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Abstract 

Single crystalline copper nanowires are subjected to bending tests using molecular dynamics simulations 
and the embedded atom method. To observe behaviors of nanowire, bending tests are performed for various 
rates of deflection and different boundary conditions: fixed-free and fixed-fixed. When the deflection of 
nanowire becomes large, twinnings and dislocations appear, and <100> crystal structure transforms to <110>.  
At high rates, phase transformation occurs in whole nanowire. But, at low rates, atomic structure changes to 
<110> phase partially. The final deformed structures are affected by the rate of deflection and boundary 
conditions. These effects can be important design parameters at nanoscale. 

 

1. 서 론 

21 세기에 들어와서 나노스케일의 구조에 대한 

측정 및 제조 기술이 발전하면서, 나노스케일 

영역에서의 다양한 현상들에 대해 전세계적으로 

많은 연구가 이루어지고 있다. 대표적인 나노재료 

중 하나인 나노와이어는 초미세/고효율 

전자기계부품, 바이오센서, 고주파 공진기(1), 

나노 LED, 등과 같이 다양한 용도로 활용이 

가능할 것으로 보인다. 이와 같이 나노와이어의 

응용을 위해서는 구조적 안정성, 기능성 등의 

기계적 특성에 대한 해석이 이루어져야 한다. 

실제 실험에서 금속 나노와이어의 기계적 

물성을 측정하기 위해 AFM (atomic force 
microscopy) 을 이용한 실험이 일반적이다.(2-8) 

나노와이어의 한쪽 끝단을 고정시키거나, 양쪽 

끝단을 모두 고정시키고 AFM 의 첨단으로 

나노와이어를 일정한 힘으로 누르는 방법을 

사용하고 있다. 

나노스케일에서는 전체 체적에 대한 표면적 
비율이 연속체 스케일에서보다 크기 때문에 
표면효과를 고려해야 하므로 분자동역학 전산모사 
방법이 나노구조물 해석의 표준기법으로 사용되고 
있다. Wu 등(9,10)과 McDowell 등(11)은 단결정 금속 
나노와이어 외팔보의 굽힘을 분자동역학 전산모사 
방법으로 수행하여, 나노와이어의 탄성계수를 
구하였다. 단결정 금속 나노와이어의 경우 기계적 
또는 열적 하중이 주어지는 경우, 결정구조의 
변화가 일어나는 형상기억효과를 갖는 것으로 
알려져 있다. Liang 등(12,13) 과 Park 등(14)은 
분자동역학 전산모사기법을 사용하여 금속 
나노와이어의 일축 인장 시험을 통해 상변형을 
통한 형상기억효과를 해석하였다. 나노와이어의 
굽힘 또는 인장 시험에서 변형률 속도 또한 
항복응력에 영향을 주는 것으로 알려져 있다. (15-18) 

본 연구에서는 굽힘에서 변형률 속도의 영향을 

고려하기 위해, 굽힘 속도가 각각 다른 경우에 

나노와이어의 결정 구조의 변화에 대하여 

관찰하였다. 또한 나노와이어의 경계조건을 

한쪽만 고정된 경우와 양쪽 모두 고정된 경우로 
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(a) (a) 
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Fig. 1 The initial atomic configuration of 216.9nm × 
2.17nm × 2.17nm Cu nanowires with two 

different boundary conditions: (a) fixed-free end, 
(b) fixed-fixed end 
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다르게 하여 길이 변화의 영향을 고려하였다. 

 

2. 방 법 론 

전산모사에서 사용된 나노와이어를 구성하기 위
하여 10,225 개의 구리 원자를 면심입방구조 
(FCC)로 배열하였다. 나노와이어의 길이 방향이 
<100> 격자방향과 일치 하도록 하였으며, 나노와

이어의 크기는 216.9nm × 2.17nm × 2.17nm 로 각 
방향별로 60 × 6 × 6 개의 격자로 구성하였고, 모든 
방향에 주기경계조건은 사용하지 않았다. 
경계조건을 부가하기 위하여 1.08nm × 5.06nm × 

5.06nm 의 평판을 경계조건에 따라 나노와이어의 
고정단에 추가하였다. 그림 1 에서 회색으로 나타

낸 원자와 같이 나노와이어와 접하지 않은 면의 
원자들의 변위는 구속되어 움직이지 않는다. 

Nosé-Hoover NVT 분자동역학 방법(19)을 이용하

여 전산모사 온도를 상온인 300K 으로 유지하였다. 
구리 원자 간의 상호 작용 전산모사를 위하여  
Mishin(20)의 EAM (Embedded Atom Method) 포텐셜

을 사용하였으며, 전산모사의 단위시간은 5fs 이다. 
나노와이어와 고정단의 모든 원자들은 굽힘을 시
작하기 전에 500ps, 즉 100,000 단위시간 동안 안
정화된다.  

Fig. 2 The bending process of nanowire with two 
different boundary conditions: (a) fixed-free end, 

(b) fixed-fixed end 
 

고정된 경계조건의 경우, 자유단의 아래 면의 적
색으로 표시된 원자에, 양쪽이 고정된 경계조건의 
경우, 나노와이어의 중앙의 아래 면의 원자에, y 
방향으로 처짐 변위를 준다. 처짐 변위로 이동한 
원자들은 y 방향으로의 움직임이 구속되지만, x, z 
방향으로는 자유롭게 이동이 가능하여 나노와이어

의 굽힘 형상을 표현할 수 있다. 처짐 변위가 주
어진 후에 100ps 의 시간 동안 나노와이어는 안정

화된다. 이와 같은 준정적 (quasi-static) 과정을 반
복한다.  

3. 결 과 

3.1 고정단 - 자유단 
그림 3 은 크기가 216.9nm × 2.17nm × 2.17nm 인 

구리 나노와이어 외팔보의 굽힘 시험 결과이다. 
처짐 속도 (deflection/time)는 0.357nm/ns 이다. 처짐

이 6.783nm 이 될 때까지 나노와이어의 원자구조

는 <100>/{100} 격자구조를 유지한다. 굽힘이 더 
진행되면서 나노와이어의 중간 부분에 쌍정 
(twinning)이 발생하게 되고, 상변형 (phase 
transformation)이 시작된다. 굽힘이 계속되면서 
<100> 격자구조를 갖는 고정단에 접한 부분을 제
외한 나노와이어 전체가 <110>/{111} 격자구조로 
바뀌게 되고, 나노와이어의 길이는 급격하게 줄어

들게 된다. <110>/{111} 격자구조는 <100>/{100} 
구조에 비해서 보다 안정된 구조이기 때문에 나노

와이어에 굽힘 에너지가 가해지면서 보다 안정한  

나노와이어의 경계조건에 따라 그림 2 와 같이 
처짐 변위를 주는 원자를 다르게 하였다. 한 쪽만  
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(a) at 19.5ns (deflection = 6.783 nm) 

 
(b) at 19.58ns (deflection = 6.812 nm) 

 
(c) at 19.63ns (deflection = 6.829 nm) 

 
(d) at 19.71ns (deflection = 6.858 nm) 

Fig. 3 The atomic configurations of fixed-free 
nanowire with rate of deflection, 0.357 nm/ns: (a) 

maximum deflection without dislocation, (b) beginning 
of <100> →<110> phase transformation, (c) 

propagation of <110> phase, (d) wholy transformed 
<110> phase 

 
구조로 변환되고, 에너지가 낮아지게 된다. 이와 
같은 에너지의 변화는 그림 4 에 나타나 있다. 
<110>/{111}로 변환된 이후의 굽힘은 [111] 격자 
방향으로 작용하게 된다. FCC 단결정 구조에서  

 
Fig. 4 The EAM pair energy of fixed-free nanowire 

with various rate of deflection (deflection/time). The pair 
energy drop down when phase transformation begin. 
 
 

 
(a) at 73.4ns (deflection = 6.506 nm) 

 
(b) at 73.49ns (deflection = 6.514 nm) 

 
(c) at 74.0ns (deflection = 6.560 nm) 

Fig. 5 The atomic configurations of fixed-free 
nanowire with rate of deflection, 0.0893 nm/ns: (a) 

beginning of <100> →<110> phase transformation, (b) 
propagation of <110> phase, (c) partly transformed 

<110> phase 
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(a) at 177.95ns (deflection = 6.335 nm) 

 
(b) at 178.05ns (deflection = 6.339 nm) 

 
(c) at 200.5ns (deflection = 7.14 nm) 

(a) at 5.5ns (deflection = 1.785 nm) 

 
(b-1) at 8.05ns (deflection = 2.695 nm) : front view 

 
(b-2) at 8.05ns: bottom view 

Fig. 7 The atomic configurations of fixed-fixed 
nanowire with rate of deflection 0.357 nm/ns: (a) 

maximum deflection without dislocation, (b) <110> 
phase at center of nanowire. 

 
값으로 에너지가 줄어들게 된다. 
그림 6 은 처짐 속도를 0.0357nm/ns 로 시험한 결
과이다. 상변형이 일어나기 직전, 처짐의 최대값은 
6.333nm 이다. 굽힘이 진행되면서 격자구조의 변환

이 일어나지만 처짐 속도가 빠른 경우와는 다르게 
원자구조의 변형이 나노와이어의 전체로 전파되지 
않는다. 따라서 상변형이 일어나면 에너지가 작아

지지만, 처짐 속도가 보다 큰 경우보다 큰 에너지

를 유지하게 된다. 

Fig. 6 The atomic configurations of fixed-free 
nanowire with rate of deflection 0.0357 nm/ns: (a) 

beginning of <100> →<110> phase transformation, (b) 
propagation of <110> phase, (c) partially <110> phase 

 
E111 은 E100 보다 크기 때문에 굽힘이 계속되는 경
우 고정단에 접하는 <100> 격자구조를 갖는 강성

이 약한 부분에서만 굽힘에 의한 변형이 일어나게 
되고, <110> 구조로 변형된 부분은 곡률이 나타나

지 않는 강체운동을 하게 된다. 

 
3.2 고정단 - 고정단 
그림 7 은 양쪽 끝을 모두 고정시킨 구리 나노

와이어의 굽힘 시험 결과이다. 처짐 속도는 
0.357nm/ns 이다. 처짐이 1.785nm 까지는 원자구조

를 유지한다. 처짐이 일어나는 나노와이어의 중앙

부분에서 원자구조의 변형이 일어나게 된다. 양 
끝이 모두 고정되어 있기 때문에 길이 방향의 수
축이 불가능하여 상변형은 더 이상 전파되지 못하

고, 굽힘이 계속되면 파단이 발생하게 된다. 그림

8 을 보면, 상변형이 나노와이어의 일부에서만 일
어나기 때문에 고정단-자유단의 경우보다 에너지  

그림 5 는 처짐 속도를 0.0893nm/ns 로 굽힘 시 
험한 결과이다. 처짐이 6.497nm 이상이 되면 쌍정

과 함께 상변형이 나타나기 시작한다. 굽힘이 진
행되면 나노와이어의 대부분의 원자가 <110> 격
자구조로 바뀌게 되지만, 최종 변형 형상은 <110> 
구조의 중간부분에 전위 (dislocation)와 쌍정으로 
인해 구부러지고 뒤틀린 형상을 갖게 된다. 이 경
우에도 나노와이어의 대부분에서 격자구조가 바뀌

면서, 처짐 속도가 0.357nm/ns 인 경우와 유사한  
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Fig. 8 The EAM pair energy of fixed-fixed nanowire 

with various rate of deflection. The pair energy increase 
with bending process and drop down when phase 
transformation begin. 
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감소 폭이 작다.  
처짐 속도가 0.179nm/ns 인 경우에는 처짐이 

1.785nm 가 되면서 상변형이 발생한다. 그림 8 은 
변형된 나노와이어의 형상이다. 그림 7 에서와 다
르게 나노와이어의 전면 및 후면에 상변형이 발생

하여 뒤틀림이 발생하지 않았다. 그림 9 는 처짐 
속도가 0.08925nm/ns 인 경우의 나노와이어의 상변

형을 나타낸다. 변형 형태는 처짐 속도가 
0.357nm/ns 인 경우와 유사한 양상을 보인다. 
 처짐 속도에 따른 상변형이 일어나는 시점의 처
짐값의 변화를 그림 11 에 나타내었다. 자유단을 
갖는 경우, 처짐 속도가 커질수록, 즉 변형이 보다 
빠르게 일어나게 되면 더 큰 처짐에서 상변형이 
일어나게 되고 변형된 형상도 차이를 보인다. 하 
지만 양쪽 모두 고정되어 길이 감소가 불가능한 

 
(a) front view 

 
(b) bottom view 

(a) front view 

 
(b) bottom view 

Fig. 10 The atomic configurations of fixed-fixed 
nanowire at 30.78ns (deflection = 2.702nm) with rate of 

deflection, 0.0893 nm/ns.  
경우에는 상변형이 일어나는 시점의 처짐량에는 
거의 변화가 거의 없고, 변형된 형상 또한 유사하

다. 

4. 결 론 

단결정 구리 나노와이어의 굽힘 시험을 전산모

사하였다. 굽힘이 진행되면서 전위, 쌍정, 상변형 
등이 나타나게 되고, 자유단을 갖는 나노와이어의 
경우, 길이 방향의 수축이 가능하므로, 굽힘 속도

에 따라 상변형의 전파 양상이 달라지면서 각각 
다른 형태를 갖게 된다. 양쪽이 모두 고정된 경우

에는 굽힘 속도가 변형된 형상에 큰 영향을 주지 
못하였다. 즉 동적 하중을 받는 나노작동기의 설
계에 있어서 경계조건이나 변형 속도가 온도 또는 
다른 변수 못지 않게 중요한 설계변수로 작용한다

고 할 수 있다. 

 
Fig. 11 The maximum deflection ratio to the length of 

nanowire increases as rate of deflection increases. 

Fig. 9 The atomic configurations of fixed-fixed 
nanowire at 16.3ns (deflection = 2.820nm) with rate of 

deflection, 0.179 nm/ns. <110> phase at center of 
nanowire. 
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