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1. 서 론

나노복합재료는 고분자 모재에 나노 스케일의 필러를 혼입

한 복합재료로 우수한 전기/역학적 성능, 성형성, 경제성 등의 

이점을 가져 다양한 분야에서 활용되고 있다(Cai et al., 2020). 

20세기 후반부터 복합재료에 탄소계 나노 필러 재료를 혼입하

여 전기 및 역학적 성질을 부여하고 이를 다양한 분야에서 다

기능성 및 고성능의 복합재료로 사용하기 위한 연구들이 시작

되었으며, 관련 연구들이 최근까지 꾸준히 수행되고 있다

(Jang et al., 2020; Sanli et al., 2016). 이는 우수한 전기 전도성 

및 역학적 특성을 가지는 탄소계 나노 필러 재료의 혼입이 나

노복합재료의 전기/역학적 특성을 크게 향상시킬 수 있기 때

문이다(Jang et al., 2020; Sanli et al., 2016). 따라서, 이를 활용

하기 위해서는 탄소계 나노 필러가 혼입된 나노복합재료의 전

기/역학적 특성을 파악하고, 그 특성을 예측하는 것이 필수적

이다.

고분자 모재 내 탄소계 나노 필러를 혼입하면 복합재료 내

에서 탄소계 나노 필러 간의 접촉 및 연결을 통해 전도성 경로

가 형성되고, 형성된 경로를 통해 전류가 흐르면서 복합재료

에 전도성이 부여되게 된다. 이러한 나노복합재료는 구조물 

건전도 모니터링 센서, 자기 발열 소재, 전자파 차폐재 등으로 

활용될 수 있다(Kil et al., 2022; Zhang et al., 2017). 또한, 기존

의 복합재료의 역학적 특성을 강화하기 위한 목적으로 밀도가 

낮고 역학적 성능이 우수한 탄소계 나노 필러를 혼입하는 연구
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들도 활발히 수행되고 있다(Park et al., 2018).

하지만 탄소계 나노 필러와 고분자 모재의 서로 다른 스케

일 차이로 인해 나노복합재료의 성능 예측에 어려움이 있다

(Kil et al., 2023). 이를 해결하기 위해 나노 단위에서의 재료 특

성을 파악하고 이를 상위 단위로 연결하여, 최종적으로 거시 

단위에서의 나노복합재료의 전기/역학적 특성을 해석하는 멀

티스케일 모델링 연구들이 다수 수행되고 있다(Kil et al., 2023). 

이에, 본 논문에서는 탄소계 나노 필러 및 나노복합재료의 전

기/역학적 특성을 소개하고, 나노복합재료의 전기/역학적 특

성을 예측하기 위한 멀티스케일 모델링의 최신 연구들에 대해

서 고찰하고자 한다.

2. 나노복합재료

2.1 탄소계 나노 필러

탄소계 나노 필러로는 카본블랙(carbon black), 탄소나노튜

브(carbon nanotube), 탄소 나노섬유(carbon nanofiber), 그래핀 

나노판(graphene nanoplate) 등이 있으며, 이 재료들을 혼입한 

나노복합재료에 관한 많은 연구들이 진행되고 있다(Li et al., 

2022). 특히, 탄소나노튜브는 원통형 나노 구조를 갖는 탄소 동

소체로서 화학적으로 안정하고 부식을 일으키지 않으며 전기 

및 역학적 특성이 우수하여 최근 나노복합재료에 많이 사용되

고 있으며, 이 재료는 높은 종횡비(aspect ratio)로 인해 카본블

랙에 비해 상대적으로 적은 혼입량으로도 우수한 전기 전도성

을 확보할 수 있는 장점이 있다(Sanli et al., 2016; Wang and 

Aslani, 2019). 그래핀 나노판은 2차원 구조를 갖는 판상 구조

의 탄소계 나노 필러 재료로 우수한 전도성과 비교적 저렴한 

가격으로 인해 많이 사용되고 있다(Al-Saleh and Sundararaj, 

2011). 게다가, 고강도 및 고강성을 가져 모재에 작용하는 하중

을 효율적으로 분산 및 흡수하여 역학적 특성의 향상을 목적으

로 사용되고 있다(Al-Saleh and Sundararaj, 2011). 하지만 탄소

나노튜브와 비교할 때 같은 전기 전도성을 확보를 위해서는 다

량의 혼입이 필요할 수 있다(Wang and Aslani, 2019).

2.2 전기적 특성

복합재료는 일반적으로 전기 저항이 높은 절연체이지만, 전

도성을 가지는 탄소계 나노 필러를 혼입함으로써 이를 전도체

로 활용할 수 있다(Wen and Chung, 2006). 복합재료의 전기 전

도성은 일반적으로 전자 전도(electron conduction)의 영향으

로 발생한다. 전자 전도는 복합재료에 탄소계 나노 필러를 혼

입함으로써 복합재료 내부에 전도성 경로가 형성되고 이 경로

를 따라 전자의 이동으로 전도성이 부여되는 것으로, 충분한 

양의 탄소계 나노 필러를 혼입한 복합재료에서는 전자 전도가 

지배적으로 작용한다(Kim et al., 2016; Sanli et al., 2016).

나노복합재료의 전기 저항은 혼입되는 탄소계 나노 필러의 

함량이 증가함에 따라 감소하며, 일정 함량의 탄소계 나노 필

러가 혼입되면 전기 저항이 급격히 감소하여 나노복합재료의 

전기 전도도를 크게 향상하는데, 전기 저항이 급격히 감소하

기 시작하는 특정 지점에서의 탄소계 나노 필러의 함량을 침투 

임곗값(percolation threshold)이라고 한다(Cui et al., 2019; 

Sanli et al., 2016; Wang and Aslani, 2019). 따라서 복합재료의 

전도성 확보를 위해서는 침투 임곗값 이상의 탄소계 나노 필러

를 혼입해야 하며, 탄소계 나노 필러마다 이 침투 임곗값이 다

르므로 사용하고자 하는 탄소계 나노 필러에 따라 충분한 실험

을 통해 침투 임곗값이 정의되어야만 한다.

2.3 역학적 특성

복합재료는 모재의 파손, 강화재료에 의한 모재의 파손, 미

세균열의 전파로 인한 손상을 방지하기 위해 복합재료에 탄소

계 나노 필러를 혼입하여 균열의 생성 및 전파를 방비하는 연

구들이 수행되어 왔다(Han et al., 2016). 최근에는 나노복합재

료는 탄소계 나노 필러를 혼입하여 역학적 특성이 향상된 연구

들이 보고되고 있다(Hussein  and Kim, 2019). 나노복합재료의 

모재는 작용 하중 일부를 탄소계 나노 필러로 전달하는 역할을 

하며, 혼입된 탄소계 나노 필러는 작용 하중을 자체적인 강성

으로 분담하거나 모재 내 미세공극에 위치하여 취약부를 보완

한다(Han et al., 2016; Hussein and Kim, 2019).

나노복합재료의 역학적 특성은 혼입하는 탄소계 나노 필러

의 특성과 혼입량에 크게 영향을 받는다. 탄소계 나노 필러가 

균질하게 분산된 나노복합재료는 제작 과정에서 발생하는 미

세균열 또는 작용 하중으로 인한 균열 생성 및 전파에 의한 파

손을 방지할 수 있다(Rubel et al., 2019). 다만, 일정량 이상의 

혼입량을 넘을 경우 불균일한 분산으로 인한 탄소계 나노 필러

의 응집(agglomeration) 및 탄소계 나노 필러-모재 간 불완전한 

계면 등으로 인하여 오히려 역학적 특성을 저하하는 원인이 된

다(Rubel et al., 2019). 따라서, 탄소계 나노 필러를 복합재료의 

역학적 특성 개선을 목적으로 연구를 수행할 때는 실험적으로 

특정 혼입량에 대한 임곗점, 탄소계 나노 필러 분산 방법, 탄소

계 나노 필러와 모재 간 계면 특성 등을 자세히 분석해야 한다.

3. 나노복합재료의 멀티스케일 모델링

3.1 전기적 특성 모델링

나노복합재료에서 탄소계 나노 필러와 모재 간의 전기 전도
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도 차이로 인해 나노복합재료의 유효한 전기적 특성을 예측하

는데 어려움이 있다(Pal and Kumar, 2016). 한편, 기존 연구들

에서는 미세역학을 활용하여 나노복합재료의 유효 전기 전도

도와 침투 임곗값을 예측하는 연구들이 수행되었다(Pal and 

Kumar, 2016; Wang et al., 2014). 이는 미세역학 기반 모델들

이 나노복합재료에서의 탄소계 나노 필러의 함량, 형상 및 배

치 방향 등과 같은 매개 변수를 용이하게 설명할 수 있기 때문

이다(Mori and Tanaka, 1973). 제안된 미세역학 기반 모델 중 

대표적으로 Mori-Tanaka 방법, Ponte Castañeda-Willis(PCW) 

모델, Effective-medium 방법이 가장 널리 사용되고 있다(Castañeda 

and Willis, 1995; Mori and Tanaka, 1973). Weng(1990)은 나노

복합재료의 유효 전기 전도도를 예측하기 위하여 Mori-Tanaka 

방법의 적용을 포괄적으로 제시하였다. Pan 등(2011)은 PCW 

모델을 적용하여 탄소계 나노 필러를 타원체 inclusion으로 가

정하여 침투 임곗값과 침투 포화점을 예측하였다. Wang 등

(2014)은 Effective-medium 방법을 사용하여 탄소나노튜브와 

그래핀이 각각 혼입된 나노복합재료의 유효 전기전도도를 예

측하였다.

하지만, 나노복합재료의 전기 전도도 및 침투 임곗값을 정

확하게 예측하기 위해서는 추가로 탄소계 나노 필러의 형상, 

탄소계 나노 필러와 모재 사이의 불완전한 계면 등과 같은 요

소가 고려되어야 한다(Nakano et al., 2012). 먼저 탄소계 나노 

필러의 형상은 나노복합재료의 유효 전기 전도도에 큰 영향을 

미칠 수 있다. 탄소나노튜브와 같은 탄소계 나노 필러는 높은 

종횡비를 가지기 때문에 모재 내에서 곡선 형태로 존재하는 것

으로 관찰된다(Sanli et al., 2016). 이러한 곡선 형태의 탄소계 

나노 필러는 모재 내에서 불균일한 분포를 초래할 수 있으며, 

이는 궁극적으로 전기 전도성 네트워크의 형성을 방해한다

(Sanli et al., 2016). 나노복합재료의 전기적 성능은 전기 전도

성 네트워크에 의해 지배되기 때문에 정확한 성능 예측을 위해

서는 이러한 탄소계 나노 필러의 형태에 대한 영향이 고려되어

야 한다(Duan and Karihaloo, 2007; Sanli et al., 2016).

다음으로 탄소계 나노 필러와 모재 사이의 불완전한 계면의 

영향이다. 일반적으로 탄소계 나노 필러와 모재의 결합은 완

전하지 않으며 계면이 존재한다(Pan et al., 2011). 이러한 불완

전한 계면을 고려하기 위한 일반적인 이론적 방법은 모재와 나

노 필러가 얇게 코팅되어 있다고 가정하여 계면 저항을 가지는 

중간 계면을 모델링하는 것이다(Castañeda and Willis, 1995; 

Mori and Tanaka, 1973; Pan et al., 2011). 이렇게 불완전한 계

면의 효과를 고려하는 중간 계면의 계면 저항을 통해 탄소계 

나노 필러와 모재 사이의 불완전한 계면이 전기 전도도에 미치

는 영향을 고려할 수 있다. 

최근에는 이러한 요소들을 고려하여 나노복합재료의 전기

적 특성을 예측하기 위한 멀티스케일 모델링에 관한 연구들이 

활발히 수행되고 있다. 전기적 특성의 멀티스케일 모델링에 

대한 최신 연구들은 분자동역학으로 탄소계 나노 필러의 균질

성 및 계면 특성 등 재료 특성을 파악하고, 이를 상위 차원인 거

시단위까지 연결하여 나노복합재료의 거동을 예측하는 일련

의 과정을 통해 해석의 효율성을 높이는 연구들이 다수 수행되

고 있다(Jin et al., 2018; Lee et al., 2022). Jin 등(2018)은 분자

동역학을 활용한 멀티스케일 모델링을 통해 탄소계 나노 필러

와 모재 사이의 이력 현상을 설명하였다. 분자동역학 기반의 

CGMS(coarse-grained molecular statics) 방법을 적용하여 응력

에 따른 탄소나노튜브의 형태학적 변화를 반영하여 탄소나노

튜브의 굽힘 강성과 탄소나노튜브 간의 반데르발스 상호작용

을 고려하였다(Jin et al., 2018). 제안된 멀티스케일 모델링을 

통해 큰 응력 변화에 따른 나노복합재료의 비선형적인 전기 전

도도의 변화를 예측하였다(Jin et al., 2018). Lee 등(2022)은 탄

소나노튜브 혼입 복합재료의 유효 전기적 특성을 예측하기 위

해 고분자 모재의 손상 및 계면 특성을 고려하여 멀티스케일 

모델링을 수행하였다. 분자동역학 시뮬레이션을 통해서 고분

자 모재의 기계적 특성 및 계면 특성에 대한 파라미터 값을 도

출하고, 도출된 값을 연속체 스케일의 분석 모델에 적용하였

다(Lee et al., 2022). 그 후 유한요소법을 통해 제안한 멀티스케

일 모델링의 적용 가능성을 검토하였다(Lee et al., 2022).

하지만, 나노 스케일에서의 분자동역학 시뮬레이션의 경우 

비용 및 시간적 한계로 인해 대표 체적과 같은 단위 셀로 가정

하여 해석을 수행하기 때문에 실제 나노복합재료와는 차이가 

존재할 수 있다. 따라서 이러한 나노 단위의 해석에서는 다양

한 대표 체적을 반복적으로 계산하고, 이를 적절히 평균화하

는 방법이 수반되어야 한다(Yang et al., 2013).

3.2 역학적 특성 모델링

나노복합재료의 멀티스케일 모델링은 미시 단위의 화학작

용, 탄소계 나노 필러의 불완전 계면, 응집 현상, 국부적 dislocation 

등을 모사하여 도출된 결과를 상위 단위로 인가하여 나노복합

재료의 역학적 특성을 도출한다(Yang, 2022). 일례로, 제1 원

리, 밀도 범함수 이론(density functional theory), 미세역학(micro-

mechanics), 그리고 유한요소법(finite element method) 등을 결

합하여 나노 스케일에서 발생하는 특성을 상위 차원으로 인가

할 수 있다(Göbel et al., 2018; Ellis and McDowell, 2017). 멀티

스케일 모델링은 다양한 스케일에서 발생하는 결함을 해당 단

위에서 모사한 뒤 해당 결과를 병렬적으로 해석할 수 있으므로 

단일 스케일 모델링의 길이 또는 시간 한계를 스케일 브릿징 

기법을 통해 나노 단위에서 발생하는 현상학적 특성을 고려하
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여 포괄적인 해석을 할 수 있다는 장점을 가지고 있다(Göbel et 

al., 2018; Ellis and McDowell, 2017).

나노복합재료의 역학적 특성은 모재 및 혼입된 탄소계 나노 

필러의 특성, 그리고 탄소계 나노 필러-모재 간 계면의 상호작

용이 지배적인 요소로 알려져 있다(Lee et al., 2022; Yang, 2022). 

특히, 나노복합재료의 탄소계 나노 필러-모재 간의 불완전한 

계면은 서로 다른 두 재료의 독립적인 거동으로 인한 이격, 계

면의 불완전성으로 인한 slip 발생, 국부적 취약성 등 복합적인 

이유로 인해 나노복합재료 정확한 역학적 특성 예측에 있어 고

려해야 하는 요인들이다(Yang, 2022; Ellis and McDowell, 

2017; Zhu et al., 2021).

역학적 특성의 멀티스케일 모델링에 대한 최신 연구로는 탄

소계 나노 필러와 모재 간 공유결합 모사 및 탄소계 나노 필러 

필러의 응집･굴곡･세장비･무작위 배열 등 나노 단위에서 발

생하는 현상을 고려하여 예측 정확도를 향상시키는 연구들이 

다수 수행되고 있다(Hussein and Kim, 2019; Yang, 2022; Zhu 

et al., 2021). Yang(2022)는 탄소나노튜브와 폴리에틸렌 테레

프탈레이트(Polyethylene terephthalate: PET) 모재의 공유결합을 

분자동역학과 미세역학을 적용한 멀티스케일 모델링을 통해 

모사하여 탄소계 나노 필러와 모재 간 계면 특성을 해석하였다. 

Yang(2022)는 계면을 선형 스프링 층으로 가정하는 interface 

모델과 계면에 가상의 상을 위치시키는 interphase 모델을 제

시하였다. 제안된 모델은 분자동역학 시뮬레이션을 이용하여 

탄소나노튜브와 PET 모재 간의 공유결합 개수에 따른 계면 특

성을 모사함으로써 나노복합재료의 역학적 특성을 도출한다. 

따라서 제안된 모델은 기존의 interface 또는 interphase 모델만

을 이용해 도출한 결과보다 더 정확한 예측이 가능하다. Zhu 

등(2021)은 탄소나노튜브로 강화된 나노복합소재를 기존 Mori- 

Tanaka 방법에 탄소나노튜브의 굴곡과 무작위 분산을 고려한 

멀티스케일 모델링을 제안하였다. 해당 논문에서는 탄소나노

튜브가 사인파(sinusoidal waviness) 형태로 존재한다고 가정

하였으며, 계면은 interface 모델로 구성하였다. 제안된 모델은 

탄소나노튜브의 함량, 굴곡도, 무작위 분산성, 그리고 탄소나

노튜브와 모재 간 계면 불완전성을 고려하여 나노복합재료의 

역학적 특성을 계산하였다(Zhu et al., 2021). Hussein과 Kim 

(2019)는 그래핀 나노판으로 강화된 나노복합재료를 미세역

학 기반 유한요소법을 사용하여 계면 특성을 해석하였다. 유한요

소법으로 계면에 가상의 상을 위치시켜 손상 발생 시점과 강성 

저하(Stiffness degradation) 기법을 사용하여 계면의 분리를 모

사하였다(Hussein and Kim, 2019). 해당 모델링은 작용 하중에 

의한 그래핀 나노판과 모재의 박리를 불완전 계면으로 구성하

여 해당 계면에서 생성된 미세균열의 전파, 응력 집중 현상을 

고려한 나노복합재료의 역학적 특성을 계산하였다(Hussein 

and Kim, 2019). 따라서 Hussein과 Kim(2019)의 멀티스케일 

모델링 통해 기존에 고려하지 못했던 나노복합재료 내 그래핀 

나노판의 배열로 인한 모재 내 균열 전파 체계를 정밀하게 해

석할 수 있다.

하지만, 나노 또는 마이크로 스케일에서 발생하는 복합적인 

메커니즘을 상위 단계에 인가하는 데 필수적으로 사용하는 스

케일 브릿징 기법은 나노 재료의 형태, 형상, 또는 다양한 환경 

하중을 고려한 통합된 기법이 체계적으로 정립되지 않았기 때

문에 이를 표준화하기 위한 추가적인 연구들이 필요하다(Göbel 

et al., 2018; Ellis and McDowell, 2017).

4. 결 론

본 논문은 나노복합재료의 전기/역학적 특성에 대해서 고

찰하였다. 또한, 나노복합재료의 전기/역학적 특성 예측을 위

한 최신 멀티스케일 모델링에 연구들에 관하여 검토하였다. 

나노복합재료는 고분자 모재에 탄소계 나노 필러를 혼입하여 

전기/역학적 성능을 부여하는 것으로, 탄소계 나노 필러의 종

류와 함량에 따라 각기 다른 향상된 전기/역학적 특성을 가지

게 된다. 따라서 나노복합재료를 적용하기 위해서는 다양한 

실험적 연구들이 수반되어야 한다. 나노복합재료의 특성 예측

을 위한 멀티스케일 모델링은 분자동역학, 미세역학, 유한요

소법 등의 단일 해석기법을 연계하여 재료의 결함 및 미시적 

특성이 거시적 현상에 미치는 영향을 분석한다(Castañeda and 

Willis, 1995; Mori and Tanaka, 1973; Chan and Andrawes, 

2010; Wu et al., 2011). 이를 통해 나노복합재료의 전기/역학적 

특성을 예측하는 연구들이 다수 수행되고 있었다. 본 논문에

서 검토한 멀티스케일 모델링 기법은 기존의 단일 해석 기법 

대비 다양한 스케일에서 발생하는 복합적인 현상을 포괄적으

로 고려할 수 있었다(Jin et al., 2018; Lee et al., 2022; Yang et 

al., 2013; Yang, 2022; Ellis and McDowell, 2017; Zhu et al., 

2021). 이는, 기존의 단일 해석 기법 대비 나노복합재료의 전기

/역학적 특성을 더욱 정밀하게 예측할 수 있는 기법으로 판단

된다(Chan and Andrawes, 2010; Wu et al., 2011). 다만, 멀티스

케일 모델링에서는 나노 단위에서 발생하는 현상들을 대표 체

적으로 구현하기 때문에 상위 차원으로 인가하는 과정에서 적

절한 체적을 설정하는 것 역시 멀티스케일 모델링을 수행하는 

과정에서 필수적으로 고려되어야 한다(Kil et al., 2022; Pal and 

Kumar, 2016). 또한, 멀티스케일 모델링은 시간의 흐름에 따른 

분자의 변화, 이온의 유동 또는 상태 변화 등을 병렬적으로 상

위 차원 단계로 인가함에 따라 시간을 증폭 또는 감쇠하는 과

정에서 폭발적인 분자 거동 양상이 발생하는 일부 제약 사항이 

존재한다(Göbel et al., 2018). 추가적인 연구를 통해 멀티스케
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일 모델링의 한계점들이 보완된다면 멀티스케일 모델링 기법

에 활용한 나노복합재료의 효율적 설계 및 개발을 앞당길 수 

있을 것으로 기대된다.
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요  지

나노복합재료는 다기능성과 고성능을 가지는 혁신적인 복합재료이다. 나노 스케일 필러의 혼입함으로써 복합재료의 전기적, 역학

적 및 열적 특성이 크게 향상될 수 있기 때문에 나노 스케일 필러를 이용한 나노복합재료의 특성화에 관한 다양한 연구가 광범위하게 

수행되어 왔다. 특히, 탄소계 나노 필러(탄소나노튜브, 카본블랙, 그래핀 나노판 등)를 활용하여 전기/역학적 특성을 향상시킨 나노복

합소재 개발에 관한 연구들이 복합재료 분야에서 큰 관심을 받고있다. 본 논문은 실제 응용에 필수적인 나노복합재료의 전기/역학적 

특성을 문헌조사를 통해 고찰하는 것을 목표로 한다. 또한, 나노복합재료의 전기/역학적 특성 예측을 위한 최신 멀티스케일 모델링 연

구들에 대해서 검토하고, 멀티스케일 모델링에 대한 과제와 향후 발전 가능성에 대해서 논의한다.

핵심용어 : 나노복합재료, 전기적 특성, 역학적 특성, 멀티스케일 모델링


