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EPNP Solver 를 이용한 나노포어의 이온전류와 이온전도도 계산 
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본 연구에서는 Poisson-Nernst-Plank (PNP) 식의 해를 구할 수 있는 Edison web-based 

Poisson-Nernst-Plank (EPNP) Solver를 이용하여 나노포어의 이온선택성 및 박막의 유전

율, 그리고 이온 농도가 이온 전류와 이온전도도에 미치는 영향에 대해 알아보았다. 계

산 결과로부터 나노포어의 이온선택성에 의해 양이온이 이온전류에 미치는 영향이 매우 

크며, top buffer와 bottom buffer의 농도가 증가할수록 이온 전도도 (ion conductance)가 

비선형적으로 증가함을 알 수 있었다.  top buffer와 bottom buffer 간에 농도 차가 있을 

때는 농도 차와 나노포어의 이온선택성에 의해 형성되는 Nernst 전위의 영향으로 I-V 곡

선이 비대칭적 형태임을 알 수 있었다. 또한, 나노포어의 상대 유전율을 증가시킬 때 I-V 

곡선에서의 양이온 전류는 감소했지만 음이온의 전류는 증가하는 경향을 보였다. 이는 

나노포어 내에 배열된 쌍극자에 의한 영향과 전하를 가진 입자가 유전경계 (dielectric 

boundary)에 접근하면서 형성되는 상전하에 의한 영향이 동시에 존재하기 때문임을 알 

수 있었다. 

핵심어: 나노포어, PNP theory, Ion selectivity, 상대 유전율, 상전하 

 

서론 

나노포어는 박막에 형성된 작은 기공을 의

미한다. 나노포어에는 세포막에 존재하는 단백

질인 생물학적인 이온채널뿐만 아니라 실리콘 

박막이나 그래핀에 만들어진 고체상태의 나노

포어가 있다.1,2 나노포어를 통과하는 이온들에 

의해 형성되는 이온전류는 나노포어의 크기, 

전하, 소수성 · 친수성과 같은 나노포어의 특성

에 민감하게 반응한다. 나노포어의 구조와 특

성에 따른 이온전류의 민감성을 이용하여 나

노포어를 이온이나 생분자를 검출하는 바이오

센서로 사용하려는 다양한 연구가 진행되고 

있다.3,4 대표적인 예로서, 그래핀 기반 나노포

어에 DNA 단일사슬 또는 이중사슬이 통과할 

때 나타나는 이온전류의 변화를 측정함으로써 

DNA 염기배열을 효율적이고, 경제적으로 분석

하려는 연구가 활발하게 진행되고 있다.5,6,7 즉, 

나노포어에 전압을 걸어주어 전류가 나노포어 

사이로 흐르게 한 후 DNA 염기들을 통과시키

면 염기들의 크기에 따라 나노포어를 통과할 

때 나타나는 전류의 크기가 달라지고, 이 전류 

변화를 측정함으로써 염기들의 크기를 구분할 

수 있다.  

나노포어를 바이오센서 등 다양한 용도로 

사용하기 위해서는 나노포어의 다양한 특성과 

그 특성에 의존하는 이온전류와의 관계를 명

확하게 이해하는 것이 매우 중요하다. 본 연구

에서는 나노포어를 통과하는 이온전류를 수치

적으로 계산할 수 있는, Poisson-Nernst-Plank 

식에 기반한 EPNP (Edison web based 

Poisson-Nernst-Plank) Solver를 사용하여 나노

포어가 위치한 박막의 상대 유전율과 나노포
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어의 이온선택성, 그리고 전해질 이온 농도 등 

다양한 특성이 이온전류의 크기에 미치는 영

향에 대해 조사하였다. 

이론 및 계산방법 

전해질 용액이 박막에 의해 두 영역으로 

분리되어 있고, 박막을 관통하는 나노포어가 

박막에 형성된 경우에 나노포어 내부에 

존재하는 쌍극자와 전해질 이온들에 의해 

위치 의존하는 정전기 퍼텐셜 )(rf 이 

형성된다. 이 정전기 퍼텐셜은 Possion-

Boltzmann (PB)식에 의해 다음과 같이 

주어진다. 

[ ] å -=ÑÑ
v

fvv rrenzrr )()()()( rfe  (1) 

위 식에서 )(re  은 위치에 따른 매질의 

유전율, )(rnv 은 전해질을 구성하는 이온 종 

n의 수밀도, )(rfr 는 나노포어에 존재하는 

쌍극자의 전하밀도를 의미한다. 한편, 이온 

수밀도와 이온 선속 (flux) 의 관계식은 

Smoluchowski 식을 이용하여 다음과 같이 

나타낼 수 있다. 

),(
),(

trJ
t
trn

v
v -Ñ=
¶

¶
  (2) 

위 식에서 이온 종 n의 선속 ),( trJv 는 

다음 식과 같이 나타낼 수 있다.  

[ ]),()(),()(),( trnrtrnrDtrJ vvvv wbÑ+Ñ-=  (3) 

)(rDv 은 r 위치에서의 이온 종 n의 

위치의존 확산계수, b 는 -1/kBT (kB: 볼츠만 

상수, T: 온도), )(rw 은 이온 위치에 대한 

평균 힘 포텐셜 (potential of mean force, 

PMF)을 나타낸다. 본 연구에서 관심을 갖는 

계는 시간변화에 따른 수밀도 변화가 

일어나지 않는 안정된 계, 즉 정류 상태의 

계이다. 정류상태 근사법에 의하여 (2) 식을 

나타내면 다음과 같다. 

0),(),(
=Ñ=

¶
¶ trJ
t
trn

v
v  (4) 

(3) 식을 (4) 식에 대입하면 다음과 같은 

Nernst-Plank (NP) 식을 얻을 수 있다. 

[ ] 0)()()()()( =Ñ+ÑÑ=Ñ rnrrnrDrJ vvvvv wb  (5) 

(1) 식과 (5) 식을 결합하면 위치에 따른 

정전기 퍼텐셜과 각 이온 종의 수밀도, 그리고 

수밀도로부터 각 이온 종의 이온전류를 구할 

수 있고, 이를 Poisson-Nernst-Plank (PNP) 

이론이라고 한다.8,9,

그림 12. 모의실험에 사용된 계 
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본 연구에서 사용한 계는 그림 1과 같다. 

나노포어를 z축으로 하여 계는 X축, Y축, Z 

축을 각각 60Å, 60Å, 80Å 으로 설정하였다. 

나노포어가 양이온에 대한 선택성을 갖도록 

하기 위해 나노포어 내에 존재하는 쌍극자의 

음전하가 나노포어 표면에 더 가깝도록 

쌍극자들을 배치하였다. 전해질로는 KCl을 

사용하였다. 

EPNP Solver를 사용하기 위해서는 전해질을 

구성하는 이온들인 K+와 Cl-의 확산계수가 

필요하다. 수용액에서 K+와 Cl-의 확산계수로는 

실험적으로 얻어진 값과 유사한 2.0x10-5 

cm2/s와 2.0x10-5 cm2/s을 사용하였다. 

분자동역학 모의실험 연구로부터 나노포어 

내에서는 이온들의 확산계수가 일반적으로 

감소하는 경향이 있음이 알려졌고, 이를 

바탕으로 나노포어 내에서 각 이온의 

확산계수로 0.8x10-5 cm2/s와 0.8x10-5 cm2/s을 

사용하였다.11,12  

먼저 top buffer와 bottom buffer의 

농도증가에 따른 이온전도도 (ion conductance) 

변화를 조사하였다. 물의 상대 유전율은 80.0, 

나노포어의 상대 유전율은 2.0로 설정하였다. 

전압은 -0.2 V에서 0.2 V까지 0.05 V 간격으로 

걸어주었다. top buffer와 bottom buffer의 

농도를 동일하게 0.1 M 0.3 M 0.5 M 0.7 M 0.9 

M 로 증가시키면서 각 농도에서의 I-V 곡선을 

계산하고, 이 곡선의 기울기로부터 

이온전도도를 구하였다. 두 번째 계산에서는 

다른 조건들은 위의 조건과 동일하게 설정한 

후, top buffer와 bottom buffer에 농도 차이를 

두고 이온전류를 계산하였다. 마지막 

계산에서는 나노포어의 상대 유전율이 

나노포어의 양이온 선택성에 미치는 영향을 

알아보기 위해 나노포어의 상대 유전율을 

변화시키면서 계산을 수행하였다. 이 때는 

전해질의 농도는 모두 일정한 상태에서 물의 

상대 유전율은 80.0으로 고정하고, 나노포어의 

상대 유전율을 2.0, 40.0, 80.0, 120.0 160.0으로 

변화시키며 I-V 곡선을 구하였다. 

결론 및 토의 

그림 2는 top buffer와 bottom buffer의 KCl 

농도가 0.1 M 이고, 박막의 유전율이 2.0 일 

때 계산한 I-V 곡선을 나타낸다. 전체 이온 

전류와 K+ 이온전류의 크기가 거의 동일한 

것을 알 수 있고, 이로부터 나노포어의 

양이온에 대한 선택성을 확인할 수 있다. 한편, 

그림2(b) 와 같이 전체 이온전류에 대한 I-V 

곡선을 linear 하게 fitting 한 후, 이 

기울기로부터 이온전도도 (=1/R)를 구할 수 

있다.

그림 13. 이온 농도가 0.1 M 이고, 나노포어와 막의 유전율이 2.0 일 때 

(a) 양이온과 음이온의 I-V curve, (b) 전체 전류와 이를 linear fitting 한 그래프 
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이와 같은 방법으로 top buffer와 bottom 

buffer의 KCl 농도를 똑같이 0.1 M, 0.3 M, 0.5 

M, 0.7 M, 0.9 M로 변화시키면서 I-V 곡선을 

계산하고, 각각의 농도에 대한 이온전도도를 

구하였다. 

그림 14. 농도에 따른 이온전도도(em=2.0) 

그림 3은 전해질 농도의 함수로 나타낸 

이온전도도를 보여준다. buffer의 KCl 농도가 

증가할수록 이온전도도가 증가하지만, 그 

증가율이 감소하는 것을 알 수 있다. 이는 

나노포어의 크기가 매우 작기 때문에 그 

내부를 통과하는 이온들의 양에 한계가 

존재하므로 전해질의 농도가 증가함에 따라 

이온전류가 비례해서 증가하지 못함을 

보여준다. 

그림 4는top buffer의 KCl농도를 0.1M로 

고정하고 bottom buffer의 KCl 농도를 

증가시키면서 얻어진 I-V 곡선을 나타낸다. 

그림 4로부터 나노포어에 흐르는 이온전류가 

0일 때의 전위 (또는 전압)를 나타내는 Nernst 

전위 (또는 평형 전위)의 값이 bottom 

buffer의 KCl 농도가 증가할수록 음의 

방향으로 이동하는 것을 알 수 있다. 이는 

다음의 Nernst식을 통하여 이해할 수 있다.  

[ ]
[ ] ÷÷

ø

ö
çç
è

æ
=

bottom

top
eq X

X
zF
RTV ln

               (6) 

(6) 식에서 [X]는 나노포어를 통과하는 이온, 

본 연구의 경우에는 K+ 이온의 농도를 

나타내며, T는 온도, R은 기체상수, F는 Faraday 

상수, z는 K+의 상대적 전하량을 의미한다. (6) 

식으로부터 bottom buffer의 전해질 농도가 

증가할수록 bottom buffer의 K+ 이온 농도가 

증가하여 Nernst 전위가 더 큰 음의 값을 

갖는 것을 알 수 있다.  

 그림4. top buffer의 농도가 0.1 M 일 때, bottom buffer의 농도변화에 따른 전체이온의 I-V Curve 
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그림5. top buffer 의 농도와 bottom buffer 의 농도가 0.1 M 의 경우에 0.2 V 와 -0.2 V 에서 

위치에 따른 electrostatic potential 

그림 6. 나노포어와 막의 상대 유전율 변화에 따른 (a) K+ 와 (b) Cl- 의 I-V curve 

한편, 전압이 0.2 V에서는 전해질 농도가 

증가함에 따라 전류의 크기가 증가하였지만 -

0.2 V의 경우는 농도가 증가할수록 전류가 

감소하였으며, 0.2 V 일 때보다 변화 폭이 

감소하였다. 그 이유는 그림 5를 통해 설명할 

수 있다. 그림 5는 top buffer의 농도와 

bottom buffer의 농도가 0.1M의 경우에 

전압에 의한 전류의 방향을 electrostatic 

potential 로 나타낸 그래프이다. 전압이0.2 V 

일 때 양이온 전류는 electrostatic potential 이 

큰 -40Å에서 작은 40Å으로 흐른다. 이 때, 

나노포어의 양이온 선택성으로 인해 음이온이 

전체 전류에 미치는 영향은 매우 작으므로 

음이온에 의한 전류는 고려하지 않는다. 

한편, bottom buffer의 농도가 top buffer의 

농도보다 크므로 농도 차에 의한 이동도 

아래에서 위로 흐르게 된다. 따라서 전압에 

의한 전류의 방향과 농도 차이에 의한 방향이 

같기 때문에 서로 보강되어 농도가 증가함에 

따라 전체 전류가 증가하게 된다. 반면에 

전압이 -0.2 V 인 경우에는 전압에 의한 
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전류의 방향이 위에서 아래가 되고, 농도 

차이에 의한 방향은 아래에서 위이므로 서로 

상쇄되어 그림4에서와 같이 bottom buffer의 

농도가 증가할수록 전체 전류의 크기도 

감소하며 그 크기 차이도 0.2 V 에 비해 

감소하는 것을 확인할 수 있었다.   

마지막으로 전해질 수용액의 상대 유전율은 

80.0으로 일정하게 유지하고 나노포어가 

위치하는 박막의 상대 유전율을 2.0, 40.0, 80.0, 

120.0, 160.0으로 증가시키면서 I-V 곡선의 

변화를 조사하였다. 

그림6으로부터 박막의 상대 유전율이 

증가할수록 K+에 의한 전류의 크기는 

감소하는 경향을 보이며, 박막의 상대 

유전율이 80.0 이상일 때는 양이온 전류의 

크기가 거의 일정하게 유지됨을 알 수 있다. 

반면에, 박막의 상대 유전율이 증가할수록 

음이온에 의한 전류의 크기는 계속 증가함을 

알 수 있다. 한편, 박막의 상대 유전율 변화에 

따른 양이온, 음이온, 전체 이온의 

이온전도도를 그래프로 나타내면 그림7과 

같다. 그림 7로부터 상대 유전율이 80.0 일 

때까지는 전체이온의 이온전도도가 

감소하다가 그 이후부터는 조금씩 증가하는 

경향을 보이는 것을 알 수 있다. 박막의 상대 

유전율이 80.0 일 때 까지는 양이온에 의한 

영향을 더 많이 받아서 감소하다가 80.0 

이후부터는 양이온에 의한 전류값이 거의 

비슷한 상태에서 음이온에 의한 전류 값이 

증가하기 때문에 이온전도도는 약간의 

기울기를 갖고 증가하는 것을 알 수 있다. 

그림6과 그림7과 같은 그래프를 나타나게 

한 이유를 그림8과 (7) 식, (8) 식을 통해 

설명하고자 한다. 

21
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상전하는 전하 q를 가진 입자가 한 

매질에서 다른 유전율을 가진 매질의 

경계면에 가까이 접근하면 다른 매질에 

상전하 q´이 형성되고, 이 상전하는 반응장을 

만들어 전하를 가진 입자와 서로 

상호작용하게 된다.

그림7.  나노포어와 막의 상대 유전율 증가에 따른 이온전도도          그림8. 상전하 
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(7) 식에 의하여 생성되는 상전하의 크기를 

구할 수 있다. 따라서 그림8과 같은 경우에는 

나노포어와 막의 상대 유전율에 따라 

상전하의 부호가 결정된다. 만약 양이온이 

통과할 때  m=2.0 인 경우는 같은 부호가 

생겨서 +상전하는 갖게 된다. 반면에 

 m=160.0 인 경우에는 반대의 부호가 생겨서 

-상전하가 형성된다. 그림 6의 양이온 전류를 

보면 나노포어와 막의 상대 유전율이 물의 

상대 유전율인 80.0 보다 작은 2.0과 40.0 일 

때는 나노포어에 +상전하를 갖게 된다. 그러면 

양이온이 상전하와의 밀어냄 정전기적 

상호작용으로 인한 에너지 장벽으로 인해 

통과하기 어렵게 된다. 반면에,  (8) 식에 

의하면 분모에 있는 상대 유전율이 작을수록 

나노포어 내에 존재하는 쌍극자와 이온 간의 

끌어당김 정전기적 상호작용에 의한 영향이 

커지게 된다. 그러므로 양전하의 경우에 비록 

상전하는 양의 부호를 갖지만 나노포어의 

쌍극자로 인한 양이온에 대한 선택성은 상대 

유전율이 작을수록 크게 나타났다. 상대 

유전율이 80.0 보다 큰 경우에는 양이온과 

반대의 부호인 –상전하가 형성되지만 (8) 식에 

의해 쌍극자에 의한 영향이 작아져서 오히려 

양이온의 선택성이 감소하였다. 음이온의 

경우에는 박막의 상대유전율이 80.0 보다 작을 

때는 박막 내에 형성되는 –상전하에 의한 

밀어냄 정전기적 상호작용과 더불어 양이온 

선택적인 쌍극자에 의한 밀어냄 정전기적 

상호작용 등 이중의 영향으로 음이온이 

통과하는 것은 매우 어렵다. 그러나 박막의 

상대 유전율이 80.0 보다 크게 되면 음이온과 

반대 부호인 +상전하가 형성되고, 양이온 

선택적인 쌍극자에 의한 영향은 작아져서 

음이온인 경우는 상대 유전율이 커질수록 

음이온이 통과하기 유리해진다. 

결론 

본 연구에서는 PNP 이론의 수치해를 구할 

수 있는EPNP를 이용하여 나노포어의 이온 

선택성, 나노포어가 위치한 박막의 상대 

유전율 및 전해질의 농도가 이온 전류와 이온 

전도도에 미치는 영향에 대해 조사하였다.  본 

연구로부터 전해질의 농도를 증가시킬수록 

이온전도도도 증가하지만, 나노포어 크기의 

한계에 의해 이온 전도도가 전해질 농도에 

비선형적으로 증가하는 것을 알 수 있었다. 

top buffer와 bottom buffer의 전해질 농도에 

차이를 두어 변화시키는 경우에는 전압에 

부호에 따른 전류의 방향에 따라 전류의 

크기가 달라졌다. 즉, 전압 차에 의한 전류의 

방향과 농도 차에 의한 이온 이동의 방향이 

같다면 농도 차가 클수록 전류의 세기가 

증가하였고, 방향이 반대이면 농도 차가 

클수록 오히려 전류의 크기가 감소하는 것을 

알 수 있었다. 마지막으로 양이온 선택적인 

나노포어의 경우에 양이온은 박막의 상대 

유전율이 작을수록, 음이온은 상대 유전율이 

클수록 전압에 따른 전류의 크기가 

증가하였다. 이것은 나노포어 내에 존재하는 

쌍극자에 의한 영향과 전하를 가진 입자가 

접근하면서 발생하는 상전하에 의한 영향이 

동시에 존재하기 때문에 상대 유전율의 

크기와 이온의 종류에 따라 전류의 크기가 

달라짐을 알 수 있었다.  

본 연구를 통해 나노포어의 구조와 특성이 

이온전도도에 미치는 영향을 이해함으로써 

나노포어를 바이오센서에 응용하려는 연구에 

도움이 될 것으로 기대한다. 
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