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우리는 딥펜나노리소그래피에서 일어나는 박막 성장에 관한 잉크 확산 모형을 랜덤 

워크 방법을 사용해 구현하였다. 분자동역학 연구를 바탕으로 제안된 hopping down, 

serial pushing, 단일 밀림 길이를 고려한 모형에 따른 박막 성장 특성을 비교하였다. 모

형에 따라 그 박막 성장 특성에 확연한 차이가 있음을 발견하였으며, 잉크 분자와 기판 

사이의 결합력이 중요한 변수임을 확인할 수 있었다. 그리고 원자힘현미경 탐침에서 떨

어지는 잉크 분자의 속도와 단일 밀림 길이에 따른 박막 성장 차이를 알아보았다. 단일 

밀림 길이가 커질수록, 탐침에서 떨어지는 잉크 분자의 속도가 빨라질수록 가지 모양의 

박막이 형성됨을 알 수 있었다. 

핵심어 : 딥펜나노리소그래피, 랜덤 워크, 잉크 확산 모형, 단일 밀림 길이 

 

서론 

딥펜나노리소그래피 (dip-pen 

nanolithography, DPN)는 도체, 반도체, 절연체 

등 다양한 기판에 나노 크기의 박막을 제작할 

때 사용하는 방법으로, 원자힘현미경 (Atomic 

Force Microscopy, AFM)의 탐침이 잉크 분자들

의 공급원 역할을 하여 탐침 표면에 붙어있는 

잉크 분자들이 기판 표면으로 움직이면서 펜

으로 종이에 글을 쓰듯이 다양한 문자 및 패

턴을 만들 수 있다 [그림 1].1-3 

 
그림 16. DPN 모식도1 

DPN을 이용하면 일반적인 나노 입자 뿐만 

아니라 매우 작은 크기의 바이오 분자들(유기

분자, 고분자, DNA, 단백질, 펩타이드 등)까지 

손쉽게 사용할 수 있기 때문에4,5 그 활용 가능

성이 매우 높다 [그림 2].  

 

그림 17. DPN을 이용한 바이오 분자들의 코

팅  

a) DPN을 이용한 바이러스 입자 패터닝4  
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b) DPN을 이용한 글리세롤/트리신 패터닝5 

하지만 DPN에서 일어나는 잉크 확산 과정

에 대한 이해는 아직 많이 부족하며, 나노 박

막 형성에 영향을 미치는 변수들에 대한 추가

적인 연구가 필요하다. 최근, 기판과 AFM 탐

침 사이의 결합 구조나 탐침의 이동 속도, 온

도, 습도 등 외부 조건과 관련된 변수들이 

DPN의 박막 형성에 미치는 영향들에 대한 연

구가 발표되었다.6-8 

이에 우리는 DPN에서 일어나는 잉크 확산 

과정을 설명하는 간단한 모형을 사용하여 주

어진 변수에 따른 박막 성장 특성을 알아보고

자 한다. 단순화된 확산 모형을 이용하면 보다 

쉽게 각 변수의 영향을 알 수 있으며, 결과 분

석을 통해 실제 DPN의 특성을 이해하는 데도 

도움이 될 것이다. 구체적으로 분자 동역학

(Molecular Dynamics, MD)을 사용하여 얻은 

DPN의 박막 성장 시뮬레이션 결과로부터 제

안된 랜덤워크를 사용한 확산 모형을 활용하

여, 박막 성장 과정을 구현한다. 잉크가 떨어지

는 속도와 확산 모형의 종류에 따른 여러 형

태의 박막 성장 결과를 얻고, 특히 단일 밀림 

길이에 따른 박막 변화를 알아본다.  

이론 및 계산방법 

본 연구에 적용한 랜덤 워크를 사용한 확산 

모형은 잉크 분자와 기판 간의 인력에 의존한

다. 그림 3은 제안된 두 가지 모형의 모식도를 

나타낸 것이다. 그림 3의 (a)는 Hopping down, 

(b)는 Serial pushing 모형을 각각 나타낸다. 

Hopping down 모형은 잉크 분자와 기판 사이

의 결합력이 매우 강하다고 가정한 것이며 

Serial pushing 모형은 반대로 잉크 분자와 기

판 사이의 결합력이 상대적으로 약하다고 가

정한다. 

만약 잉크 분자와 기판 사이의 결합력이 지

나치게 강하다면 (Hopping down 모형), 잉크 

 
그림 18. 본 연구에서 이용한 두 가지 DPN 잉크 

확산 모형 

a) Hopping down. b) Serial pushing 

분자는 떨어지는 즉시 기판에 완전히 결합하

여 단층 박막을 형성하게 될 것이다. 결과적으

로 탐침의 중심부를 기준으로 가장자리 쪽으

로 향할수록 나중에 떨어진 분자라는 것을 알 

수 있다. 또한 새로 떨어진 잉크 분자는 기존

에 떨어진 잉크 분자를 밀어낼 가능성이 매우 

낮으므로 패턴이 퍼지는 정도가 낮다고 예상 

할 수 있다. 반면에, Serial pushing 모형에서는 

잉크 분자와 기판 사이의 결합력이 약하다고 

가정하므로, 탐침에서 떨어진 분자들이 기판에 

위치한 분자를 밀어내고 밀린 분자들은 그 옆

의 분자를 밀어내는 연쇄작용이 일어나면서 

패턴이 형성된다. Serial pushing 모형에서의 

이러한 밀림 현상은 밀려진 분자가 기판의 가

장자리에까지 미치게 되었을 때 멈추게 되므

로 Hopping down 모형에 비해 패턴의 크기가 

더욱 커지게 될 것이라고 예상할 수 있다. 

우리는 위와 같은 두 가지 모형에서 잉크 

분자의 이동 과정이 모두 랜덤 워크(Random 

Walk, RW)를 따른다고 가정한다. 랜덤 워크란 

계속적인 무작위 행보를 통해 임의의 방향으

로 향하는 과정을 계산하는 것이다. 예를 들어 

1차원 상에서의 랜덤워크란 동전을 던져서 앞

면이 나오면 +1, 뒤가 나오면 -1만큼 이동하는 

것이다. 즉, 한 지점에서 다른 곳으로 이동할 
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때 +방향과 –방향으로 똑같은 1/2의 확률로 

한번에 일정한 거리만큼 이동한다고 가정한다. 

만약 동전을 5번 던진다면 나올 수 있는 숫자

는 1, -1, 3, -3, 5, -5 이며 각각의 확률은 

10/32, 10/32, 5/32, 5/32, 1/32, 1/32이다. 이러

한 이동이 n회 반복된 후에 출발점으로부터의 

거리 r와 r＋dr 사이에 있을 확률을 구해보면 

확률 분포는 정규 분포를 이룰 것이다. 이는 1

차원에만 국한된 것이 아니라 2차원과 3차원

에서도 동일하게 적용되는데, 이러한 랜덤 워

크 방법을 이용하면 기체 분자의 확산 경로, 

브라운 운동 등을 모델링 할 수 있다. 

 

그림 19. a) 잉크 분자가 물 속에서 브라운 

운동 하는 모습9, b) 2차원에서의 랜덤 워크10,   

c) 3차원에서의 랜덤 워크10 

우리는 이러한 랜덤 워크 개념을 DPN의 잉

크 확산 모형에 도입하였다. 즉, 탐침에서 떨어

진 잉크 분자가 기판에 도달했을 때 잉크 분

자가 이동하는 과정을 랜덤 워크 방법을 이용

하여 구현하였다. 그림 5는 본 연구에서 적용

된 랜덤 워크 방법의 개념을 간단하게 나타낸

다. 잉크 분자가 오직 2차원 상의 동서남북 네 

방향으로만 이동할 수 있다고 가정할 경우, 탐

침에서 기판으로 떨어진 잉크 분자는 자기가 

움직일 방향을 무작위(Randomly)로 결정하며, 

이 때 각 방향으로 움직일 확률은 25%로 동일

하다 [그림 5의 왼쪽]. 만약 이 때 기존에 기판 

위에 존재하던 잉크 분자를 밀면, 밀쳐진 잉크 

분자는 나머지 세 방향으로만 이동할 수 있으

며 그 확률은 33.3%이다 [그림 5의 오른쪽]. 

 
그림 20. 본 연구에 적용된 랜덤 워크 개념 

모식도. 

잉크 분자가 경우에 따라서 이동할 수 방법을 

나타낸다. 

Hopping down 모형과 Serial pushing 모형 

외에도 다양한 잉크 확산 과정을 알아보기 위

하여 Serial pushing 모형에 단일 밀림 길이(Nd)

라는 개념을 추가하고 그 영향을 알아본다. 단

일 밀림 길이란 탐침에서 기판으로 떨어진 잉

크 분자가 기존의 기판 위에 있던 잉크 분자

를 밀어내는 정도를 나타낸 변수이다. 탐침에

서 떨어진 잉크 분자가 기존에 있던 잉크 분

자를 밀면 밀쳐진 잉크 분자는 그가 움직일 

방향을 무작위로 결정하고 움직인다. 그리고 

같은 방향으로 Nd-1번의 연속적인 밀림이 일

어나고, Nd+1번째에 있는 잉크 분자는 또 새

로운 방향을 무작위로 결정하고, 다시 Nd-1번

의 연속적인 밀림이 일어나는 것이다. 
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그림 21. 단일 밀림 길이 모식도.  

(왼쪽) Nd=1 (오른쪽) Nd=3 

간단히 말하면, Nd 는 초기에 한 잉크 분자

가 무작위로 움직일 방향을 결정하고 난 뒤 

같은 방향으로 밀쳐지는 잉크 분자들의 개수

를 나타낸다 [그림 6]. 

결론 및 토의 

먼저 Hopping down 모형과 Serial pushing 

모형에서 잉크 분자가 AFM 탐침에서 기판으

로 떨어지는 속도가 박막 성장에 미치는 영향

을 알아보았다. 그림 7과 8은 각각 Hopping 

down 모형과 Serial pushing 모형에서 잉크가 

떨어지는 속도에 따른 박막 변화를 나타낸 것

이다. 여기서 잉크가 떨어지는 속도를 fast, 

moderate, slow 총 3단계로 구분하였다. 잉크

가 떨어지는 속도의 비는 4:2:1이다. 

이 때, 잉크가 떨어지는 속도에 의한 영향만

을 알아보기 위하여 AFM 탐침 크기와 한번에 

떨어지는 잉크 분자의 개수는 각각 4와 5로 

고정하고, 다른 변수는 모두 고정한 상태에서 

시뮬레이션을 수행하였다. 같은 시간이 흐른 

뒤 박막 성장 결과를 비교한 것이기 때문에, 

잉크가 떨어지는 속도에 따라 최종적으로 떨

어진 잉크 분자의 개수는 차이가 있다. 잉크 

분자 개수의 비는 잉크가 떨어진 속도의 비와 

일치한다.  

이론 및 계산방법에서 언급한 것과 같이 

Serial pushing 모형에 비해 Hopping down 모

형일 때 잉크 분자들이 더 높은 층을 이루고 

있는 것을 확인할 수 있다. 이는 Hopping 

down 모형에서는 잉크 분자와 기판 사이의 

인력이 강하여 새로 떨어진 분자가 기판 위에 

있는 분자를 밀어내지 못하고 기존에 형성된 

박막의 가장자리까지 움직인 후에 떨어져(hop) 

기판과 결합하기 때문이다. 반면 Serial 

pushing 모형에서는 잉크 분자와 기판 사이의 

인력이 약해 새로 떨어진 분자가 원래 있던 

분자들을 쉽게 밀어내면서 확산하기 때문에 

잉크 분자가 쌓이는 경우가 드물다. 하지만 시

간이 충분히 흐른다면 두 모형 모두 최종적으

로 형성된 박막 높이가 비슷할 것이라 예상할 

수 있다. 하지만 그 확산 속도는 확연한 차이

가 있음을 알 수 있다. 

 

 

그림 22. Hopping down 모형에서 잉크가 떨어지는 속도에 따른 패턴 변화. 

속도는 왼쪽부터 fast, moderate, slow 순서이다. 
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그림 23. Serial pushing 모형에서 잉크가 떨어지는 속도에 따른 패턴 변화. 

속도는 왼쪽부터 fast, moderate, slow 순서이다. 

 

그림 24. Nd=5일 때 박막 구조. 속도는 왼쪽부터 fast, moderate, slow 순서이다. 

 

 

그림 25. Nd=30일 때 DPN의 패턴구조. 속도는 왼쪽부터 fast, moderate, slow 순서이다. 

우리는 Serial pushing 모형에 Nd 값을 추가

적으로 고려한 모형을 사용하여 Nd 값에 따른 

박막 성장 특성을 알아보았다. 그림 9와 10은 

Nd 값이 5일 때와 30일 때 잉크가 떨어지는 

속도에 따른 최종 박막을 비교한 것이다. 

Nd 값이 더 클수록, 잉크 분자가 떨어지는 

속도가 빠를수록, 패턴의 모양이 가지 형태에 

가깝게 나타난 것을 확인할 수 있었는데, 이는 

단위 시간 당 이동 거리가 크기 때문에 가지 

형태의 구조를 보이는 것으로 예상된다. 반면 

Nd가 5일 경우, 떨어지는 잉크 분자 개수가 증

가할수록(잉크 분자 속도가 빠를수록) 원형에 

가까운 형태를 보인다 [그림 9]. 충분히 긴 시

간 동안 박막을 성장시킨다면 Nd가 큰 값을 

갖더라도 원형의 박막 특성을 보일 것이라 생

각한다.  

결론 

우리는 에디슨 계산화학 웹사이트에 업로드 

된 “격자 랜덤워크 모형에 기반한 표면 박막 

성장 시뮬레이션 프로그램”을 이용하여 DPN에

서 잉크가 떨어지는 속도와 잉크 분자와 기판 
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사이의 결합력이 박막 성장에 미치는 영향을 

알아보았다. 

잉크 분자와 기판 사이의 결합력이 강할수

록 잉크 분자 박막은 좁은 영역에서 형성되며 

그 정도는 잉크가 떨어지는 속도가 클수록 높

게 나타났다. 반면, 잉크 분자와 기판 사이의 

결합력이 약한 경우, 박막이 넓게 퍼지는 것을 

확인하였다.  

또한 우리는 단일 밀림 길이라는 새로운 개

념을 도입하여 패턴의 모양이 원형에서 연속

적인 가지 구조로 형성될 수 있는 것을 확인

하였다. 이는 단위 시간 당 잉크분자의 이동 

거리가 크기 때문이라 예상할 수 있다. 단일 

밀림 길이 값이 클수록, 잉크가 떨어지는 속도

가 높을수록, 박막은 기존의 원형보다 가지 형

태로 나타났다. 

우리가 직접 눈으로 보기 힘든 미시계를 설

명하기 위해서는 시뮬레이션을 통한 연구가 

반드시 필요하다. 본 연구에서 랜덤 워크 방법

을 사용해 복잡한 분자들의 거동을 보다 단순

화시켜 구현하였다. 추후 잉크 분자와 기판 사

이의 결합력 뿐만 아니라, 잉크 분자 사이의 

결합력을 고려한 잉크 확산 모형을 제안하고 

시뮬레이션을 진행할 계획이다. 
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