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화학, 물리. 재료, 공학 등 여러 분야에서 계산의 중요성이 증가함에 따라 대학  학부 

수업에서 계산을 가르치는 학교들이 늘어나고 있다. 수업에서 진행되는 tutorial 의 경우, 

Gaussian, Spartan, Hyperchem 과 같은 상업용 프로그램을 이용하여 간단한 이론들을 

시뮬레이션 하는 방식으로 진행된다. 이번 연구에서는 EDISON 프로그램을 활용하여 

계산화학을 처음 접하는 학생들을 위한 tutorial 을 개발하였다. EDISON S/W 를 기반으로 

한 이 tutorial이 교과서에서 배우던 개념들을 이해하는데 도움이 되며,  실제  수업시간에 

사용될 수 있음을 보여주고자 한다. 

 

핵심어: 계산화학, tutorial 
 
 
 

서론 

 
20 세기 후반부터 이어진 컴퓨터의 급격한 발전은 

계산의 영역을 광범위 하게 확장시켰다. 그 영향으로 

화학, 물리, 재료, 공학 등 여러 분야에서 계산이 활 

용되고 있으며 화학분야에서도 계산화학은 하나의 

연구 방법으로 자리잡게 되었다. 계산으로 할 수 있 

는 영역이 늘어나면서 전세계적으로 여러 대학에서 

학부과정에서 계산을 가르치고 있다. 

우리나라  역시  여러  대학  학부  과정부터  계산을 

가르치고 있는데, 주로 Gaussian1, Spartan2, 

Hyperchem3과 같은 외산 프로그램에 의존하고 있다. 

처음 계산화학을 접할 때부터 외산 프로그램에 의존 

하게 되다면 그 학생이 후에 연구를 할 때에도 계속 

해서 외산 프로그램을 사용할 가능성이 높다. 때문에 

국산 계산프로그램을 널리 보급하고 사용자 층을 늘 

리기 위해서 수업시간부터 국산 프로그램으로 수업 

하는 것이 중요하다. 하지만 현재 대학 학부 수업 시 

간에 사용할 수 있는 국산 계산 화학 프로그램은 전 

무한 실정이다. 이에 본 연구에서는 EDISON에 있는 

프로그램을  이용한  계산화학  tutorial을  개발하고자 

하였 

 

다. 궁극적으로는 국산 계산화학 프로그램의 보편화 

에 기여하고자 한다. 

 

이론 및 계산방법 

 
본 연구에서는 EDISON에 등록되어있는 ACE- 

Molecule(KDFT)4을 사용하였다. ACE-Molecule은 

real-space grid에서 Density Functional Theory(DFT) 

와 Time-Dependent-Density-Functional-Theory 계 

산을 할 수 있는 양자코드이다. 먼저 계산화학을 처 

음 접하는 학생들에게 익숙한 아래와 같은 다섯 가 

지 system을 정했다. 각각의 system에 대해서 정확 

성과 계산량을 고려하여 Table 1과 같은 계산조건을 

정하였다. 계산을 돌리는 자세한 방법은 EDISON 설 

명서에 나와있다. 

 
1.  H2와 N2의 결합길이에 따른 에너지 변화 

(dissociation curve 계산). 

2. NH3의 반전장벽(inversion barrier). 

3. ethane의 회전장벽(rotation barrier). 
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결합분리 반전장벽 Conjugation cyclohexane 
 

 

분자 H2 N2 NH3 ethene C3H5 E-butadiene chair boat 
 

점들 사이 간격(Bohr)  0.25    0.4  

Box 크기(Bohr) 10  10  14  Grid Atoms 

CPU 개수 4  4  4  4 

수렴기준 0.005  0.001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 

Table 1. 5개의 system에 대한 계산 조건 

 

 

 

4. C2H4, C3H5, E-butadiene 의 Highest Occupied 

Molecular Orbital(HOMO)와 Lowest Occupied 

Molecular Orbital(LUMO) energy gap 확인 

4.  cyclohexane의  의자형(chair)과  보트형(boat)의 

에너지 비교. 

 
1,2 번 계산에서는 원자의 에너지와 각 거리에서 분 

자의 에너지를 계산한 뒤 둘의 차이를 계산하여 결 

합에너지를 구하였다. 나머지의 경우는 ΔE 만 

필요하 기 때문에 원자의 에너지는 계산하지 않았다. 

NH3 의 경우는 결합각도를 바꿔가며 반전 

장벽(inversion barrier)를 구하였다. Ethane 의 경우 

한쪽 CH3 를 고 정 시킨 뒤 다른 쪽 CH3 를 

돌려가면서 회전 장벽 에 너지를 구하였다. 

Cyclohexane의 경우, 뒤틀린 보트 형 등 여러 가지 

구조가 있으나, 대표적인 chair 형과 boat 형의 

에너지를 구하여 어느 구조가 안정한지 판 단하였다. 

이번 연구에서 사용된 모든 시간은 CPU 시간이다. 

 

결과 및 토의 

 
1. H2와 N2의 결합길이에 따른 에너지 변화 

5 

계산 시간은 Table 2 와 같이 얻어졌다. LDA 에 

비해 서 GGA 의 시간이 더 많이 필요한 것은 

밀도의 미분 값이 필요하기 때문이고, N2가 H2보다 

오래 걸리는 것은 N2 의 전자가 많아서 더 많은 

orbital 을 계산해 야 하기 때문이다. CPU 를 4 개로 

LDA 계산을 할 때 10 개의 지점에 대해서 

계산한다면 H2는 약 4분 30 초, N2는 17분 정도가 

필요하다. 

 H2 N2 

LDA 28 s 104 s 

GGA 43 s 143 s 

Table 2. H2, N2 dissociation 계산 시간 

 

 

계산으로  구한  H2의  결합에너지는  GGA(PBE)의 

경우,  109  kcal/mol  이고,  LDA(PZ)의  경우,  117 

H2와  N2의  결합에너지는  
PBE 

범함수를  이용한 

일반화된 기울기 근사법(GGA)과 PZ6 범함수를 이용 

한 국소밀도 근사법(LDA), 2 가지 경우에 대해서 

계 산을 하였다. 

 

 

 

 

 
Figure 1. H2의 dissociation curve 
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Figure 2. N2의 dissociation curve 
 

 

kcal/mol이였다. 그리고 실제 값은 104kcal/mol이다. 

또한, 계산된 결합길이는  두  방법  모두  0.7Å(실제 

값 0.74Å)로 결합길이와 결합에너지 모두 실제 값과 

상당히 일치함을 알 수 있다. H2의 dissociation 그래 

프는 Figure 1에 나타나있다. 

Figure 2 는 N2의 dissociaton curve 를 나타낸다. 

N2 의 결합에너지는 GGA(PBE)의 경우, 213 kcal/mol 

이고, LDA(PZ)의 경우, 197 kcal/mol이였으며 실제 

값은 226 kcal/mol 이다. 결합길이의 경우 두 방법 

모 두 1.1Å 부근으로(실제 값 : 1.1Å)으로 H2 와 

마찬가 지로 N2 역시 계산 값과 실제 값이 상당히 

일치 함을 알 수 있다. H2 와 N2 모두 거리가 

증가함에 따라서 에 너지가 양수로 발산함을 알 수 

있는데, 이는 2 개의 전자가 같은 orbital 에 

들어간다고 가정하고 spin- restricted DFT 계산을 

하였기 때문이다. 

 
2. NH3의 반전장벽 (inversion barrier) 

Figure 3 는 NH3 의 결합각도에 따라서 NH3 의 

에너지 가 어떻게 변하는지를 보여주는 그래프이다. 

NH3 의 경우, 한 점에 대해서 계산하는데  

평균적으로  약 197 s 걸렸다. 최저에너지와 

최대에너지의 에너지 차 는 4.3 kcal/mol 로 

계산되었다. (실제 값 : 4.575 kcal/mol). 계산된 

가장 안정할 때의 H-N-H 각도는 107 도였으며, 이 

역시 실제 값과 일치한다. 7 개의 points 에 대해서 

inversion barrier를 계산하면 23분 

이 걸린다. 

 
 

3. ethane의 회전장벽(rotational barrier) 

Ethane 의 경우, 한 점에 대해서 필요한 평균 계산 

시간은 310.39 s 였고 7 개의 점에 대해서 구하는 

데 는 46 분이 걸렸다. Figure 4 는 ethane 의 

rotational barrier 를 보여주는 그림이다. Figure 4 를 

보면 0, 120 도에서 가장 불안정하고, 60, 180 

도에서 가장 안정 한데, 이는 완전히 가려진 

형태(eclipsed form)가 불 안정하고 엇갈린 

형태(staggered form)일 때 가장 안 정하다는 것으로 

실제와 같은 경향성을 보인다. 

 
4. Conjugation system 

pi-conjugated system의 경우, 계산 시간이 ethene 

은 137s, allyl은 456s, 그리고 butadiene은 380s가 
 

 

Figure 3. NH3의 inversion barrier 
 

 

Figure 4. ethane의 rotational barrier 
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소요되었다. 하나의 point 에서 에너지를 구할 때는 

점과 점 사이(scaling)를 작게 하지 않아도 되기 때 

문에 점과 점 상의 거리를 0.4 Bohr 로 하였으며 

앞 의 분자들에 비해서 크기가 크기 때문에 14 Bohr 

크 기의 상자를 사용하였다. 

Allyl radical 의 계산 시간이 다른 분자에 비해서 

오래 걸리는 이유는 홀 전자를 가지고 있어서 

spin- unrestricted 계산을 해야 하기 때문이다 (spin 

unrestricted 계산을 spin  restricted  계산에  비해서 

약 2 배정도 오래 걸린다). Figure 5 는 ethane, 

allyl radical, 1,3-butadiene 분자들의 HOMO 와 

LUMO 의 에너지 차이를 나타내 보여주는데, 실제 

마찬가지로 ethene 에서 1,3-butadiene 으로 갈수록 

HOMO- LUMO gap 이 작아지는 것을 알 수 있다. 

또한 이는 “상자 속의 입자 모델”에서 상자의 

크기가 커질수록 에너지 간격이 줄어드는 것과도 

일치한다. 
 

 

Figure 5. Energy diagram of ethane, allyl radical and 

1,3-butadiene 

 

5. Cyclohexane의 모양 

 
 

Figure 6은 cyclohexane의 의자형태와 보트형태의 

에너지를 보여준다. Cyclohexane의 경우, 의자형은 

83초, boat형은 95초의 계산시간이 소요되었다. 

의자 형이 보트형보다 에너지가 낮게 나왔으며, 이 

역시 이론과 동일하다. 

 
 

 
 
 

결론 

 
이 연구에서는 EDISON 에 있는 ACE-Molecule 을 

활 용한 계산화학 tutorial 개발에 대해서 탐구하였다. 

계산화학을 처음 접하는 학생들에게도 익숙한 

5가지 system을 정하여, 정확성과 계산량 사이에서 

적절한 조건을 찾아서 계산을 수행하였다. 그 결과 

H2 dissociation, conjugation system, cyclohexane은 

적 절한 시간 안에 적절한 결과를 주기 때문에 

tutorial 로 충분히 사용할 수 있다. N2 dissociation, 

NH3 inversion barrier, ethane rotation barrier 는 

수업 시 간에는 힘들더라도 숙제로는 가능 할 

것으로 보인다. 전반적으로 다른 상업용 프로그램에 

비하면 여러 가 지 기능들이 부족하지만 제한된 

경우에 대해서 EDISON 의 ACE-Molecule 을 

계산화학 수업시간에 tutorial 로 사용할 수 있을 

것이라고 기대된다. 

 

감사의 말. 이 연구는 EDISION 과제를 통해 지원받아 

수행되었습니다. 
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