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요 약

보로노이 다면체 기법은 금속비정질재료에서의 20면체 Short-Range order와 같은 원자 구조를 분석하는 

가장 유용한 도구 중에 하나이다. 기존의 보로노이 다면체 기법에서는 다면체의 평면은 다른 크기를 가진 

원자간 거리의 중간에 위차하였다. 하지만, 이러한 방법은 필연적으로 분석 오차를 발생시킨다. 대안적인 

방법으로서 근평면법이라고 불리우는 가중 보로노이법을 사용하면, 원자의 크기의 차이를 고려하여 해석할 

수 있다. 본논문에서는 이러한 근평면법을 여러 가지의 성분비를 가진 비정질 재료에 적용하여 기존의 보

로노이법과 비교 분석하였다. 결과적으로 보로노이 인덱스, 원자체적 분포, 보로노이 다면체 분포, 20면체

의 공간 분포등등에서 기존의 보로노이법은 완전히 잘못된 결과를 보여줄 수도 있다는 것이 발견되었다.
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1. 서 론

비정질 금속의 원자구조에 대한 실험에 대해서는 Neutron Diffraction법을 가장 많이 사용하며, 전산모사에

서의 원자구조들을 대상으로 하여서는, 보로노이 다면체 법이 가장 흔하게 사용되어진다. 그러나, 이러한 보

로노이법을 사용하여 원자구조를 분석하는 여러 연구들은, 계를 구성하는 원자들의 원자반경의 차이 때문에, 

태생적으로 오차를 가지고 있다. 

비정질 금속의 원자 구조와 마찬가지로, 생물학에서도 원자레벨에서의 단백질 밀도는 Cavity-filling 변종

의 열적 안정성을 예측하기 위해서 정확하게 측정되어야만 한다. 이러한 이유로 인해서, 생물학 분야의 연구

자들이 원자의 크기에 비례하여 면을 나누는 여러 방법들을 제안하였다. 이중에서, Gellatly와 Finney는 두개

의 구로부터 같은 접선길이를 가지는 점들의 궤적에 해당하는 근평면을 이용하였다. 근평면법을 이용하여 원

자의 반지름의 차이를 고려해서 원자 구조와 체적을 성공적으로 계산할 수 있다. 

2. 근평면법 (Radical Plane Method)

실제 원자 반지름의 차이를 고려하고 Vertex error를 피하기 위하여, Gellatly와 Finney는 근평면법을 제안

한다. 두개의 구의 근 평면은 두개의 구로부터의 접선의 길이가 같은 점들의 궤적을 나타낸다. 이것은 아래

와 같은 식으로 나타낼 수 있다.
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여기서, 는 각 원자의 좌표이고,  는 꼭지점의 좌표이고, 는 각 원자의 반지름

을 나타내고, 는 꼭지점에서 접점까지의 거리를 나타낸다. 일반적인 보로노이법과 마찬가지로 근평면법에

서도, 보다 적은 거리에서는 다른 원자가 존재하지 않는다.

3. 해석결과 및 분석

3.1. 원자 체적의 분포

분자동력학을 이용하여 다른 성분을 가진 2계 시스템(원자반경비, B/A=0.5)에 대한 원자체적에서는 그림 1

에 보인 것처럼 현격한 차이를 보여주고 있으며, 체적이 적은 원자보다는 체적이 큰 원자가 대체로 더 큰 오

차를 보여주고 있다. 그림 2에 보인것과 같이 이러한 현상은 원자구성비에 따라 많은 차이를 보여주고 있다.

(a) A20B80

 

(b) A80B20

그림 1 다른 성분을 가진 2계 시스템에서의 원자 체적의 분포

그림 2 평균 원자 체적
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