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요 약

경도, 내마모성과 내부식성 등과 같은 금속의 물리적 특성은 이온주입에 의해 인위적으로 제어되어 질 수 

있다. 이온주입의 특성을 관찰하기 위하여 분자동역학법을 이용하여 이온과 표면원자사이의 상호작용에 

대해 미시적인 원자･분자 스케일로 현상을 모델화하여 수치해석을 수행하였다. 본 연구는 이온주입의 특성

을 개선하기 위한 수치해석 연구로써 미시적인 관점에서 이온주입의 프로세스를 관찰하고자 하였다. 이를 

위해 주입이온속도에 따른 주입메카니즘과 초기표면온도, 이온분자량 등의 영향을 조사하였다. 그 결과 초

기 표면원자층의 온도가 높은 경우에 주입에너지가 어느 값 이상이 되면 오히려 주입확률이 감소하며 또한 

비결정질상태인 표면원자층에 대한 이온주입은 양호한 조건의 설정에 따라 더 효과적일 수 있음을 알 수 

있었다.

주요어 : 분자동역학법, 이온주입, 입사에너지, 분자스케일, 표면원자층

Abstract ― Physical characteristics of metals such as hardness, wear-resistance and corrosion-resistance can be 
artificially controlled by ion implantation. The interaction between ion and solid surface was modeled in 
molecular scale and simulated by the molecular dynamics method in order to understand the ion implantation 
mechanism. From the microscopic point of view, the molecular behaviors were observed for improving 
characteristics of ion implantation. For these purposes, the implantation mechanism and the influences of incident 
energy, surface temperature and molecular weight were discussed in this study. As the results, the penetration 
probability was even decreased if incident energy was exceeded any values in the case of high temperature 
of solid surface. Moreover, it was confirmed that ion implantation into solid surface with amorphous state could 
be more effective for some conditions.

Key words : Molecular dynamics method, Ion implantation, Incident energy, Molecular scale, Solid surface

1. 서 론

이온주입기술(ion implantation technology)이란 물질

을 구성하고 있는 원자와 분자를 이온화하여 진공 중에

서 수 keV~MeV로 전기적으로 가속시켜 고체와 박막의 

표면층(수nm~μm)에 주입시킴으로써 열처리나 화학반응

에서는 불가능한 온도(수만~백만도)에 상당하는 반응을 

일으키게 하는 것이다
(1). 초고온에 견딜 수 있는 재료를 

개발하는 방법은 여러 가지가 있으며
(2,3), 그 중 하나인 

기존의 재질에 합금원소를 첨가하는 방법은 주조성을 열

화시키기도 하고 고중량화를 초래하는 문제가 발생하기
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Fig. 1. Dry gas seal in compressor.
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Fig. 2. Configuration of the simulation domain.

도 한다. 그러나 이온(ion)을 이용하는 수법은 재료의 표

면기능 개선을 목적으로 하며, 재료와 주입하고자 하는 

원소의 조합이 자유롭고 재료의 용융한도 이상으로 주입

할 수 있는 이점이 있다. 이로부터 기존의 재질에서는 얻

을 수 없는 재료의 개선효과가 있다. 현재 대부분의 원소

에 대한 이온화가 가능하며, 여러 이온을 이용하여 금속 

등과 같은 각종 재료의 표면개질에 적용되어지고 있다
(4,5). 이온주입의 실 예를 Fig. 1에 나타내었다. 이 그림은 

압축기용 드라이 가스 실 (dry gas seal)로써, 그림의 가

운데 위치한 회전 실 링(seal ring)은 스텐레스 강 재질이

며 이 재질 표면 위에 다이나믹 믹싱법(dynamic mixing 
method)을 이용하여 TiN 막을 코팅한다. 이것을 450℃ 
이상의 고온에서 운전되는 증기터빈에 적용하기 위해 

TiN 막의 내고온성, 내부식성 및 내마모성을 향상시킬 

필요가 있다. 이를 위해 B (boron) 이온을 TiN 막에 주

입시켜서 그 성능을 향상시킨 결과가 보고되어지고 있다
(5). 이러한 이온주입에 관한 실험에는 실험장치 및 분석

장치에 막대한 코스트가 소요되기 때문에 이를 모사할 수 

있는 여러 방법이 시도되어지고 있다. 이 모사 방법 중 하

나인 분자동역학법(molecular dynamics method, MD법)
은 주로 원자와 분자 등의 입자가 고전역학에 따르는 것

으로 가정하여 각각의 원자･분자의 운동을 시간과 함께 

추적하는 시뮬레이션법
(6-8)

으로, 현재 전열과 재료역학의 

각 분야에서 활발히 이용되어지고 있다.
본 연구에서는 이온주입과정에 대해 주입이온과 표면

원자의 상호작용으로 현상을 관찰하고 이를 모델화하였

다. 이온주입 과정에서 일어나는 이온과 고체표면과의 

충돌은 매우 짧은 시간에 미소영역에서 발생하며 통상적

으로 분자오더에서의 확산이 문제가 된다. 따라서 본 연

구에서는 각 입자의 운동을 추적할 수 있는 분자동역학

법을 이용하여 이온과 표면원자와의 충돌과정을 해석하

여 이온주입 과정의 분자스케일 거동과 열적현상에 관한 

규명을 목적으로 한다. 이를 위해 주입이온속도(주입에

너지), 초기표면원자온도, 주입이온질량(분자량)을 변화

시켜 해석을 수행하였다.

2. 수치해석 방법

해석에 사용한 모델을 Fig. 2에 나타내었다. 표면금속

은 원자를 면심입방격자상 (face-centered cubic lattice, 
FCC)에 50층 (900개, 격자상수 3.325Å)으로 늘어선 금

속박막이며, 그 위에 주입이온을 배치하였다. 좌표는 3차
원 직교좌표계이며 표면 최상부 원자의 초기위치를 z=0
로 한다. 해석 영역은 0≤x≤9.975Å，0≤y≤9.975Å이

며 x，y 방향의 경계면은 모두 주기경계조건 (periodic 
boundary condition)이다. 병진운동에 대해서는 뉴튼 운

동방정식(식(1))을 이용하여 입자운동을 구하였으며, 시
간적분에는 leap-frog method(9,10)

을 이용하였다. 포텐셜

함수로써 모두 원자･이온 간에 Lennard - Jones(12-6)형 

포텐셜(식(2))을 적용하였다. 본 해석에서 이용한 에너지 

파라메타 ε, 거리 파라메타 σ의 값을 [표 1]에 나타내었

다. 표면원자, 이온의 각각의 파라메타는 Si, P에 가까운 

물성치 값이다. 해석에서 이용하는 분자량은 표면원자가 

28.086, 이온이 30.987 으로 하였다. 표면 최하부 5층의 

표면원자에 대해 운동량보정을 함으로써 계를 정지시키

고 속도벡터에 의해 온도를 산출하고 이 평균온도를 표

면경계온도 Ts (K)에 근접시킴으로써 온도보정을 하였

다. 표면상층에 45층의 원자를 배열하고 상부에 이온을 

배치하여 충돌시키는 것으로 하였다. 해석조건을 [표 2]
에 나타내었으며 주입에너지와 표면온도, 분자량을 변수

로 설정하였다.
분자동역학법에서는 원자･분자의 집합체를 다루지만 

취급할 수 있는 원자･분자의 수는 컴퓨터의 능력에 의해 
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Table 1. Potential parameters : Lennard-Jones(12-6) potential 
function

ε[×10-21J] σ[Å]

Ion-Ion 1.440 1.639

Ion-Suface 7.284 1.867

Surface-Surface 36.847 2.095

Table 2. Calculation conditions

E
Incident
energy
(keV)

T Surface
Temp.(K) m

Molecular 
Weight
(g/mol)

E1 0.3 T1 300 m1 30.974

E2 70 T2 700 m2 61.948

E3 500 T3 1000

E4 1000

Fig. 3. Time history of ion penetration depth.

제한되어진다. 현재의 컴퓨터에서는 많아도 100만개 정

도밖에 다룰 수 없고 이것을 시뮬레이션해도 표면의 존

재효과가 매우 크기 때문에 전체의 성질을 해석할 수는 

없으므로 전술했던 바와 같이 주기경계조건을 적용하게 

된다. 또한 분자동역학법에서 가장 시간이 걸리는 부분

이 개개의 입자에 작용하는 힘의 계산이다. 계산시간을 

단축하기 위해서 어느 일정거리 이상 떨어진 입자간의 힘

을 생략하는 방법을 컷트오프(cut off)라 하며, Lennard 
-Jones(12-6)형 포텐셜의 경우 3σ 정도에서 컷트오프를 

하여도 정도(precision)에 거의 문제가 없다
(10). 온도보정

을 위해 본 연구에서 온도 T는 입자의 운동에너지의 평

균치에 의해 식 (3)과 같이 나타낼 수 있다. 여기서, N 
은 입자 개수, mi는 입자 질량, vi는 입자 속도, k는 

Boltzmann 정수를 나타낸다. 각 입자의 속도 보정은 시

각 t에서의 온도 Tt를 목적하는 온도 T0에 접근 시킬 때 

식 (4)을 이용하여 보정하였다. 여기서, vi0는 입자 i의 보

정 후의 속도이고 vit는 입자 i의 보정 전의 속도이다. 운
동량 보정은 보정을 행하는 계 전체의 병진속도가 0 이 

되도록 하기 위해 계 내의 입자 i의 속도 vi가 식 (5)을 만

족하도록 하여 계 전체가 정지하고 있는 것으로 하였다.
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3. 결과 및 고찰

3-1. 주입이온속도와 주입메카니즘

주입이온속도에 따라 이온의 주입메카니즘은 변한다. 
여기서는 주입이온속도가 변함으로써 주입현상이 분자

레벨에서 어떻게 일어나는가에 대해 해석하였다. 주입이

온의 충돌개시위치는 x=4.998Å, y=4.998Å, z=10.000
Å(표면원자의 상부로부터의 거리)이다. 초기 표면원자

온도는 300K, 이온분자량은 30.974의 경우에 이온주입속

도를 300eV, 70keV, 500keV, 1MeV로 하였다. 이 경우

의 이온주입깊이와 시간이력과의 관계를 Fig. 3에 나타

내었다. 시간은 충돌개시위치(z=10.000Å)를 t=0.0ps로 

하였다. 이 그림으로부터 300eV는 표면원자상부에 흡착

하고 70keV는 반사, 500keV와 1MeV에서는 주입되어

지는 것을 알 수 있다. 즉 주입이온에너지가 300eV인 경

우는 주입이온이 표면원자에 부착한 경우로 충돌 후의 

이온의 에너지는 0보다 작게 나타나며 표면원자층에 부

착한다. 70keV 경우는 이온이 반사하며 충돌 후에 운동

에너지의 대부분은 표면원자에 전달되어진 후 일정한 에

너지를 갖고 반사된다. 500keV와 1MeV의 경우는 이온

이 표면원자 속으로 주입되어진다. 표면층원자와 이온에

너지의 시간이력 관계를 지면상의 관계로 1MeV인 경우

만을 Fig. 4에 나타내었다. 이 경우 주입이온의 운동에너

지가 매우 크기 때문에 충돌 후에 표면원자의 에너지가 

순간적으로 짧은 시간 내에 증가하는 형상을 보인다. 또
한 주입이온은 표면원자에 에너지를 빼앗겨 순간적으로 

에너지가 감소한 후 미세하지만 0보다 작은 값으로 원자
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(a) t=0.25ps (b) t=0.375ps (c) t=0.5ps

(d) t=0.625ps (e) t=0.75ps (f) t=0.875ps

Fig. 6. Snapshot in the case of incident energy 70keV.

(a) t=0.0352ps (b) t=0.0528ps (c) t=0.1760ps

(d) t=1.232ps (e) t=3.168ps (f) t=5.280ps

Fig. 7. Snapshot in the case of incident energy 1MeV.

(a) Surface

(b) Ion

Fig. 4. Time history of energy in the case of incident 
energy 1MeV.

(a) t=3.0ps (b) t=6.0ps (c) t=9.0ps

Fig. 5. Snapshot in the case of incident energy 300eV.

표면에 주입되어져 있는 것을 알 수 있다.
주입메카니즘을 규명하기 위해 실제의 해석 결과로부

터 동영상을 작성한 후 그 중에서 특징적인 화면만을 

Fig. 5~Fig. 7에 나타내었다. Fig. 5로부터 300eV의 경

우, 주입이온이 표면과 충돌한 후 표면원자층 최상부에 

부착하고 있는 모습을 관측할 수 있다. 이온은 z 방향에 

다소 상하진동을 하고 있지만, x, y 방향으로는 거의 이

동하지 않고 이온이 충돌 위치에 그대로 부착하고 있는 

것을 알 수 있다. Fig. 6의 (a)에 70keV의 경우를 나타낸 

바와 같이 이온은 표면원자에 격렬하게 충돌한다. (b), 
(c)에서 충돌에 의해 이온의 운동에너지가 표면원자에 

전달되어지고 표면원자는 튀어 올라 표면의 격자구조가 

흩트러진다. 그러나 (d)~(f)에서 이온은 반사되고 표면원

자는 원래의 격자구조로 돌아간다. 전술한 바와 같이 

500keV와 1MeV의 경우에는 이온주입현상이 일어난다. 
여기서는 1MeV의 경우의 예를 Fig. 7에 나타내었다. (a)
에서 이온은 표면원자층 내부로 돌입하고 충돌에 의해 
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(a) The case of molecular weight m1

(b) The case of molecular weight m2

Fig. 8. Influence of penetration probability with respect to 
surface temperature.

이온의 운동에너지는 표면원자에 전달되어진다. (b)에서 

표면원자끼리의 충돌로 에너지는 확산되어지고 표면원

자의 격자구조는 흩트러진다. (c)에서 알 수 있는 바와 

같이 증발해 가는 표면원자도 관측된다. 시간이 경과하

여 (d), (e)가 되면 튀어오른 표면원자의 일부는 표면원

자층에 돌아오지만 원래의 격자구조로 돌아오지 않는 비

결정질상태(amorphous state)가 존재하는 것을 알 수 있

다. 최종적으로는 (f)와 같이 비결정질상태의 표면원자층 

내에 이온이 주입되어진다. 따라서 이온주입 메카니즘은 

주입하는 이온의 속도에 따라 흡착, 반사, 주입의 단계가 

존재하며 각기 다른 메카니즘을 가지고 있는 것을 알 수 

있다. 본 해석의 경우 500keV 이상부터 이온주입 현상

이 일어났으며 이온주입속도를 더욱 증가시키면 표면층

이 원래의 격자구조로 되돌아오지 않는 비결정질상태가 

되었다.

3-2. 초기표면온도의 영향

Fig. 8은 주입이온의 분자량과 표면원자의 온도를 변

화시켰을 때 주입확률을 나타낸 것이다. 주입확률의 경

우에는 각 조건마다 30회씩 수행하였다. (a)는 주입이온 

분자량이 30.974(m1), (b)는 61.948(m2)의 경우이다. 여
기서 m2의 분자량을 m1 분자량의 2배로 하였다. (a)와 

(b)를 비교하면 분자량이 증가하였을 때 주입확률도 증

가한다. 이것은 예상할 수 있는 결과이나, E2와 E3의 경

우를 비교하면 2배의 주입이온분자량의 증가에 약 8배의 

주입확률이 증가하는 것을 알 수 있다. 보통 표면온도가 

증가하면 그에 비례하여 주입확률도 증가할 것이라고 여

겨진다. 그러나 본 해석에 의하면 주입이온분자량이 

30.974 (m1)의 경우, 주입이온속도가 1MeV (E4)이고 표

면온도가 1000K일 때 주입확률의 감소가 관찰된다. 또
한 주입이온분자량이 61.948(m2)의 경우, 주입이온속도

가 500keV (E3)이고 표면온도가 700K와 1000K일 때 

주입확률이 감소하는 경향이 관측된다. 즉 일반적으로 주

입에너지(주입이온속도 또는 분자량 등)가 증가하면 주

입확률도 증가한다. 그러나 초기 표면원자층의 온도가 

높은 경우에 주입에너지가 어느 값 이상이 되면 오히려 

주입확률이 감소하는 경향을 보인다. 이의 이유로써, 표
면원자의 온도가 높으면 표면원자층은 격자구조에서 비

교적 움직이기 쉬운 상태가 되며 이때 주입에너지가 어

느 값 이상이면 표면원자층은 주입이온과의 충돌에 의해 

운동에너지가 증가하면서 비결정질상태로 되는 과정 중

에 먼저 주입된 이온이 증발하기 때문에 주입확률이 낮

아지는 것으로 판단된다.

3-3. 비결정질상태 표면의 이온주입

실제의 이온주입에 있어서는 같은 표면에 여러 회에 

걸쳐 이온을 주입시키는 경우가 많다. 즉 초기의 이온주

입에 의해 비결정질상태가 된 표면에 다시 이온이 주입

되어지는 경우이다. 여기서는 초기표면원자온도 300K, 
주입이온에너지 1MeV의 이온을 충돌･주입시켜 표면원

자층 최상부가 비결정질상태로 된 표면에 다시 30keV, 
500keV, 1000keV의 에너지를 갖는 이온을 각각 충돌시

켰다. 이온주입이 되어 있지 않는 경우의 표면원자 6층
까지의 배치를 Fig. 9(a), (b)에 나타내었다. (a)는 xy단
면, (b)는 xz단면의 표면원자 배치이다. 여기서의 표면원

자는 모든 방향에 대해 질서정연하게 규칙적으로 배열되

어 있는 것이 관측된다. 전술한 바와 같이 초기표면원자

온도 300K, 주입이온에너지 1MeV의 이온을 충돌･주입

시켜 표면원자층 최상부가 비결정질상태로 된 표면원자

의 배치를 Fig. 10(a), (b)에 나타내었다. 그림 (b)에서 알 

수 있는 바와 같이 3층 째까지의 표면원자의 위치가 불

규칙적이고 비결정질상태로 되어 있는 것을 확인할 수 

있다. 또한 최초에 1MeV 에너지의 이온을 표면원자

에 충돌시켰을 때 표면원자층 1층째의 원자가 4개 증발
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(a) Xy cross section

(b) Xz cross section

Fig. 9. Arrangement of surface ion in the case of no ion 
implantation. (upper 6 layer; ○: 1 layer, △: 2 
layer, □: 3 layer, ◇: 4 layer, ×: 5 layer, ＋: 6 
layer)

(a) Xy cross section

(b) Xz cross section 

Fig. 10. Arrangement of surface ion in the case of ion 
implantation. (upper 6 layer; ○: 1 layer, △: 2 
layer, □: 3 layer, ◇: 4 layer, ×: 5 layer, ＋: 6 
layer) 

Fig. 11. Penetration probability with respect to incident 
energy.

하는 것을 관측할 수 있었다. Fig. 10의 비결정질상태로 

된 표면원자층에 이온을 다시 충돌시키는 해석을 1번째

(first time)와 2번째(second time; 즉 이 경우 1번째 충돌 

후 연이은 2번째의 충돌을 의미)의 충돌 순서로 30keV, 
500keV, 1000keV의 각 조건마다 30회씩 수행하여 구한 

주입확률을 Fig. 11에 나타내었다. 그림으로부터 주입확

률은 1번째의 주입보다 2번째 주입이 모두 높게 나타난

다. 이것은 비결정질상태로 된 표면원자층은 표면원자 

사이의 간극이 상대적으로 크기 때문에 빠른 시간 안에 

주입이온이 표면원자 내부로 침입할 수 있기 때문인 것

으로 판단된다. 또한 주입이온에너지를 증가시킬수록 1
번째의 이온주입과 비교한 2번째의 이온주입확률의 감소 

폭이 더 크다는 것을 알 수 있다. 이것은 2번째의 이온과 

표면원자와의 충돌로 비결정질상태는 더욱 진행하고 증

발하는 표면원자도 더 늘어나 표면원자와의 상대적인 이

온주입 깊이는 감소하기 때문인 것으로 예상된다.
본 연구는 이온주입 시 금속표면에서 일어나는 현상에 

대해 분자동역학법을 이용하여 미시적인 원자･분자 스

케일로 현상을 모델화하여 해석하였다. 현재의 기술로는 

이온 개개의 원자･분자 스케일의 거동에 관한 실험적 연

구는 불가능하다. 이온 개개의 거동에 관하여 지금까지

는 머릿속으로 밖에 상상할 수 없었던 원자･분자 스케일

의 물리적 현상들을 분자동역학법을 이용하여 표현 가능

한 것에 의미가 있는 것으로 사료된다.

4. 결 론

이온주입과정에 대해 분자동역학법을 이용하여 원자･
분자 스케일로 현상을 모델화하여 해석하였다. 표면원자

층에 주입이온을 충돌시켜 표면원자층과 주입이온 사이

에 일어나는 현상을 관찰하였으며 이를 위해 주입이온속

도, 표면원자온도, 주입이온분자량을 파라메타로 변화시
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켜 다음과 같은 결론을 얻었다.

(1) 이온주입 메카니즘은 주입하는 이온의 속도와 이온

분자량에 따라 흡착, 반사, 주입의 단계가 존재하며 

각기 다른 메카니즘을 가지고 있다. 본 해석의 경우 

수백 eV까지는 흡착중심으로, 수십keV까지는 반사

중심으로 일어나며 500keV 근방부터 주입이 일어나

기 시작하고 1MeV에서는 비결정질상태가 된 표면

에 주입되어진다.
(2) 주입에너지가 증가하면 주입확률도 증가한다. 그러

나 초기 표면원자층의 온도가 높은 경우에 주입에너

지가 어느 값 이상이 되면 오히려 주입확률이 감소

한다.
(3) 비결정질상태의 표면원자층에 이온을 주입할 때 1번

째와 2번째의 이온주입 효과가 존재하나, 2번째의 

이온주입 효과는 주입이온속도를 증가시킬수록 감소

한다.
(4) 분자동역학법을 이용하여 이온주입현상에 관해 미시

적인 원자･분자 스케일로 현상을 모델화하여 해석하

는 것이 가능하다.
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