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초록 

원자 힘 현미경(Atomic Force Microscopy, AFM) 탐침과 표면 사이의 좁은 틈에서 

형성되는 나노미터 크기의 물 메니스커스는 AFM 을 사용하여 측정하는 이미지에 영향을 

주는 것으로 알려져 있다. 본 연구에서는 격자 기체 기반의 몬테카를로 시뮬레이션을 

이용하여 탐침의 곡률과 결합 에너지 특성이 메니스커스의 형상과 그로 인해 발생하는 

모세관 힘에 어떠한 영향을 미치는지 알아보았다. 일반적으로 탐침의 곡률이 커질수록, 

친수성이 작아질수록 메니스커스 폭은 좁아지고 모세관 힘이 줄어드는 것을 확인하였다. 

 

 

 

 

핵심어: 원자 힘 현미경, 물 메니스커스, 격자 기체, 몬테카를로 방법 
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서론 

나노미터 크기의 AFM 탐침은 표면 과학 및 나노기술에서 이미징 및 패터닝에 널리 

이용되고 있다. AFM을 사용한 실험에서 공기 중에 기체 상태로 존재하던 물 분자들이 

AFM 탐침과 표면 사이에서 액체상으로 전이를 일으키면서 나노미터 크기의 물 

메니스커스를 형성한다. 이는 두 고체 사이에 갇힌 좁은 계에서 기체가 자발적으로 

응축되는 모세관 응축 현상 (Capillary condensation) 의 한 예다. 물 메니스커스에 의한 

모세관 힘은 AFM 실험에서 측정되는 힘에 지배적으로 기여하며 Dip-pen nanolithography 

(DPN)에서 분자들을 AFM 탐침에서 표면으로 이동시키는 원동으로 알려져 있다.1  

이러한 과학적, 기술적 중요성으로 인해 나노미터 메니스커스의 응축 현상에 대한 연구는 

수 십 년간 활발히 진행되어왔다. 하지만 나노미터 크기의 물 메니스커스를 실험적 방법을 

사용하여 직접 연구하기에는 많은 어려움이 따르며 탐침 구조나 표면 요철(corrugation), 

오염 등의 알려지지 않은 변수들로 인해 측정 결과를 정확히 해석하기 어렵다. 이런 

관점에서 컴퓨터를 사용한 이론 연구는 실험에서 나타나는 불확실성을 없애고 AFM의 

탐침-표면 사이에서 발생하는 모세관 힘에 관한 메커니즘을 분석하는 좋은 대안이 될 

것이다. 일반적으로 많이 사용하는 이론으로는 거시적 Laplace-Kelvin 식이 있다. 2  이 

방법은 이미 알려진 수식을 사용하기 때문에 계산이 간단하고 쉽다는 장점이 있지만, 

거시적 가정 및 접근법으로 인해 나노미터 크기의 물 메니스커스의 생성 메커니즘을 

규명하기에는 한계가 있다. 최근, 분자동력학 방법이나 몬테카를로 방법을 이용한 이론 
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연구가 새로운 대안으로 제시되고 있다. Jang et al.은 대정규 몬테카를로 방법을 사용하여 

모세관 응축현상이 AFM 탐침의 모양 및 탐침과 표면 사이의 거리, 상대 습도 등에 따라 

달라진다는 결과를 얻었다. 3 , 4  Kim et al.은 분자동력학 방법을 통해 표면 에너지가 

메니스커스의 접촉 각에 미치는 영향에 대한 연구 결과를 발표했다. 5  또한 Ko et al.은 

분자동력학 방법을 통해 표면 거칠기에 따른 물 메니스커스 형상 변화를 보고했다.6 

본 논문에서는 물 메니스커스의 형성 메커니즘을 설명하기 위하여 격자기체 기반의 

몬테카를로 방법을 이용하였다. 특히, 탐침의 곡률과 결합 에너지가 AFM 탐침과 표면 

사이의 메니스커스 형성에 미치는 영향과 그로 인해 발생하는 모세관 힘 특성을 

알아보았다.  

이론 및 계산방법 

이번 연구에서 사용된 시스템은 표면과 이로부터 일정한 거리 위에 위치하는 반구형의 

AFM 탐침으로 이루어져 있다. 물 분자는 탐침과 표면 사이의 모든 격자에 들어갈 수 

있으며 격자 간 거리 ℓ 은 물의 분자 직경 0.37 nm 로 정의하였다.7 반구형의 AFM 탐침의 

반경은 20ℓ (=7.4 nm)이다. 시스템의 1 사분면만 고려하여 격자 기체 기반의 몬테카를로 

시뮬레이션을 수행하고 시스템의 나머지 부분은 1 사분면의 XZ, YZ 면과 Z 축의 거울 

이미지를 이용해 그 결과를 나타냈다.[그림 1]  
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우리는 시뮬레이션의 밀도 분포 결과로부터 물 메니스커스의 폭을 계산할 수 있다. 

주어진 격자 자리들의 평균 밀도가 1/2 보다 크면 액체 자리, 낮으면 기체 자리로 정의한다. 

따라서 물 메니스커스는 밀도 분포가 1/2 보다 큰 액체 자리들의 연속적인 집합으로 정의할 

수 있다. 표면에서 탐침의 가장자리까지 연속적으로 점유된 자리들을 합치면 z 축 (x=0, 

y=0)을 중심으로 하는 원의 집합이 되며 물 메니스커스의 폭은 이 원의 직경으로 정의한다. 

메니스커스가 오목한 (볼록한) 모양이라면 폭은 가장 작은 (큰) 원의 직경으로 생각할 수 

있다. 계산된 물 메니스커스 폭의 불안정성 (Degree of Instability)은 표준편차를 평균 물 

메니스커스 폭으로 나눈 값으로 정의하며, 그 값이 20% 이상일 경우 메니스커스가 

불안정하다고 하겠다.3 

주어진 시스템의 시뮬레이션 결과로부터 탐침-표면 거리 변화에 따른 모세관 힘을 

계산하기 위해 식 (2)를 사용하였다. 본 논문에서 계산된 힘의 단위는 ε / ℓ = 0.021 

nN 이다. 

( ) (2)                                                                                               . Vp-
h

-h
T,T, μμ
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h

F  

식 (2)에서 V 는 주어진 시스템의 부피, p 는 벌크 시스템의 압력을 나타낸다. 

시뮬레이션으로부터 Ω와 p 를 얻기 위해 아래 식을 이용하여 열역학적 적분을 수행했다. 

( ) (3)                                                                                                   H 
0

00 ∫+Ω=Ω
β

β
ββββ d  

여기에서 TkB1=β 를 나타내며, 첨자 0 은 그랜드 포텐셜, Ω, 을 정확히 알고 있는 

기준상태를 의미한다.  
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분자와의 결합력이 줄어들기 때문이다. 그림 3 (a)에서 Bt=1 일 때와 3 일 때, 최소 

메니스커스 폭 값이 거의 일치함을 확인 할 수 있다. 추가 시뮬레이션을 통해 Bt 가 

3 이상의 값들을 가질 때에도 메니스커스 폭의 변화는 Bt=1 일 때와 유사함을 확인하였다. 

즉, 탐침의 최소 메니스커스 폭은 탐침의 결합 에너지가 친수성인지 소수성인지에 따라 

결정되는 것이지 그 정도에는 큰 영향을 받지 않는 것으로 예상할 수 있다. 재미있는 점은 

a 가 0 일 때와 9 이상의 매우 큰 값을 가질 때는 탐침의 결합 에너지 크기에 관계 없이 

메니스커스 폭이 모두 같은 값으로 수렴한다는 것이다. 탐침이 평면이거나(a~0) 바늘 같이 

매우 뾰족해지는(a~100) 극한의 경우에는 탐침의 결합 에너지보다 탐침의 곡률이 

메니스커스 형성에 더 큰 영향을 주는 것으로 추측할 수 있다. 그림 3 (a)에서 탐침의 

형상비가 9 인 경우, 탐침의 결합 에너지 값에 관계 없이 최소 메니스커스 폭이 5ℓ로 

수렴하는 것을 확인할 수 있다. 이는 Jang et al. 3 이 보고한 물 메니스커스가 생성되는 최소 

폭은 물 분자 5 개의 직경과 유사하다는 결과와 일치한다. 그림 3 (b)를 통해 결합 에너지 

크기에 따라 형상비에 따른 임계거리 값이 ℓ씩 변화함을 확인했다. 또한 탐침의 결합 

에너지에 상관 없이 임계거리 변화 양상이 유사함을 알 수 있었다. a 가 0 일 때를 

제외하고는 탐침의 형상비가 커질수록 임계거리가 줄어드는 경향을 보이며 이는 탐침의 

형상비가 커질수록 탐침과 메니스커스가 접촉하는 면적이 줄어들어 물 분자와 탐침 간의 

결합력이 줄어들기 때문이다. 탐침의 소수성이 커질수록 (Bt 가 낮아질수록) 임계거리가 

감소하는 것도 같은 이유다. 마지막으로 탐침과 표면 간의 거리에 따른 모세관 힘을 

계산하여 탐침의 곡률과 친수성이 어떠한 영향을 미치는지 알아보았다. 
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그림 4. 탐침-표면 간 거리에 따른 모세관 힘 변화. 

그림 4 는 탐침과 표면 사이 거리 변화에 따른 모세관 힘 F(h)를 그래프로 나타낸 

것이다. F(h)가 음수 값을 가지는 이유는 탐침과 표면 사이에 존재하는 물 분자들로 인해 

탐침이 주변으로부터 끌어당기는 힘, 즉 인력을 느끼기 때문이다 (여기에서 부호는 방향을 

의미한다.). 일반적으로 탐침의 친수성이 커질수록 모세관 힘이 작용하는 탐침-표면 간의 

거리가 증가하였고 힘의 절대값 또한 커지는 경향을 보였다. 이는 소수성 물질을 AFM 

탐침에 코팅할 경우, 탐침과 표면 간의 접착력이 감소하고 이로 인해 AFM 이미지 측정에 

물 메니스커스에 의한 영향을 줄어든다는 실험 결과와 일치한다. 8 , 9 , 10  반대로 탐침의 

형상비가 커질수록 모세관 힘의 절대값이 줄어드는 것을 확인했다. 이는 AFM 탐침의 

곡률반경이 줄어들수록 당김힘 (pull-off force)이 감소한다는 실험 결과와 일치한다.11  

결론 

본 연구에서 우리는 격자 기체 기반의 몬테카를로 방법을 사용하여 탐침의 곡률과 결합 

에너지 변화가 물 메니스커스의 모양과 모세관 힘에 미치는 영향을 알아보았다. 탐침의 
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형상비가 커질수록 메니스커스의 폭은 좁아지고, 메니스커스가 생성되는 탐침-표면 간의 

최소 임계 거리 또한 줄어드는 것을 확인하였다. 물 메니스커스가 생성되는 최소 폭은 

탐침의 표면 에너지 값에 관계없이 5 ℓ (1.85nm)로 수렴하는 것을 확인했으며 이는 다른 

시뮬레이션 결과와 일치한다. 3  

탐침의 결합 에너지가 커질수록 모세관 힘이 작용하는 탐침-표면 사이의 거리는 

증가했으며, 힘의 크기도 커졌다. 반면 탐침의 형상비가 커질수록(뾰족해질수록) 모세관 

힘은 일정한 경향성으로 감소하다가 0 으로 수렴했다.  

이 결과로부터 우리는 형상비가 크고 소수성을 갖는 AFM 탐침을 사용하면 물 

메니스커스 생성으로 인한 AFM 이미지의 변화를 최소화 할 수 있을 것이라 예상할 수 

있다.  

 

이 연구는 EDISON 중앙센터와 계산화학 전문센터의 지원을 받아 수행 되었습니다. 
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