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Introduction  

최근 실험 결과에 의하면 탄소 나노튜브로 
만들어진 이온채널에 H+ 이온과 K+ 등의 양이온을 
혼합하여 전압을 가하는 경우에 특정 조건하에서 
이온 전류가 시간에 따라 주기적 패턴이 나타남을 
보고하였다.1) 그리고 그 원인으로 이온채널 내에서 
채널의 이온선택성에 의해 K+ 이온이 H+의 흐름을 
방해함으로써 채널 내의 이온 전류의 대부분을 
차지하는 H+ 이온 전류가 주기적으로 단절됨을 
제시하였다.  

원자 단위에 기반한 분자동역학 모의실험은 계의 

운동을 원자나 분자 수준에서 관찰할 수 있는 

계산화학 방법 중의 하나지만, 이온 채널 내에서 

이온 전류 변화 시간인 µs 에서 ms 의 시간 영역을 

관찰하기에는 시간 상 한계를 가지고 있다. 반면에 

동역학적 격자기반 대정준 Monte Carlo (Kinetic Lattice 
Grand Canonical Monte Carlo, KLGCMC) 모의실험 

방법은 시간에 대한 이온의 움직임을 격자 기반 

확률 과정 (stochastic process)으로 묘사하는 대정준 

Monte Carlo 모의실험 방법으로서, 이온채널 내에서 

시간에 대한 이온 전류의 변화를 효율적으로 구할 

수 있는 모의실험 방법이다. 또한, KLGCMC 

모의실험 방법은 평균장 이론에 기반한 Poisson-
Nernst-Planck (PNP) 이론이 제대로 기술하지 못하는 

이온 간의 상관관계와 반응장 효과를 정확하게 

고려할 수 있는 방법 중의 하나로서, 좁은 영역에서 

이온 간의 상관관계가 매우 중요해지는 이온채널 

계를 연구하기 위해 매우 적합한 방법이라고 할 수 

있다. 본 연구에서는 동역학적 격자기반 대정준 
Monte Carlo (Kinetic Lattice Grand Canonical Monte Carlo, 
KLGCMC) 모의실험 방법 사용하여 시간에 따른 
이온채널 내에서의 이온전류의 주기적 패턴에 대해 
조사하였다. 또한, PNP 계산 결과와 비교함으로써 
유전 경계가 발생하는 경우에 나타나는 상전하에 
의한 반응장 효과를 정확하기 기술하지 못하는 PNP 
이론의 한계에 대해서도 알아보았다. 
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초록 : 본 연구에서는 동역학적 격자기반 대정준 Monte Carlo (Kinetic Lattice Grand Canonical 
Monte Carlo, KLGCMC) 모의실험 방법을 이용하여 모델 이온채널 내에서 KCl 과 HCl 의 
이온 전류를 시간의 함수로 구하였다. KLGCMC 모의실험 계산 결과로부터 이온채널의 
양이온 선택성이 더 큰 것을 확인 할 수 있었다. 또한 모의실험 결과를 통해 각 이온의 
확산계수가 전류에 미치는 영향을 확인 할 수 있었다. H+ 이온은 농도가 매우 작음에도 
확산계수가 커 전체 전류에 큰 영향을 미쳤다. 반면에 확산계수가 작은 K+ 이온은 
이온채널 안에서 쉽게 흐르지 못하고 정체 되며, H+ 이온의 전류흐름을 방해하는 것을 확인 
할 수 있었고, 이로 인해 이온전류의 패턴이 시간에 따라 변화함을 알 수 있었다.   
 

핵심어: 이온채널, Monte Carlo, 확산계수, 기공 막힘 현상, 상전하, 반응장 
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이온채널 계에서 이온들 간의 상호작용이 

일어나고 이온채널의 전하도 정해져 있기 때문에 

이온채널과의 상호작용 또한 일어나게 된다. 전체의 

상호작용 에너지는 Un 으로 다음과 같이 정의된다.2) 

Un(r1, r2, … , rN) =  � uij�ri, rj� + 
i<𝑗𝑗

� hi(ri
i

)

+  � qiφsf
i

(ri) + 
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(2) 식의 우변의 첫 번째 항인 uij( ri,rj)  는 이온 i 
와 j 사이의 상호작용으로 다음과 같이 정의된다. 
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(3), (4) 식에서 rij =  �ri − rj�  이고, ϵw  는 bulk 
에서 물의 유전상수, qi  와 qj  는 이온 i, j 의 
전하이다. (2) 식 우변의 두 번째 항은 이온과 
이온채널 벽과의 hard sphere 상호작용을, 세 번째 
항은 이온채널 쌍극자와 이온 간의 정전기적 
상호작용을, 그리고 마지막 항은 상전하가 발생하는 
경우에 상전하와 이온 간의 정전기적 상호작용을 
나타낸다. 

 이온의 확산계수는 채널 안과 bulk 안에서의 
확산계수를 다음과 같이 정의하였다. 
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 Di
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+ �Di
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|z| < Lchn/2
  z ≤ −Lchn/2

 

위 식에서 Dchn  은 채널 안에서의 확산계수, Dblk 
는 bulk 안에서의 확산계수이고, Lchn  은 채널의 

길이이며, g(z)  는 0 에서 1 까지 연속적으로 변하는 

함수이다.2) 실험에서 사용한 각 이온들의 확산계수는 
아래 Table 1. 으로 정리해 보았다.  

Table 1. 각 이온들의 확산계수 

단위 :    
10-5 cm2/s K+ Cl- H+ 

Di
blk

 2.0 2.0 9.3 
Di
chn

 0.05 1.0 20.0 

K+ 는 수용액 또는 이온채널에서 물분자에 의해 

수화되어 작은 무리 형태로 이동하기 때문에 
확산계수가 작고, H+ 는 채널 내에서 사슬 형태로 
배열되어 있는 물분자들 사이에서 Grotthuss mechanism 
에 따라 움직이기 때문에 확산계수가 매우 크다.3),4),5)  

 KLGCMC 모의실험은 전류 값을 시간에 따른 

평균 값으로 구하고 그 식은 다음과 같이 정의된다. 

∆t =  (∆L)2

6Dref
                   (6) 

ΔL 는 격자 기반 Monte Carlo 시스템에서 격자의 
간격, D 는 이온 확산 계수이다. 이온전류를 시간 당 
이온의 수를 평균 내는 식은 다음과 같다. 

Iion =  <Nion
cross>
∆t

=  6Dref<Nion
cross>

(∆L)2
             (7) 

위 식에서 Nion
cross 는 시간 당 이온의 수이다.  

 

Figure 1. 모의실험에 사용된 계   

본 연구에서 실험에 사용한 계는 Figure 1 과 같다. 

이온채널을 z 축으로 하여 계는 X 축, Y 축, Z 축을 

각각 60 Å, 60 Å, 80 Å 으로 하였고, 이온채널의 

반지름은 4 Å 으로 설정하였다. 한편, 이온채널에 
존재하는 4 개의 쌍극자를  dipole 의 (-) 전하를 
이온채널 안쪽에 배치함으로써 이온채널이 양이온 
선택성을 갖도록 하였다.  

 
 
 

결과 및 토의 

첫번째 실험에서는 KLGCMC 모의실험 방법의 
유효성을 확인하기 위해 평균장 이론에 기반한 
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Poison-Nernst-Plack (PNP)과 동일한 조건에서 
이온채널의 상대 유전율을 각각 80.0, 과 2.0 으로 
하여 계산결과를 통해 전체 이온 전류와 -0.20 V 
에서 농도를 비교하였다.6),7)  

 

 

Figure 2. 이온채널의 상대 유전율이 (a) 80.0, (b) 2.0 
일 때  K+, Cl-, H+ 이온들의 전류-전압그래프.  

첫번째로 농도와 전압이 같은 조건에서 상대 유전
율만 바꿔주어 Poison-Nernst-Planck (PNP) 시스템과 

KLGCMC 모의실험 시스템 두가지 계산방법으로 결
과를 얻어 비교하여 보았다. K+, Cl-, H+ 이온들의 농도

는  각각 0.1 M, 0.15 M, 0.05 M 이고,  (a)는 상대 유
전율을 80.0 으로 하였고 (b)는 상대 유전율을 2.0 으
로 하여 -0.2 V 에서 0.2 V 까지 0.05 V 간격으로 전류
를 측정하였다.  Figure 2의 (a)를 보면 이온채널의 상
대 유전율이 80.0일 때에는 물 층과 이온채널/세포막 
사이에  유전율 차이가 없어 상전하에 의한 반응장 
효과가 나타나지 않으므로 PNP 계산결과와 
KLGCMC 계산결과에서  각 K+, Cl-, H+ 이온들의 전

류-전압 그래프가 유사함을 확인할 수 있다. Figure 2

의 (b)는 이온채널의 상대 유전율이 2.0 일 때로 서

로 다른 매질의 경계면에 입자(이온)가 접근하면 다

른 매질에 상전하가 형성되어 전류에 영향을 미치는 

데 KLGCMC 계산에서는 상전하에 의한 반응장 효과
로 전류그래프가 PNP 계산보다 더 선형적인 것을 확
인 할 수 있었다.8),9)  

 

 

Figure 3. 이온채널의 상대 유전율이 (a)80.0, (b)2.0 일 

때 -0.20 V에서의 때  K+, Cl-, H+ 이온들의 

농도그래프. 

Figure 3 는 Figure 2 와 동일한 조건에서 -0.20 V 
에서의 농도그래프이다. Figure 3 의 (a) 를 통해 
KLGMC 모의실험 결과와 PNP 결과가 매우 유사함을 
알 수 있다. 두 결과 모두에서 이온채널의 양이온 
선택성에 의해 채널 내에서 양이온들의 농도가 
음이온인 Cl- 이온의 농도보다 큰 것이 관측된다. 
하지만, Cl- 이온의 농도도 어느 정도 유지됨을 알 수 
있다. 이와 달리 Figure 3 의 (a)에서는 이온채널 
안에서 K+ 와 H+ 이온의 농도가 Cl- 이온의 농도 
보다 10 배 가까이 크게 나타나는 것을 확인할 수 
있다. 이것은 상전하에 의한 영향으로 상전하란, 
전하 q 를 가진 입자가 서로 다른 매질의 경계면에 
가까이 접근하면 다른 매질에 형성되는 q’ 로 
반응장을 만들어 전하를 가진 입자와 서로 
상호작용한다. 이온채널의 상대 유전율이 물층의 
상대 유전율인 80.0 보다 작은 2.0 인 경우에는 
양이온이 유전 경계 (channel/water)를 통과할 때 
이온채널 내에는 양이온과 부호가 같은 (+) 부호의 
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상전하가 발생하게 되는데 양이온과 (+) 상전화와의 
정전기적 반발력이 작용하여 이온이 채널 내로 
들어오는 과정에서 에너지 장벽으로 작용한다.  

              Epotential =  q1q2
4πεmr

                                 (8) 

한편, 식 (8)에 의하면  우변의 분모에 있는 상대 
유전율이 작을수록 채널 내에 존재하는 쌍극자 
모멘트에 의한 영향이 커져 양이온과 쌍극자 사이에 
강한 정전기적 인력이 작용하여 양이온 선택성은 
상대 유전율이 작을수록 크게 나타났다. 반대로 
음이온이 유전경계(channel/water)를 통과할 때 (-) 
부호의 상전하가 형성되고, 채널의 쌍극자에 의한 
영향은 커지지만 이온채널이 양이온에 대한 
선택성을 갖고 있기 때문에 음이온이 통과하기는 
더욱 더 어려워진다. 이로 인해 유전율이 작아질수록 
이온채널의 앙이온 선택성이 더욱 더  강하게 
나타나다. 그러나 PNP 계산에서는 상전하에 의한 
반응장 효과가 제대로 기술되지 않기 때문에 이온의 
농도를 KLGCMC 계산보다 과대 계산하는 경향이 
있고, 이 경향이 Figure 3의 (b)에 잘 나타나 있다. 

두번째 실험에서는 KLGCMC 모의실험 방법을 
이용하여 농도가 1.0 M 인 KCl 수용액에 0.2 M 의 
HCl 수용액을 조금 첨가하고 전압을 -0.5 V 로 가한 

후 시간에 대한 이온 전류의 값을 계산하였다. 이 때 

이온채널의 상대 유전율은 2.0 으로 설정하였다.  

 

Figure 4. KLGCMC모의실험을 이용하여 측정한 이온 
전류의 시간에 대한 변화량  

본 계산 결과로부터 주기적 패턴이 있는 이온 
전류 형태는 확인할 수 없었지만, K+ 이온보다 H+ 
이온이 총 이온 전류에 미치는 영향이 더 큰 것을 
확인 할 수 있었다. 농도가 더 큰 K+ 이온보다 
소량인 H+ 이온의 전류가 크게 측정되는 이유는 H+ 
이온의 작은 크기와 이온 채널 내에서 H+ 이온의 
K+ 이온 보다 큰 확산계수 때문임을 유추할 수 있다. 

(a)                      (b) 

 

(c)                      (d) 

 

Figure 5.  특정 시간에서 모의실험 계의 이온들의 
위치에 대한 사진. (a) ~ (d) 순서 

이온채널 안을 상대적으로 이온 반지름이 더 큰 
K+ 이온이 막고 있어 H+ 이온이 확산계수가 매우 
큼에도 불구하고 채널 밖으로 나가지 못하는 것을 
확인 할 수 있다. 기공 막힘 정도인 ΔG 값은 (9)식에 

의하면 이온의 반지름이 클수록 커진다. 𝐊𝐊+  는 

반지름이 크고 이온채널 내에서 수화되기 때문에 ΔG 

값이 더 커져 기공 막힘 정도가 크게 나타난다. 

KCl 수용액에 소량의 HCl 수용액을 넣어주면 

이온채널에서 𝐊𝐊+  이온들이 𝐇𝐇+  이온들의 안정적인 

흐름을 방해한다. 순간적으로 𝐊𝐊+  이온들이 

이온채널을 막을 때 𝐇𝐇+  이온들이 흐르지 못하게 

되면서 기공 막힘 현상이 나타나게 된다. 1) 
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결론 

본 연구에서는 KLGCMC 모의실험을 이용하여 
특정 조건 하에 나타나는 이온 채널 내에서 시간에 
따른 이온전류의 주기적 패턴에 대해 분석하였다.  
먼저 KLGCMC 계산 결과를 평균장 이론에 근거한 
PNP 계산 결과 비교하여 봄으로써 KLGCMC 
모의실험 방법의 유효성을 확인할 수 있었다. 
이온채널의 유전율이 수용액의 유전율과 같은 
경우에는 반응장 효과가 제거되어 KLGCMC 
모의실험 방법과 PNP 이론의 계산 결과가 매우 
유사함을 알 수 있었다. 반면에 이온채널의 유전율이 
물의 유전율보다 작은 경우에는 반응장 효과에 의해 
두 방법의 결과가 달라지는 것을 확인할 수 있었고, 
PNP 이론의 한계에 대해 이해할 수 있었다. 
KLGCMC 모의실험을 이용하여 이온 전류의 주기적 
패턴을 관찰하기 위한 실험에서는 이온 전류의 
주기적 패턴을 관찰할 수는 없었다.9) 이는 주기적 
패턴을 발생시키는 특정 조건이 매우 특수한 
상황에서만 형성되기 때문으로 생각된다. 그러나 본 
계산 결과로부터 이러한 주기적 패턴 형성에 
관여하는 중요한 한 요인은 채널 내에서 K+ 이온에 
의한 H+  이온의 운동을 방해하는 것임을 알 수 
있었다. 본 연구를 통해 이온채널에서 일어나는 기공 

막힘 현상의 원인이 이온 간의 상관관계에 기인함을 
알 수 있었다. 앞으로의 연구에서는 KLGCMC 
모의실험에서 위와 같은 주기적 패턴을 보이는 특정 
조건을 찾는 방법과 이로부터 나타나는 주기적 
패턴의 원인에 대해 규명할 예정이다.  
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