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요 약

분자동역학 산모사를 통하여 에폭시에 다양한 반경의 구형 실리콘 카바이드를 삽입한 나노복합재를 

모델링하고, 이들의 기계  물성과 열  물성 해석을 다양한 온도조건 하에서 수행하 다. 산모사 결과 

동일한 체 분율 하에서 나노복합재는 입자의 크기가 작아질수록 탄성계수와 단계수가 상승하는 동시에 

선팽창계수는 감소하는 입자의 크기효과를 보 다. 한 온도 상승에 따른 기계  물성의 하락이 잘 찰

되었다. 본 연구에서는 이러한 분자동역학 해석 결과를 바탕으로 다양한 온도조건 하에서의 입자의 크기효

과를 고려한 멀티스 일 3상 모델을 제시하 다. 유리상 조건 범 에서 온도 변화에 따른 나노복합재 계면

의 열응력텐서와 열변형률텐서의 정보를 통해 복합재 내에서 계면이 차지하는 부피비를 온도에 한 함수

로 고려하고, 이를 멀티스 일 모델에 반 함으로써 다양한 온도조건에 한 나노복합재 열탄성 물성의 

측해를 제시하 다. 본 연구에서 제시한 모델에서 계산된 3상 복합재의 물성은 분자동역학 산모사의 결

과에서 나타나는 나노입자의 크기효과를 잘 반 하 다.

keywords : 나노입자의 크기효과, 멀티스 일 해석, 열탄성 물성, 분자동역학 산모사

1. 서 론

복합재료 가공에 있어 입자의 크기가 나노 수 으로 작아지게 되면 일반 인 복합재료와 동일한 조성일지

라도 체  비 표면의 비율이 격히 증가하기 때문에 표면효과가 재료의 거시  물성에 크게 향을 끼치

게 된다. 이에 나노복합재료는 종래의 복합재 이론에서 가정에 의해 무시되어왔던 표면효과의 고려가 필수

이다. 특히 최근 수 나노미터 크기의 재료 가공 공정이 실화됨에 따라, 이러한 나노 크기의 구조체를 산

자원을 통해 모델링하고 명확히 해석하는 방법론의 개발이 실히 요구되고 있다. 이러한 에서 분자동역

학 산모사는 나노 크기의 시스템 혹은 나노 크기의 소재를 포함하는 복합재료의 기계  거동과 열  물성 

등을 원자 수 에서 규명할 수 있어, 재료역학  미시역학 학계에서 크게 각 받고 있다. 

본 연구에서는 이러한 연구의 일환으로, 분자동역학 산모사를 통해 자 패키징의 표 소재로 활용되
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는 에폭시 고분자화합물에 구형 실리콘 카바이드를 삽입한 나노복합재를 모델링하여 이들의 기계 , 열  물

성을 확인하는 한편, 그 정보를 표면효과를 고려한 마이크로역학 모델에 순차 으로 용하는 멀티스 일 방

법론을 제시하 다. 근래의 속한 산자원 발달 속도에도 불구하고 재의 분자동역학 해석을 해서는 상

당히 소모 인 연산시간과 노력을 필요로 하기에, 연속체 기반 이론의 재해석을 통하여 산모사 해를 역으

로 추정하는 과정은 이러한 분자동역학의 한계를 극복할 수 있는 방안이 될 수 있을 것으로 기 된다.

2. 분자동역학 산모사

가교결합한 에폭시  여기에 5.18Å~10.90Å에 이르는 반경을 갖는 실리콘 카바이드를 체 분율 5.98%에 

이르도록 삽입한 나노복합재 단  셀을 분자동역학 산모사로 구 하고(그림 1 참고), 이들의 열 ·기계  

물성을 비교 평가하 다. 각 셀들은 conjugate gradient 방법으로 안정화 한 후, 550K에서 1.6ns동안 NPT 앙

상블을 수행하여 평형상태에 도달하게 하 다. 이후 열팽창계수를 도출하기 하여 550K에서 250K까지 

10K/700ps의 속도로 냉각 시뮬 이션을 수행하 고, 탄성계수  단계수는 섭동법을 통해 동일한 온도구

간에서 50K 간격으로 도출하 다. 표 1은 이러한 산모사 방법론 하에서 도출된 분자동역학 해석해  유

리상 역에 해당하는 결과를 나타낸 것이다(최 명 등, 2010). 표 1의 결과를 통해 나노복합재에 삽입된 입

자의 크기가 작아질수록 기계  물성의 강화효과  선팽창계수의 감소효과가 뚜렷하게 나타나는 것을 확인

할 수 있고, 온도의 상승에 따른 열탄성 물성의 하락이 발생함을 알 수 있다. 

그림 1 모델링한 에폭시-실리콘 카바이드 나노복합재 단  셀 (입자반경 9Å)

표 1 분자동역학 산모사 해석 결과

Radius (Å)
E at 300K 

(GPa)

G at 300K 

(GPa)

E at 400K 

(GPa)

G at 400K 

(GPa)
CTE (ppm/K)

- 4.08 1.50 2.08 0.75 89.74

5.18 5.54 2.05 3.21 1.17 49.43

7.54 4.96 1.83 2.53 0.92 51.35

9.00 5.16 1.91 2.93 1.07 64.80

10.00 4.81 1.76 2.38 0.86 70.27

10.90 - - - - 70.28
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3. 열응력을 고려한 멀티스 일 3상 모델

산모사 해석해로부터 도출된 입자의 크기효과를 효과 으로 반 하는 연속체 모델 개발을 해, 입자-

계면-기지로 구성되는 3상 멀티스 일 모델을 고려하 다. 나노입자의 크기효과를 입자의 반경과 체 분율의 

함수로 제시한 리징 모델을 바탕으로(Yang과 Cho, 2009), 온도 상승에 따른 각 상의 열팽창 효과를 함께 

고려하 다. 복합재를 구성하는 입자와 계면, 기지의 열팽창은 복합재 단  셀 내에서 상호작용을 하게 되는

데, 이 때 각 상의 체 비 에 한 계면의 평균 열변형률 텐서 〈〉는 다음과 같이 정의된다.

〈〉       

    





         



              (1)

여기서 는 Eshelby tensor, 는 복합재의 고유변형률 집  텐서, 는 단 행렬이다. 여기서 계면의 체

분율을 결정하기 한 두께의 지정은 분자동역학 모델의 도분포를 기 으로 250K에서 6.3Å으로 계산하

다. 이후 온도변화량 에 따라 계면 두께 는 계면이 차지하는 부피  , 입자의 반경 와 다음과 같은 계

식을 갖는다. 


  


  

 


  (2)

분자동역학 산모사 결과를 멀티스 일 모델에 달하는 과정에서 복합재의 물성은 입자의 크기에 따른 

계면의 체 분율  계면 물성에 의하여 결정된다. 한 입자의 크기가 일정 수  이상으로 증가하게 될 경

우 Mori-Tanaka 측해에 수렴하는 것으로 가정하 다. 각 입자 크기에 한 계면의 강성행렬   는 식 

(3), (4)와 같이 복합재료의 강성행렬 와 무한 역의 강성행렬 ∞로부터 도출할 수 있다. 

          
 ∞

            (3)

                   
             (4)

그림 1과 그림 2는 주어진 식을 통하여 계산된 3상 복합재의 탄성계수, 단계수, 열팽창계수를 분자동역

학 산모사 결과와 함께 나타낸 것이다. 이를 통하여 유리상 온도 범 에서 제시한 모델은 산모사 해석해

로부터 규명된 기계 ․열  물성의 크기효과를 잘 반 함을 확인할 수 있다.   

(a) 복합재의 탄성계수 (b) 복합재의 단계수
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그림 1 300K 온도에서의 분자동역학 산모사  멀티스 일 해석해 비교
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(a) 복합재의 탄성계수
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(b) 복합재의 단계수 (c) 복합재의 열팽창계수

 

그림 2 400K 온도에서의 분자동역학 산모사  멀티스 일 해석해 비교

4. 요약  결론

본 연구에서는 분자동역학 산모사를 통하여 다양한 온도조건에서 에폭시-실리콘 카바이드 나노복합재의 

기계 ․열  물성을 도출하 으며, 분자동역학 해석결과를 멀티스 일 모델에 순차 으로 달하여 입자와 

기지 간의 계면 물성을 효과 으로 측하 다. 해석 해를 통하여 입자의 크기가 감소할수록 기계 ․열  

물성의 강화효과가 발생함을 규명하 고, 이러한 크기효과를 연속체 모델에서 반 하기 해 분자동역학 

산모사 결과를 입자-계면-기지재료로 이루어진 3상의 마이크로역학 모델에 순차 으로 달하는 멀티스 일 

모델을 고려하 다. 본 연구에서 제안한 기법은 온도 증가에 따른 계면의 두께변화를 정확히 고려하여 이를 

계면의 물성 계산에 반 하 으며, 이를 통하여 다양한 크기와 온도조건 하에서 나노복합재의 물성을 효율

으로 측할 수 있도록 하 다. 향후 계면 두께의 크기에 따른 경향성의 정량  악, 상변이 과정을 고려한 

계면물성의 변화과정 등의 요소를 추가 으로 고려함으로써 보다 정교하고 포 인 멀티스 일 모델로의 

확장을 이루고자 한다. 
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