
나노입자 크기를 고려한 나노복합체의 역학적 특성 예측을 위한 

마이크로/나노 해석 모델 

Micro/nano analysis model for prediction of mechanical properties of the 

nanocomposite considering nano-particle size

김 봉 래
*
∙양 범 주

**
∙이 행 기

***

Kim, Bong-Rae∙Yang, Beom-Joo∙Lee, Haeng-Ki

1)

요 약

일반적으로 나노입자의 크기는 나노복합체의 역학적 특성에 상당한 영향을 미친다. 이에 본 연구에서는 

나노입자 크기를 고려한 나노복합체 재료 구성모델 (Kim et al., 2011)을 소개하고자 한다. Kim et al. 

(2011)에 의해서 나노입자 크기효과를 위한 Size-dependent Eshelby tensor가 미세역학 모델에 적용되었으

며, 나노스케일 해석과 함께 다양한 수치해석을 수행하였다. 특히, 본 연구에서는 이를 활용하여 

SiO2/Epoxy 나노복합체의 역학적 특성을 예측해 보았다.
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1. 서 론

나노복합체 (Nanocomposites)는 0.1-100nm로 이루어진 나노입자로 이루어진 복합체로서 그 잠재적 응

용가능성이 매우 높아 이를 활용한 연구가 다양하게 진행되고 있다 (여민규 등, 2008). 특히 나노기술과 

고분자 공학이 결합되어 탄생한 고분자 나노복합체는 나노 사이즈의 입자, 튜브 등을 고분자수지에 분산

시켜 제조한 것으로, 이러한 복합체는 적은 함량의 충전제로도 높은 비표면적과 입자 간 거리의 극소화로 

인해 전체적인 재료의 물성을 효율적으로 향상시킬 수 있다 (Cho et al., 2006; 변준형, 2007). 일반적으로 

복합체 내의 강화입자 크기가 나노스케일로 줄어들게 되면, 비표면적의 증가로 인해 전체 복합체의 역학

적 거동에 영향을 미치게 되며 이는 기존의 해석방법만으로는 예측하기가 어렵다 (Cho et al., 2006; 

Chen et al., 2007). 이에 나노복합체의 공학적 특성을 정확하고 신뢰성 있게 표현할 수 있는 재료 구성 

모델 개발이 선행될 필요가 있다.

이에 본 연구에서는 나노입자 크기를 고려한 나노복합체의 역학적 특성 예측을 위한 마이크로/나노 해

석 모델 (Kim et al., 2011)을 소개하고자 한다. 특히, Kim et al. (2011)에서는 나노복합체의 해석 모델을 

위해 Size-dependent Eshelby tensor를 적용한 미세역학 모델을 제안하였으며, 나노스케일 해석과 함께 

다양한 수치해석을 수행하였다. 본 연구에서는 이를 활용하여 SiO2/Epoxy 나노복합체에 대한 역학적 특

성을 위한 수치해석을 수행하였다.
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2. 나노복합체의 특성 예측을 위한 구성 모델

본 연구에서 나노복합체 재료 구성모델을 위해 Size-dependent Eshelby tensor를 적용하였으며, 이를 

Ensemble-volume average method (Ju and Chen, 1994)에 근간으로 한 마이크로 역학 모델에 적용하였

다. 나노복합체는 매트릭스(matrix, phase 0)와 매트릭스 내 랜덤하게 분포되어 있는 나노입자

(nanoparticle, phase 1)로 구성되어 있으며, 이러한 나노복합체의 유효 탄성 모델은 다음과 같이 나타낼 

수 있다 (cf. Ju and Chen, 1994).  

    C*=C0·[I+φ1(S+A1)
-1
·{I-φ1S·(S+A1)

-1
}
-1
]                            (1)

여기서, C0는 매트릭스의 탄성계수, I는 4차 단위텐서, A1=[C1-C0]
-1·C0이며, φ1은 나노입자의 체적비를 나

타낸다. 특히, S는 기존의 Eshelby tensor와는 차별되는 Size-dependent Eshelby tensor로 표현된다. 

Size-dependent Eshelby tensor에 관한 내용은 Duan et al. (2005)에 나타나 있으면, 이는 Kim et al. 

(2011)에 의해 volume-averaged Eshelby tensor로 표현되었다. 최종적인 나노복합체의 유효 구성 모델은 

Kim et al. (2011)에 자세히 나타나 있다.

3. 마이크로/나노 기반 수치해석

본 연구에서는 제안된 나노복합체 재료 구성모델을 활용하여, SiO2/Epoxy 나노복합체의 역학적 특성을 예

측해 보았다. 본 수치해석을 위해서 SiO2 및 Epoxy에 대한 물성값은 나노해석을 통해 결정하였다. 본 나노

해석에서는 분자동역학(Molecular Dynamic) 시뮬레이션이 수행되었으며, 이는 물체의 내부에너지에 의해 변

화하는 분자들 간의 상호작용 (Intermolecular interaction)을 통해 재료특성을 도출해 내는 방법으로 나노 크

기의 재료 특성을 파악하는 연구에 적합한 것으로 알려져 있다 (여민규, 장용훈, 2008). SiO2의 경우 밀도함

수이론(Density Function Theory)기반의 CASTEP모듈을 사용하였으며, Epoxy의 경우 cross-linked된 고분

자 사슬 형태(Yu et al., 2009)를 이용하여 Amorphous cell 모듈을 통해 수행하였다. 그림 1은 SiO2 및 

Epoxy의 나노해석 모델링을 나타내고 있다.

(a) SiO2 (b) Epoxy

그림 1 SiO2 및 Epoxy의 나노해석 모델링 그림 2 수치해석 결과와 실험값과의 비교

본 나노해석을 통해 도출된 재료의 물성치를 제안된 나노복합체 재료 구성모델에 적용함여 다양한 수치해
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석을 수행하였다. 특히 다양한 체적비에 따른 탄성계수 측정 실험결과 (Chen et al., 2008)와 본 연구에서 제

안한 나노복합체 모델해석과의 비교수행 결과 적절한 예측 값을 보여주었으며, 이를 통해 본 모델의 타당성

을 검증할 수 있었다.

4. 결론

본 연구에서는 나노입자 강화 복합재료의 미세역학 기반 모델이 소개되었다. 나노입자 크기가 재료에 미

치는 영향을 고려하기 위해 Size-dependent Eshelby tensor가 미세역학 기반의 나노복합재료 구성모델 

(Kim et al., 2011)에 적용되었다. 나노스케일 해석을 위한 다양한 수치해석을 수행하였고, 제안된 모델의 

타당성을 검증하기 위해 실험값 (Chen et al., 2008)과 비교 수행하였다. 향후 본 연구에서는 보다 다양한 

나노 복합체와의 비교연구를 통해 모델을 검증하는 해석을 수행할 계획이다. 
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