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유기 반도체의 전하 이동 특성은 그 구조적 특성에 매우 민감하다. 따라서 재료의 특

성을 정확히 예측하기 위해서는 정확하게 구조를 모델링할 필요가 있다. 본 연구에서는 

OLED에 널리 쓰이는 α‒NPD의 구조를 분자동역학을 통해 예측하기 위하여 OPLS-AA 

force field를 기반으로 하여 dihedral coefficient를 최적화하였다. DFT 계산을 기준으로 이

를 근사하는 dihedral coefficient를 계산하였으며 α‒NPD의 중앙에 위치한 biphenyl 

dihedral의 경우, K2 = 2.74 kcal/mol, K4 = −0.12 kcal/mol을 얻었다. 또한 이를 이용하여 

melt-quench 방법을 통해 α‒NPD의 비정질 구조를 모델링하였다. 계산으로 얻어진 밀도

는 1.11 g/cm3이며 실험값은 1.12 g/cm3이다 

 

INTRODUCTION 

Organic light-emitting diode (OLED)는 flexible 

device에 활용할 수 있으며 대규모 공정이 용이

하여 차세대 디스플레이 재료로 부상하고 있으며, 

OLED에 활용할 수 있는 다양한 재료에 대한 연

구들이 활발히 진행되고 있다. 상대적으로 안정

성이 높은 α‒NPD는 OLED의 hole-injection 

layer[1], hole-transport layer[2-7], electron-

blocking layer[8], blue-emitting layer[9,10], 그리

고 mixed emitting layer의 host material[4,11-13]

로 널리 사용되고 있다. Small molecule OLED는 

대부분 비정질 구조이므로 자연적으로 전하가 편

재되어 있으며, 전하의 이동이 두 분자 사이의 

hopping mechanism을 통해 이루어진다. 전하의 

hopping 확률은 두 분자가 겹치는 정도에 의해 

결정되므로, 재료의 전하 이동 특성은 그 구조적 

특성에 매우 민감하다[14]. 최근 들어 재료의 구

조적 특성의 중요성이 부각되면서 OLED에서 재

료의 구조적 특성이 그 물성에 미치는 영향과, 

이를 제어하려는 연구들이 진행되고 있다[15, 16]. 

전하 이동도와 안정성 등 OLED 소자의 여러 가

지 중요한 물성들이 재료의 구조적 특성에 기인

하기 때문에 재료 설계를 위해서는 효율적이고 

정확하게 재료의 구조를 예측할 수 있어야 한다. 

재료의 구조를 모델링할 수 있는 방법 중 가장 

많이 쓰이는 방법은 분자동역학을 이용하는 것이

다. 이를 위해서는 유기 분자를 올바르게 기술하

는 적합한 force field parameter를 알아야 한다. 

Dihedral angle은 bond, angle 등에 비해 환경의 

영향을 크게 받으며 분자의 모양과 packing을 좌

우하므로 정확한 기술을 위해서는 해당 분자의 

dihedral coefficient를 최적화하는 것이 좋다. 

본 연구에서는 OPLS-AA force field를 기반으

로 하여 α‒NPD의 dihedral angle에 대한 force 

field parameter를 최적화하였다. Force field의 신

뢰도는 melt-quench 방법을 사용하여 얻은 비정

질 구조의 밀도를 실험값과 비교하여 확인하였다. 

METHODS 

Density functional theory(DFT)로 계산한 α‒

NPD의 dihedral energy profile을 기준으로 하여 

OPLS-AA force field의 dihedral coefficient를 최적

121 

- 126 -

제4회 EDISON 사업 SW활용 경진대회 및 성과전시회 | 나노물리

412



제4회 첨단 사이언스 교육 허브 개발(EDISON) 나노물리 경진대회 

α‒NPD의 dihedral coefficient 최적화 
유동선, 이규현 

서울대학교 재료공학부, 서울특별시 관악구 관악로 1, 대한민국 

E-mail: will1792@snu.ac.kr, khlee1992@snu.ac.kr 

유기 반도체의 전하 이동 특성은 그 구조적 특성에 매우 민감하다. 따라서 재료의 특

성을 정확히 예측하기 위해서는 정확하게 구조를 모델링할 필요가 있다. 본 연구에서는 

OLED에 널리 쓰이는 α‒NPD의 구조를 분자동역학을 통해 예측하기 위하여 OPLS-AA 

force field를 기반으로 하여 dihedral coefficient를 최적화하였다. DFT 계산을 기준으로 이

를 근사하는 dihedral coefficient를 계산하였으며 α‒NPD의 중앙에 위치한 biphenyl 

dihedral의 경우, K2 = 2.74 kcal/mol, K4 = −0.12 kcal/mol을 얻었다. 또한 이를 이용하여 

melt-quench 방법을 통해 α‒NPD의 비정질 구조를 모델링하였다. 계산으로 얻어진 밀도

는 1.11 g/cm3이며 실험값은 1.12 g/cm3이다 

 

INTRODUCTION 

Organic light-emitting diode (OLED)는 flexible 

device에 활용할 수 있으며 대규모 공정이 용이

하여 차세대 디스플레이 재료로 부상하고 있으며, 

OLED에 활용할 수 있는 다양한 재료에 대한 연

구들이 활발히 진행되고 있다. 상대적으로 안정

성이 높은 α‒NPD는 OLED의 hole-injection 

layer[1], hole-transport layer[2-7], electron-

blocking layer[8], blue-emitting layer[9,10], 그리

고 mixed emitting layer의 host material[4,11-13]

로 널리 사용되고 있다. Small molecule OLED는 

대부분 비정질 구조이므로 자연적으로 전하가 편

재되어 있으며, 전하의 이동이 두 분자 사이의 

hopping mechanism을 통해 이루어진다. 전하의 

hopping 확률은 두 분자가 겹치는 정도에 의해 

결정되므로, 재료의 전하 이동 특성은 그 구조적 

특성에 매우 민감하다[14]. 최근 들어 재료의 구

조적 특성의 중요성이 부각되면서 OLED에서 재

료의 구조적 특성이 그 물성에 미치는 영향과, 

이를 제어하려는 연구들이 진행되고 있다[15, 16]. 

전하 이동도와 안정성 등 OLED 소자의 여러 가

지 중요한 물성들이 재료의 구조적 특성에 기인

하기 때문에 재료 설계를 위해서는 효율적이고 

정확하게 재료의 구조를 예측할 수 있어야 한다. 

재료의 구조를 모델링할 수 있는 방법 중 가장 

많이 쓰이는 방법은 분자동역학을 이용하는 것이

다. 이를 위해서는 유기 분자를 올바르게 기술하

는 적합한 force field parameter를 알아야 한다. 

Dihedral angle은 bond, angle 등에 비해 환경의 

영향을 크게 받으며 분자의 모양과 packing을 좌

우하므로 정확한 기술을 위해서는 해당 분자의 

dihedral coefficient를 최적화하는 것이 좋다. 

본 연구에서는 OPLS-AA force field를 기반으

로 하여 α‒NPD의 dihedral angle에 대한 force 

field parameter를 최적화하였다. Force field의 신

뢰도는 melt-quench 방법을 사용하여 얻은 비정

질 구조의 밀도를 실험값과 비교하여 확인하였다. 

METHODS 

Density functional theory(DFT)로 계산한 α‒

NPD의 dihedral energy profile을 기준으로 하여 

OPLS-AA force field의 dihedral coefficient를 최적

121 

제4회 첨단 사이언스 교육 허브 개발(EDISON) 나노물리 경진대회 

화하였다. α‒NPD 중앙에 위치한 biphenyl의 

dihedral angle을 0°에서부터 360°까지 10° 간격

으로 변화시켜 가면서 구조를 안정화하여 에너지

를 구하였다. DFT로 계산할 때는 dihedral을 이루

는 원자들의 위치를 고정했고, classical force field

로 계산할 때는 dihedral angle을 고정했다. Force 

field을 이용한 계산에서는 해당 dihedral의 에너

지를 빼고 계산했으므로, DFT 에너지와 force 

field로 계산한 에너지의 차를 dihedral energy라

고 볼 수 있다. 따라서 dihedral coefficient를 구

하기 위해 두 에너지의 차를 OPLS dihedral 

functional form에 맞추었다. OPLS의 dihedral 

functional form은 다음과 같다. 

1 2
dihedrals 0 0

3 4
0 0

[1 cos( )] [1 cos 2( )]
2 2

[1 cos3( )] [1 cos 4( )]
2 2

V VE

V V

φ φ φ φ

φ φ φ φ

= + − + + −

+ + − + + −

 

VASP code와 VASP에 implement된 vdW-DF2 

functional을 적용하여 단분자의 구조를 최적화하

고, EDISON Nanophysics의 LCAODFTLab을 이용

하여 최적화된 구조의 에너지를 계산하였다. 이 

때 분자 주변에 충분한 여백을 두어 cell 

parameter는 16 Å×16 Å×26 Å 으로 하고 k-point

는 gamma-only로 두었다. LCAODFTLab에서는 

xc-functional로 Perdew–Burke-Ernzerhof GGA 

(GGA-PBE)를 사용하였다. 

앞에서 얻은 force field parameter를 이용하여 

α‒NPD에 대한 melt-quench 시뮬레이션을 진행

하였다.  분자동역학 계산은 LAMMPS code를 사

용했으며 NPT ensemble을 적용했다. 낮은 밀도

로 random하게 α‒NPD molecule을 배치하고 

700 K의 고온에서 2 ns 동안 equilibrate했다. 25 

K씩 20 단계에 걸쳐 300 K까지 온도를 낮추었다. 

이 후 300 K에서 1 ns 동안 equilibrate하여 밀도

를 계산했다. 

RESULTS AND DISCUSSION 

LCAODFTLab을 이용해 얻은 dihedral energy 

profile은 그림 1과 같다. biphenyl을 이루는 방향

족 탄소의 p 오비탈 겹침이 약해지는 90°, 270°

에 큰 배리어가 나타나고 수소 사이에 반발력이 

강해지는 0°, 180°에서 작은 배리어가 나타난다. 

큰 배리어는 6 kcal/mol 정도, 작은 배리어는 2 

kcal/mol 정도로 나타났다. Dihedral energy를 제

외해도 classical force field에서 수소 사이의 반발

력은 L-J 퍼텐셜로 기술되기 때문에 0°와 180°의 

배리어는 나타나지만, 90°와 270°의 배리어는 나

타나지 않는다. 그림 2는 두 에너지 차이를 

OPLS dihedral functional form에 맞추어 얻은 결

과이다. 여기서 얻은 dihedral coefficient는 K2 = 

2.84 kcal/mol, K4 = −0.12 kcal/mol 이고, 맞춤의 

질은 R2 = 0.9955 이다. K1, K3는 물리적 의미가 없

기 때문에 0으로 두었다. 

Dihedral coefficient를 적용하여 α‒NPD에 대한 

분자동역학으로 melt-quench 계산을 진행하여 

얻은 밀도는 1.11 g/cm3이다. 비정질 박막 밀도 

실험값이 1.12 g/cm3[17]이므로 오차는 1 % 수준

이다. 따라서 최적화된 force field가 비정질 α‒

NPD를 잘 기술한다고 생각된다. 

CONCLUSION 

본 연구에서는 DFT 및 분자동역학 계산을 이

용하여 α‒NPD의 force field의 dihedral 

coefficient를 최적화하였다. 최적화된 force field

를 이용해 비정질 구조를 melt-quench 방법으로 

시뮬레이션한 결과 밀도가 실험으로 얻은 결과와 

합치함을 확인하였다. 본 결과를 적용하면 비정

질 α‒NPD의 구조적 특성과 이가 물성에 미치는 

영향에 대한 심도 있는 연구가 가능할 것이다. 

그러나 본 연구에서는 한 종류의 dihedral force 

field만 최적화하였으므로 보다 정확한 결과를 얻

기 위해서는 다른 dihedral angle에 대한 최적화
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도 뒷받침되어야 할 것이다.  
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Fig. 51. biphenyl dihedral의 energy profile. 

 
Fig. 2. Classical force field에서 biphenyl 

dihedral의 dihedral term(파란 선)과 DFT와 force 

field의 에너지 차이(까만 점)
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