 감소하는 것을 

관찰할 수 있었다. 이를 통하여, 정확한 일축 인장율 %
에는 다소 차이가 있지만, 전산모사 결과와 실제 고분

자의 tensile stain 실험 결과가 유사한 경향을 갖는 것

을 확인했으며, 이러한 결과는 Radius of gyration 분석

을 통해서도 추가로 확인할 수 있었다. Fig. 7에서 PE
의 radius of gyration은 strain (%) 가 늘어남에 따라 계

속 증가하는 경향을 나타내는데 이는 PE 모델의 경우 
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80번째 frame 이상 일축 일장 전산모사가 가능했기 때

문이다. 그러나 PS의 radius of gyration는 약 300~400 
%까지 늘어나지만 이후부터는 strain이 늘어나더라도 

radius of gyration의 변화가 더 이상 없었다. 이는 PS 
고분자 모델이 일정 strain 이후로 고분자 구조의 파단

이 일어나면서 더 이상 radius of gyration이 커지지 않

았기 때문으로, 이러한 밀도 분석과 radius of gyration 
분석을 토대로 일축 일장 전산모사와 실험의 tensile 
strain 측정법을 비교해보았을 때, 각 고분자별 경향을 

분석하기에는 충분한 것으로 판단되었으며, 아직 개선

의 여지가 있지만 고분자 소재의 기계적 특성 분석에 

있어서 분자동역학 전산모사 그 활용가치가 매우 높다

고 결론 내릴 수 있다.

4. 결  론

본 연구에서는 필름형태의 분리막 소재로 사용되는 

상용 고분자인 PE 와 PS의 기계적 특성 중 인장강도에 

대한 특성을 분자동역학 전산모사 기술을 이용하여 밀

도, radius of gyration, scattering-XRD 분석을 통하여 

분석하였다. 먼저, 본 연구에서 제작된 분자동역학 모델

에서 XRD 패턴을 분석해 본 결과, 실험에서 측정된 

XRD 패턴과 유사한 결과를 얻을 수 있었으며, PS에서 

고분자 주쇄에 도입된 페닐기로 인하여 PE에 비하여 

상대적으로 넓게 분포하는 XRD 패턴 결과가 잘 반영

되어 있음을 알 수 있었다. 최종적으로 분자동역학을 

통해 수행한 기계적 특성 전산모사에서 얻어진 결과는 

기존 실험에서 얻어진 경향과 매우 유사하게 나타났으

며, PE의 경우 PS에 비하여 인장에 따른 내부 분자구

조 변화가 상대적으로 적고 따라서 더 높은 인장율을 

나타낼 수 있음을 알 수 있었다. 추가적으로 기계적 특

성 분석을 위한 분자동역학 전산모사에서는 주쇄를 하

나만 넣을 경우 파단이 잘 일어나지 않기 때문에 인장

에 따른 밀도 변화가 비정상적인 값을 현상이 관찰되었

으며, 따라서 모델 제작 시에 분자량과 주쇄의 개수 선

택이 매우 중요함을 알 수 있었다. 결론적으로 분자동

역학 전산모사 기술을 활용한 기계적 특성 분석은 다양

한 고분자 소재들의 분자 구조에 따른 기계적 특성을 

예측할 수 있게 해주며, 분자 및 원자 수준에서 이러한 

현상의 원인에 대한 해석을 할 수 있게 해줄 수 있을 

것으로 기대된다. 특히, 실제 실험에서는 적용하기 어려

운 다양한 온도 및 압력, 기타 특수한 조건을 전산모사

에 적용할 수 있기 때문에 실험적으로 명확하게 규명이 

이루어지지 못하고 있는 현상들에 대한 이해를 분자동

역학 전산모사 기술이 증진시켜줄 수 있을 것으로 기대 

된다.
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