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-  기호설명 –  
 

U       : 포텐셜에너지  
a  : 가속도 
r  : 상대거리, 거리 
t  : 시간 
v  : 속도 

그리스문자 

δ       : 유한차분 
 

하첨자 

LJ  :  Lennerd-Jones 
c  :  cut-off 

1. 서 론 

최근 나노 기술의 발전과 더불어 정밀하고 소형

이며 다양한 기능을 수행할 수 있는 기계 시스템

에 대하여 많은 관심이 집중되고 있다. 이것은 마

이크로나 나노스케일 수준에서의 기계장치를 고안

하려는 노력으로 이어지고 있으며 이에 대한 연구

개발이 가속화되는 추세이다. 이런 노력들을 뒷받

침하기 위해서는 미소스케일에서 발생하는 다양하

고 복잡한 현상들에 대한 이해를 높이고 설계, 시

험, 제작 등에 유용한 정보를 제공하기 위한 신뢰

성 있고 우수한 모델링 기술의 확보가 필수적이다. 

그 동안 기계시스템에 적용되어 오던 연속체에 근

거한 대부분의 모델링 방법들은 마이크로나노 스

케일에서의 적용에 많은 문제점을 내포하고 있으

Key Words : Domain Decomposition(영역분해법), Molecular Dynamics Simulation(분자동역학 전산모

사), Contact Line(접촉선) 
 

초록 : 다상 유체 시스템에 적용할 수 있는 다중스케일 입자 시뮬레이션 기법을 개발하였다. 거시 모델과 미
시모델이 만나는 경계영역에서 세가지로 구별되는 기능을 수행하도록 하였다. 먼저, 기상과 액상을 분리하여 
연결하기 위해 벽을 설정하였다. 또 경계영역을 근처에서 경계의 위치를 측정하고 이것에 벽의 각도와 위치

가 연동하여 접촉각 값을 미시모델에서 거시모델로 전달하게 하였다. 마지막으로, 입자의 삽입과 제거를 통
해 경계영역의 질량과 온도를 거시적 조건에 맞추도록 하였다. 이 알고리즘들을 적용한 완전습윤과 부분습윤 
시스템들은 좋은 결합 결과를 보였다. 
 
Abstract :  A multiscale particle simulation technique that can be applied to a multiphase fluid system has been 
developed. In the boundary region where the macroscopic- and microscopic-scale models overlap each other, three 
distinctive features are introduced in the simulation. First, a wall is set up between the gas and liquid phases to separate 
them and match the phases respectively to the macroscopic conditions stably. Secondly, the interfacial profile is 
obtained near the matching region and the wall translates and rotates to accommodate the change in the liquid-vapor 
interfacial position in the molecular model. The contact angle thus obtained can be sent to the macroscopic model. 
Finally, a state of mass and temperature in the region is maintained by inserting and deleting the particles. Good 
matching results are observed in the cases of the complete and partial wetting fluid systems. 
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며 수정이나 보완이 이루어지고 있다. 

특히, 다상(multi-phase) 유체 시스템에서 마이크

로나노 스케일의 전달현상(transport phenomena)이 

발생할 때 연속체 모델링을 통한 특성 규명에 많

은 어려움이 발생한다. 이런 전달현상들은 중요한 

응용에서 흔히 발견할 수 있다. 한 예로 최근에 

광학기기나 마이크로프로세서 등을 구성하는 회로

들이 점점 더 고집적화, 고성능화됨에 따라 국소

적인 영역에서 전력 소모가 집중되는 경우가 발생

되면서 국소적인 과열이 전체 성능을 크게 저하시

키는 문제가 발생되고 있다.  이런 소위 “ Hot 

Spot"에서의 최고 온도를 안정적으로 유지시키기 

위해 마이크로 시스템 내에서 액막 증발 및 비등

을 이용한 기술이 주목을 받고 있다.(1) 그러나 여

기에 지배적인 영향을 미치는 요소인 접촉선

(Contact line)이나 미세층(microlayer) 등은 미소스케

일 영역에서의 다상유동으로 대표된다. 또 다른 

예로, 나노 기술에 있어 장치들을 만들고 조립하

는 방법은 정립해야 할 중요한 요소기술 중에 하

나이다. 표면장력(surface tension), 브라운 운동

(Brown Motion)과 계면 특성 등이 지배적으로 작

용하는 미소시스템에서는 거시적인 제조 및 조립 

방식들을 그대로 통용하기 힘들며 자기조립(self-

assembly) 방식이 유력하게 대두된다. 이것의 하나

로 액적의 증발 과정에서 접촉선에 용매가 정렬하

는 현상이 주목을 받고 있다.(2) 이 현상의 주된 특

성을 지배하는 접촉선의 동적거동과 증발 계수, 

계면의 물리 화학적 특성 등이 규명되어야 하나 

거시적인 방법으로는 정확한 특성 파악이나 모델

링이 난해하다. 

이 다상열유체 문제들이 보여주는 공통적인 특

징은 미소스케일에서의 특성이 전체 (거시적) 시

스템에 지배적으로 작용하며 한 가지 스케일의 모

델링만으로는 전체 현상을 규명하기 어렵다는 점

이다. 입자를 기반으로 하는 시뮬레이션 기술은 

이런 어려움들을 극복하는데 유용한 모델링 방법

이다. 바탕이 되는 물리 현상을 개체적으로 대표

하므로 미소스케일에서 입자의 특성을 직접적으로 

구현하기 용이하다. 또 분자 수준에서 연속체에 

이르기 까지 각각 적용할 수 있는 입자기반의 방

법론들이 이미 정립되어 왔으므로 각 스케일에서

의 모델들 간에 연속성을 유지하기 용이하여 다중

스케일 모델을 세우는데 유리하다.(3) 

본 연구에서는 입자를 기반으로 다상 유체시스

템에 적용할 수 있는 다중스케일(multi-scale) 시뮬

레이션 기법을 개발하였다. 이것을 위해 거시모델

의 경계조건과 입자(미시)모델의 조건을 맞출 수 

있는 경계전달 알고리즘을 고안하였다. 이 알고리

즘의 핵심적인 요소는 계면의 안정적인 처리에 있

으며 본 연구에서는 계면에 대한 안정적 맞춤을 

가능하게 하는 알고리즘의 개발에 초점을 맞추었

다. 다음 장에서는 다중스케일 시뮬레이션 기술에 

대한 일반적인 배경 및 본 연구의 세부 내용에 대

해 기술하였다. 3 장에서는 본 연구에서 수행한 시

뮬레이션 방법과 다상 유동에 대한 경계전달 알고

리즘에 대한 기법을 기술하였다. 4 장에서는 전장

의 방법을 토대로 수행한 시뮬레이션 결과를 기술

하였다. 마지막 장에서는 본 연구의 결과를 정리

하였다. 

2. 배 경 

2.1 다중스케일 시뮬레이션의 일반적 방법론 

다중스케일 알고리즘의 가장 핵심적인 과제는 

길이 스케일과 시간 스케일의 차이가 존재하는 해

석 모델간의 상이점을 어떻게 극복하느냐는 점이

다. 예를 들어, 연속적인 거시적 유체와 입자적이

고 무작위적인 미소 입자의 집합간의 특성의 차이

를 융화시킬 수 있어야 안정적이고 효과적인 알고

리즘이 될 수 있다. 또 고체와는 달리 유체가 모

델링 대상이 될 때는 복잡성이 추가된다. 유체입

자들은 운동이 상대적으로 자유로우므로 일반적으

로는 입자, 운동량, 에너지 전달을 가능하게 하기 

위한 열린 시스템을 구현할 수 있어야 한다. 또 

상대적으로 높은 수준의 변동(fluctuation)을 포함하

고 있어 견고한 맞춤(matching) 방법이 요구된다. 

마지막으로 입자 상호간의 상호작용의 거리가 일

반적으로 크므로 이에 대한 고려가 있어야 한다. 

다중스케일 알고리즘은 크게 직렬적인 방법과 

병렬적인 방법으로 구분할 수 있다.(4) 직렬적인 다

중스케일 알고리즘은 각 모델에 대해 순차적인 해

석을 수행한다. 모델의 해석 순서는 미시적 모델

에서 시작하여 거시적인 모델로 옮겨간다. 이때 

미시적인 모델에서 해석된 결과에서 얻어진 정보

를 바탕으로 거시모델 해석이 수행된다. 예를 들

어 양자역학 모델에서 화학결합에 대한 정보를 얻

어서 분자 역학(Molecular Mechanics) 모델을 해석

하고 여기서 나온 결과를 바탕으로 물성치를 구해

내어 연속체 역학의 문제를 해결하는 방식이다.  

병렬적인 다중스케일 알고리즘은 대상 문제에서 

각 스케일의 모델들이 독립적으로 계산될 수 없는 

경우에 적용된다. 즉, 각 스케일 모델들이 상대스
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케일의 결과를 적용하여야 해석이 가능하다. 복합

흐름체(complex fluid)나 크랙(crack) 등이 대표적인 

문제들이다. 이런 문제들을 해결하기 위한 방법론

들은 영역분해법(domain decomposition), 분해능연

결법(coupled-resolution method) 등으로 크게 구분할 

수 있다. 이 중에서 영역분해법은 문제를 각 특성

별 영역으로 구분하여 각각 해석하는 것이다. 각 

영역에서 해석이 동시에 또는 번갈아 이루어지며 

정해진 시간스텝의 해석이 끝나면 한 영역에서 다

른 영역으로 조건을 전달하고 다음 시간스텝으로

의 해석이 계속해서 이루어진다. 이 방법에서는 

필연적으로 두 스케일의 모델을 연결하는 맞춤 영

역(matching region)이 존재한다. 여기서의 강건한 

알고리즘 구축이 필수적이다. 

본 연구에서는 영역분해법을 대상으로 하여 경

계 영역에서의 모델 간 연결 알고리즘 개발에 집

중하고자 한다. 특히, 다상유동 문제에 있어 계면

의 안정적인 구현을 가능하게 하는 입자 시뮬레이

션 기술의 개발을 목표로 한다. 
 
2.2 경계 전달 알고리즘 구현 

유체 시스템에 대해 영역분해법이 적용되기 위

해서는 일반적으로 열린 시스템을 위한 알고리즘

이 요구된다. 각 해석 영역의 경계에서 물질과 운

동량, 에너지를 자유스럽게 교환할 수 있어야 한

다. 여기서는 두 가지 종류의 해석값의 흐름이 존

재한다. 즉, 입자(particle: P) 해석모델에서 연속체

(continuum: C) 해석모델로의 흐름(P�C)과 그 반대

의 흐름(C�P)이 그것들이다. 전자에 대한 알고리

즘에서 주된 문제는 제한 시간에서 얻어지는 입자 

시뮬레이션 결과의 요동을 연속체 모델에 어떻게 

안정적으로 적용하는가에 집중한다. 반면 연속체 

해석모델에서 입자 해석모델으로의 흐름은 여러 

기술적인 어려움을 동반하고 있다. 근본적으로는 

연속체 해석모델의 결과가 입자의 상태를 유일하

게 결정할 수 없다는 사실이 바탕에 깔려 있다. 

효과적인 알고리즘은 입자의 동적상태에 대한 요

동을 최소화하는 동시에 정해진 전달량을 엄밀하

게 구현할 수 있어야 하며 이것들이 입자 시뮬레

이션의 문제 크기를 심각하게 증가시키지 말아야 

한다. 이 연구에서는 두 가지의 기존 방법론에 주

목하여 이것들을 이상유체에 적용하기를 검토하였

다. 하나는 GCMD(grand canonical molecular 

dynamics)이고 다른 하나는 Flekkoy 등이 제안한 

유속경계조건(flux boundary condition)이다. 

Flekkoy 등이 제안한 유속 경계 조건은 입자 시

뮬레이션 경계에서 전달량의 엄밀한 적용을 가능

하게 하는 알고리즘이다.(5) 여기서 주어진 운동량

과 에너지 조건들의 적용을 주된 목표로 하고 물

질 교환은 그 조건에 의해 발생되는 동적 환경에 

의해 자동적으로 맞추어 진다. 거시모델에서 주어

진 조건은 입자 모델에 외력의 형태로만 적용된다. 

적용되는 힘은 평균힘과 변동힘으로 나뉜다.  

GCMD 는 분자동역학 시뮬레이션에서 큰바른틀

모듬(grand canonical ensemble)을 구현하는 것이

다.(6) 시뮬레이션의 한 영역이 저장소(reservoir)에 

해당하는 특성을 구현한다. 이것은 보통 그 부분 

영역의 화학포텐셜을 일정하게 만듦으로써 가능하

게 된다. 

GCMD 알고리즘은 전체적으로 안정적이고 엄밀

하게 큰 시스템과를 연결을 가능하게 하고 무엇보

다도 입자의 교환을 가능하게 하여 열린 시스템의 

시뮬레이션이 가능하다. 반면에 안정적인 정상 상

태를 유지하기 위해서는 입자의 생성 및 제거 횟

수가 충분히 설정되어야 하며 이는 곧 계산 비용

의 증가로 이어진다.  

다중스케일 입자 시뮬레이션을 위한 경계전달 

알고리즘을 적용한 연구들은 최근까지 많이 발표

되어 왔지만 대부분 단상 유동을 대상으로 개발된 

것들이다. 경계전달 알고리즘의 적용대상을 단상

(single phase)에서 다상(multi-phase)으로 발전시키기 

위해서는 계면에 대한 처리가 핵심적인 문제로 대

두된다. 즉, 입자 모델과 거시(연속체) 모델에서 

발생하는 고체/액체, 액체/기체, 고체/기체 등의 계

면들을 안정적으로 맞출 수 있어야 한다. 본 연구

는 계면에 대한 안정적인 맞춤을 가능하게 하는 

알고리즘 개발을 목표로 하였다. 

3. 방 법  

3.1 시뮬레이션 방법 일반 

본 연구의 시뮬레이션 결과는 모두 분자동역학 
시뮬레이션 기법을 이용하여 얻은 결과들이다.(6,7) 

이용한 시뮬레이션 기법들 중 일반적인 사항들을 
다음에 정리하였다. 다중스케일 시뮬레이션 기법

과 관련한 사항들은 다음 단락에 따로 정리하여 
기술한다. 본 연구에서 행한 모든 시뮬레이션의 
결과들은 모두 축소된 단위를 사용하여 정리되었

다. 이것은 이용한 해석코드가 축소단위에 근거하

여 개발되었을 뿐이 아니라 기법 개발이라는 본 
연구주제의 특성상 일반적인 시스템을 대상으로 
하려는 의도가 있다. 바탕이 된 축소단위들은

Table 1 에 정리하였다. 
  분자동역학적으로 모사한 대상은 고체, 액체, 기

체가 모두 포함된 다상 유체시스템이다. 액체와  
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Table 1 Reduced units used in simulation 

 
 

 
Fig. 1 Schematic of the model of atomic solid 

 
기체는 단원자 분자로 구성되어 있으며 다음과 같

은 분자 간 작용에너지에 바탕을 두고 모델링되었

다. 즉, 분자간 힘은 절단하고 이동한 레너드존스

(truncated and shifted Lennard-Jones: LJ) 포텐셜에 근

거하여 계산하였다. 
 

( ) ( )     if   

      0                      else
LJ LJ c cU r U r r r

U
− <

= 


      (1) 

12 6

( ) 4LJU r
r r

σ σ
ε
    = −    
     

          (2) 

이와 같은 정의에 따라 분자간에 서로 일정 범
위를 벗어나면 계산에 포함되지 않는다. 여기서 

cr = 6.5 를 사용하였다. 

이와 달리 고체는 FCC 격자를 이루는 원자들이 

하모니(harmonic) 포텐셜로 상호작용을 하도록 모

델링하였다. 고체 원자는 이웃하는 6 개의 원자들

과 하모니 스프링으로 상호작용을 한다. 여기서 

스프링 상수는 150.15, 가장 가까운 이웃과의 거리

는 1.18495 를 사용하였다. 이 값들은 기본적으로 

백금의 물성을 모사하도록 선택한 것이나 여기서 

개발된 다중스케일 모델은 이 특정 물질에만 적용

될 수 있는 것은 아니다. 또 고체모델은 등온 상

태를 유지시킬 수 있는 기법이 다음과 같이 적용

되어 있다. Figure 1 에서와 같이 고체는 “고정된 

입자”, “유령 입자”, 일반 “고체 입자” 등으로 구분

된다. “고정된 입자”는 전체 고체의 위치를 공간상

에 고정하는 역할을 하며 인접한 고체입자와 만 

포텐셜에 의해 상호작용한다. 유령 입자와 고체 

입자는 같은 LJ 포텐셜을 통해 유체 입자와 상호

작용한다. 유령 입자는 여기에 추가로 고체의 온

도를 일정하게 유지하는 역할을 한다.(6) 즉, 이 입

자에는 주변의 입자들에 의한 힘에 추가로 랑거방

(Langevin) 방정식에 바탕을 둔 소산힘과 무작위 

힘을 적용한다. 마지막으로, 고체 원자와 유체 원

자간의 LJ 포텐셜에 이용한 매개변수들 중에서 분

자 직경은 유체분자간의 것과 같은 값을 이용하였

다. 반면 고체/유체간 에너지는 고체 표면의 친수

성을 조절하기 위하여 여러 값을 사용하였다. 

분자들을 동역학적으로 기술하는 뉴톤 운동방정

식을 적분하기 위해 velocity-Verlet 알고리즘을 사

용하였다.(6,8) 그 기본적인 차분방정식의 형태는 다

음과 같다. 

21
( ) ( ) ( ) ( )

2
r t t r t v t t a t tδ δ δ+ = + +         (3) 

[ ]1
( ) ( ) ( ) ( )

2
v t t v t a t a t t tδ δ δ+ = + + +      (4) 

시간 스텝은 모든 시뮬레이션 경우에 있어 

0.0025tδ = 를 사용하였다.  
 

3.2 다중스케일 입자 시뮬레이션 방법 

본 연구에서 고안한 다상유동에 적용할 수 있는 

연결 알고리즘은 세 가지의   주된 기능을 수행한

다. 그 기능들은 각각 1) 맞춤 영역에서 기상과 

액상을 분리, 2) 미시 모델의 정보인 접촉각을 거

시 모델에 전달하기 위한 분리면의 제어, 3) 액상

에서 거시모델에 따라 주어진 온도와 입자 수를 

유지 등이다. 기능 1)은 맞춤영역이 존재하는 경우

에 있어 다상 유체시스템을 유지하기 위함이다. 

기능 2)는 미시모델에서 거시모델로의 정보전달

(P�C)과 관련된 사항이다. 마지막으로 기능 3)은 

거시모델의 조건을 미시모델에 적용하기 위한 사

항이다(C�P). 더 일반적인 알고리즘에서는 이외

에도 기체상과 고체상의 연결 알고리즘이 추가로 

필요하다. 이 상들에서의 연결은 액체 상에 비해 

비교적 단순하게 구현할 수 있고, 삼상 유체시스

템에서 기체상과 고체상은 많은 경우에 있어 대부

분 수동적인 역할만을 하므로 이 연구에서는 깊이 

다루지 않았다. 

맞춤 영역에서의 기상과 액상을 분리하고 인공

적인 벽을 설정하는 것은 두 가지 주된 이유 때문 

Physical properties Values 

Length 
Temperature 

Time 

σ 
ε/kB  

σ√(m/ ε) 
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Fig. 2 Schematic of the simulation domain for a 
complete wetting fluid system 

 

 
Fig. 3 Schematic of the operations of particle insertion 

and removal 
 
 
에 필요하다. 먼저 거시 모델에서 계면은 부피를 

가지지 않고 기상과 액상은 모두 균일하다. 이 거

시 모델에 분자모델을 맞추기 위해서는 균일한 내

부 상태와 영역이 없는 계면을 구현하는 것이 효

과적이다. 또 맞춤 영역에서 계면의 위치를 강건

하게 제어하지 않으면 시뮬레이션이 불안정해 지

기 쉽다. 기상과 액상의 분리는 서로 입자의 교환

이 이루어지지 않는 두 영역으로 나누고 두 영역 

사이에 벽을 설정하여 가능하게 하였다(Fig. 2). 이 

벽은 각 시간스텝에서 공간 상에 고정되어 있으며 

입자들과 포텐셜에 의해 상호작용한다. 또, 기상과 

액상의 입자들간 상호작용을 최소화하기 위해 z

축방향으로 일정한 두께(2)를 가지고 맞춤영역 내

에서만 존재한다. 이 벽의 위치와 각도는 거시모

델에 접촉각 조건을 제공하게 되며 한 시간스텝이 

끝나면 분자모델의 계면 위치에 따라 이동한다. 

이 벽이 기상과 접한 면에서는 단순 탄성 반사조

건(specular condition)이 적용된 벽이다. 즉, 벽에 입

사된 입자는 운동에너지를 잃지 않고 입사된 각도

로 반사된다. 반면 액상과 접한 면은 식 (1, 2)의 

포텐셜을 그대로 적용하였다.  이 경우에 있어 식 

(1,2)의 r은 벽면과 유체 a 입자 사이의 수직 거리

이다. 기상과 액상에 대한 벽의 상호작용을 각각 

다르게 적용하는 것은 불안정성을 감소시키기 위

함이다.  Figures 2, 3 에서 보는 바와 같이 액체를 

거시모델과 연결하는 영역은 아래서 설명할 알고

리즘 특성상 기상을 포함하여야 한다. 벽과 액체 

사이에 충분한 인력이 존재하지 않으면 액막이 표

면장력에 의해 벽에 고착되지 않고 떨어져 원구 

형태의 액적으로 유지된다. 벽에 의한 힘은 위치

에 상관없이 벽면의 수직 방향으로만 작용하게 된

다.  

다음으로 분리면의 제어와 관련한 사항들을 기

술한다. 삼상 유체시스템에서 접촉각은 물질 및 

고체 표면의 특성에 따라 결정된다. 그러므로 다

중스케일 모델에서는 분자 모델에서 결정되어 거

시 모델에 적용하여야 한다. 이에 따라 벽이 고체 

면과 이루는 각도와 위치는 분자모델 영역에서의 

결과에 따르도록 알고리즘을 꾸몄다. 초기 평형화 

기간에는 고체면에서 벽까지의 거리는 고정된다. 

이후에 벽은 측정한 계면의 위치를 바탕으로 이동

한다. 부분습윤(partial wetting)의 경우에는 각도도 

변동한다. 계면 위치의 측정은 맞춤영역과 액체 

막의 경계 면에서 액체 막 방향으로 떨어진 위치

가 10 과 20 사이에 형성된 액체/기체 계면을 대상

으로 추정하였다. 다섯 점에서 밀도를 측정하여 

액상과 기상의 밀도의 평균 값에 도달하는 위치를 

결정하고 이를 최소제곱 회귀분석을 통해 계면의 

위치를 계산하였다. 벽의 이동은 스텝당 최대 

0.0005 로 제한하였다. 

다음으로는 거시모델의 조건을 미시모델에 적용

하기 위한 사항을 기술한다. 일반적인 다중 스케

일 모델에서는 질량, 운동량, 에너지의 전달을 모

두 고려하여야 한다. 본 연구는 평형 상태의 시스

템만을 고려하여 질량 및 온도를 일정하게 유지하

는 알고리즘을 대상으로 하였다. 먼저 기체 상의 

경우는 거시모델의 온도와 밀도에 근거한 맥스웰

(Maxwell) 조건을 경계 면에 적용한다. 고체의 경

우는 공간 상에 고정되어 있으므로 에너지의 전달

만을 고려한다. 이것은 전 단락에 기술한 대로 

“유령입자” 모델을 적용하여 온도 조건을 적용한

다.  
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평형 상태의 액상에서는 맞춤 영역에 입자의 유

입 및 제거 기법만을 도입하는 것으로 원활한 맞

춤이 가능하다. 입자의 삽입과 제거는 초기 평형

과정이 끝난 후에 매 시간 스텝 초기에 수행하여 

맞춤 영역에서의 입자 숫자를 고정시키는 것을 목

표로 수행된다. 즉, 맞춤 영역의 입자수가 목표값 

보다 크면 입자가 제거되고 적으면 삽입된다. 여

기서 상분리 벽의 위치가 변화하는 경우에는 목표 

입자 숫자도 상응하여 변경한다. 삽입과 제거가 

이루어지는 영역에는 차이를 두었는데, 삽입영역

은 맞춤영역 전체인 반면에 제거 영역은 맞춤영역 

내에서 경계 면으로부터 시작하여 맞춤영역 부피

의 ⅓에 해당하는 부분이다(Fig. 3). 이런 제거 영

역의 설정은 맞춤영역 내의 액체 막의 안정성을 

위한 것이다. 입자의 제거는 간단하게 이루어 진

다. 그러나 입자의 삽입은 시뮬레이션의 안정성과 

에너지 평형을 위한 고려가 필요하다. 이를 위해

본 연구에서는 소위 공동큰바른틀모듬 분자동역학 

시뮬레이션 기법(cavity-based GCMD)을 적용하였

다.(6) 먼저 맞춤 영역을 정해진 크기의 공동(cavity) 

또는 격자들로 나눈다. 이 공동들의 중심이 새로

운 입자를 유입하는 후보 위치 군이 된다. 각 시

간스텝에서 각 공동이 입자로 채워져 있는지 여부

를 확인하여 후보 위치 군에서 제외할지를 정한다. 

다음으로 후보 군에서 무작위로 선택하여 입자 유

입 시에 발생하는 위치에너지를 계산한다. 이 에

너지가 정해진 값 이하일 때는 입자를 삽입하고 

그렇지 않을 때는 다른 후보를 선택하여 같은 과

정을 다시 수행한다. 공동에 바탕을 둔 후보 군을 

설정하는 것은 계산량을 줄이기 위한 목적으로 특

히 액체와 같이 입자가 밀집된 영역에 삽입 성공

빈도를 높이는데 효과적이다. 삽입 입자의 속도는 

정해진 온도에 상응하는 분포도를 갖는 가우스 분

포에서 추출한다. 반면 입자의 제거는 제거 영역 

내에서 무작위적으로 선택하여 이루어진다. 
 

4. 결과 및 고찰  

4.1 도입 

다음 두 단락에서는 완전 습윤(complete wetting) 

시스템과 부분 습윤(partial wetting) 시스템에 대한 

결과들을 각각 다룬다. 거시모델과 분자모델과의 

연결은 서로 경계조건을 상대방에게 부여함으로써 

이루어진다. 본 연구에서는 평형 상태의 연결만을 

다루므로, 두 시스템 모두에 있어 거시모델이 분

자모델에 부여하는 경계조건은 온도 및 거시모델 

과의 연결 위치이다. 이것은 곧 분자모델과 맞춤 

 
Fig. 4 A snapshot of the simulation for the complete 

wetting fluid system 

 

영역에서 온도와 입자 수를 일정하게 제한함을 의

미한다. 반대로 분자모델에서는 이 조건에 따라 

형성된 액체와 기체간의 경계 면의 위치 및 각도

를 경계조건으로 거시모델에 부여하게 된다. 원칙

적으로는, 이렇게 분자모델에서 주어진 접촉각의 

값에 따라 고체표면 위에 형성된 거시적 액체방울

의 평형 상태를 구현할 수 있다. 이 거시모델을 

얻는 방법은 이미 잘 정립되어 있다.(9) 거시모델의 

계산 결과가 분자모델로의 경계조건인 온도나 연

결 위치에 미치는 영향이 미미하여 연결알고리즘 

개발이 주 목적인 본 연구에서는 거시모델을 직접

적으로 계산하지는 않았다. 
 
4.2 완전 습윤 시스템 

이 단락에서는 완전습윤 되어 있는 고체 표면 위

의 액체 박막에 대해 다중스케일 연결 알고리즘을 

적용한 결과를 기술한다. Figure 4 는 평형화가 완료된 

상태의 시뮬레이션 스냅샷을 보여준다. 액막 의 양

쪽 경계에 거시 모델과의 맞춤 영역이 위치하고 있

고 두 영역 각각에 상분리 벽이 설정되어 있다. 완

전습윤 상태이므로 상분리 벽은 고체 면과 평행하게 

유지된 상태로 상하 이동만 이루어 진다. 대상 시스

템은 정적인 평형 상태의 액막이나 평형으로 도달하

는 과정에서 액막의 두께가 변화할 수 있으며 그에 

따른 맞춤 영역의 조절이 요구된다. 이것은 상분리 

벽의 높이 조절 및 입자 삽입 및 제거를 통한 맞춤 

영역 내 입자수의 고정으로 이루어진다. Figure 4 에서 

보여지는 것과 같이 이런 기법들이 성공적으로 작동

하여 세 개의 상, 즉, 기체, 액체, 고체들은 안정적으

로 형성되어 있다. 특히 액체 막은 양 끝은 기상으

로 바뀐다. 앞서 기술한 상분리 벽이 제 역할을 못

하거나 없는 경우라면 표면 장력에 의해 기상이 액

상으로 바뀌거나 또는 액체 방울 형태로 존재할 
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Fig. 5 A close view of the matching region in the 

simulation for the complete wetting fluid system 

 

 
Fig. 6 Cross-sectional density profiles of the complete 

wetting fluid system 

것이다. Figure 5 는 같은 결과에 대해 맞춤 영역

을 더 자세히 보여준다. 상분리 벽의 포텐셜은 

전 장에 기술한 대로 벽 면에 평행한 방향으로는 

힘을 발생시키지 않는다. 그러므로 액막의 계면

에서 발생하는 표면장력을 직접적으로 지탱하지 

않는다. 이것은 분리 벽에 의한 밀도분포의 인공

적인 왜곡을 최소화하기 위한 것이다. 반면에 맞

춤영역 내부에서 액상과 기상의 계면이 경사를 

갖는 사실이 보여주듯이 분리 벽은 영향은 아래

에 원자로 이루어 진 고체 벽에 비하여 미약하다. 

맞춤 영역 내에 기상이 존재하는 기술적인 이유

는 두 가지이다. 먼저 액체 영역에서 많은 입자

의 제거가 수행되면 액체 상 자체가 불안정해 질 

가능성이 많다. 또 입자 삽입의 수행 시에 대상 

영역이 액체 상인 경우는 계산 양이 급증한다. 

밀도 분포를 일정한 x 값에 따른 단면들에 대해 

측정하였다. Figure 6 에서 x=0 에서의 밀도 분포를 

보면 세 개의 상이 안정적으로 형성된 결과를 보

여준다. 이 상태는 x=12.4 의 위치까지 동일하게 

이어진다. 분자 시뮬레이션 영역(예로, x=0 경우)

과 맞춤영역 내부(예로, x=29.9 경우)와 비교해 보

면 맞춤영역에서는 상분리 벽으로 인해 벽 근처

의 액체 분포가 두드러지게 구조화되어 있는 것

을 볼 수 있다. 즉, 밀도 분포의 주기적인 피크

(peak)가 형성된다. 이런 경향은 실제 고체와 접

해있는 액체 막의 아래쪽 계면의 것과 비교하면 

약한 수준이다. 이런 특징은 맞춤 영역과 분자시

뮬레이션 영역의 경계(x=24.9)에서도 약해졌으나 

여전히 존재함을 확인할 수 있다. 반면 앞서 언

급했듯이 x=0 에서 x=12.4 에 이르는 영역에서 분

포의 특성은 분자시뮬레이션 영역의 내부 분포에 

안정적으로 수렴되어 있음을 보여주고 있다. 그

러므로, 거시적 모델의 조건과 분자시뮬레이션 

모델의 조건을 안정적으로 맞출 수 있음을 의미

한다. 하지만 맞춤 영역 밖에서도 특정 범위에서

는 맞춤영역 특성이 완전히 사라지지 않고 있는 

것은 유의할 부분으로 보인다. 
 

4.3 부분습윤 시스템 

부분습윤 시스템에 대한 맞춤 기법을 개발하기 

위해서는 상분리 벽의 각도 조절이 추가로 요구된

다. 한가지 유의할 점은 통상적으로 완전습윤 시

스템과는 달리 정확한 접촉각도(contact angle)를 미

리 알 수 없다. 일반적으로 시뮬레이션 초기 상태

에서부터 평형이 이루어질 때까지 수렴되면서 접

촉각도의 변화가 발생한다. 그러므로 이에 따른 

계면의 기울기를 연속적으로 측정하여 상분리 벽

의 각도에 반영해야 한다. 그러나 계면의 이완시

간 스케일(relaxation time scale) 보다 빠르게 계면의 

위치를 측정하면 분자의 위치 변위(fluctuation)가 

충분히 평균화되지 못하여 부드럽고 연속적인 계

면의 윤곽을 얻지 못한다. 이것은 곧 맞춤영역의 

불안정으로 이어진다. 이것을 막기 위해 부분습윤 

시스템에 대해서는 1) 기본 평형 단계, 2)접촉각도 

이완단계, 3)상분리 벽 이완단계 등의 단계들로 구

분하여 시뮬레이션을 수행하였다. 먼저 기본 평형 

단계는 초기 상태에서부터 세 개의 상을 안정적으

로 평형화시키는 것을 목적으로 한다. 여기서는 

분리 벽의 각도는 고체 면과 평행하게 고정시키고 

고체 면과의 거리만 조절한다. 또 유체와 고체 분

자간 위치에너지 값을 조절하여 (ε =0.4) 강한 혐

수성(hydrophobic) 상태로 유지한다. Figure 7 은 1

단계의 종료 후의 스냅샷을 보여준다. 초기조건으

로부터 10 만 스텝이 지난 후로 접촉 각도는 약 

90 도, 상분리 벽의 각도는 0 도로 유지된 상태  
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Fig. 7 A snapshot of the simulation of the partial wetting 

fluid system in the equilibration stage 

 
Fig. 8 A snapshot of the simulation of the partial wetting 

fluid system in the early stage of interfacial 
relaxation 

 
Fig. 9 A snapshot of the simulation of the partial wetting 

fluid system in the later stage of interfacial 
relaxation 

에서 평형이 이루어졌다. 2 단계로는 상분리 벽의 

각도를 유지한 상태에서 에너지 값(ε ) 을 목표로 

하는 물질 시스템의 것으로 맞춘다. 이에 따라 계

면은 이완 과정을 통해 변화하면 접촉 각도는 목 

 
Fig. 10 A snapshot of the simulation of the partial 

wetting fluid system in the stage of separating-
wall relaxation 

표 물질 시스템의 값으로 도달한다. Figure 8 는 1

단계 직후에 고체와 유체 간의 위치에너지 값을 

변화시키고(ε →0.8) 5 만 스텝이 지난 후의 스냅샷

이다. 접촉각의 위치에서는 분자 두께의 막이 형

성되고 있고 계면의 기울기가 뚜렷하게 완만해진 

것이 보인다. 그러나 아직 계면의 이완이 완료되

지 않은 시점으로 전체적으로 계면의 곡률이 안정

적으로 분포되어 있지 못하다. Figure 9 는 1 단계 

후에 5 만 스텝이 지난 후의 스냅샷이다. 전체적으

로 평형에 도달한 상태의 모습으로 계면의 곡률이 

연속적으로 분포되어 있음을 볼 수 있다. 마지막 

3 단계로는 전단계에서 측정한 계면의 기울기를 

바탕으로 상분리 벽의 각도가 변화한다. Figure 10

은 2 단계 완료 후에 40 만 스텝을 지난 후의 평형

상태를 보여준다. 완전습윤 시스템에서와는 달리 

벽의 각도가 변화하는 경우는 맞춤영역의 안정성

에 더 민감하게 영향을 미쳤다. 그래서 완전습윤 

시스템 시뮬레이션 경우에서 보다 더 작은 수준의 

한 스텝 최대 이동 값(0.0005×0.01)이 적용되었다. 

Figure 10 은 계면의 측정, 분리 벽의 회전, 입자의 

삽입 및 제거 기법 등이 모두 성공적으로 작동하

고 있음을 보여준다. 단, 벽의 회전을 포함하는 알

고리즘 적용에 있어 맞춤영역의 안정화 시간이 상

대적으로 크게 소모되는 것이 유의할 점으로 보인

다. 

5. 결 론  

본 연구에서는 입자를 기반으로 하고 다상 유동

에 적용할 수 있는 다중스케일 시뮬레이션 기술을 

개발하였다. 이를 위해 거시모델과 미시 입자 모
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델의 경계조건을 맞출 수 있는 경계전달 알고리즘

을 고안하였다. 계면이 포함된 경계의 전달 과정

에 대해 안정적인 맞춤이 이루어질 수 있는 기법

을 도입하였다. 개발된 기술을 이용하여 완전습윤 

시스템과 부분습윤 시스템을 대상으로 맞춤 과정

을 시뮬레이션하고 그 결과를 분석하였다. 이에 

대한 결론을 아래와 같이 정리하였다. 

(1) 본 연구에서 개발한 경계 전달 알고리즘을 

정적인 평형 상태의 삼상(three-phase) 유체시스템

에 적용한 결과 완전습윤 및 부분 습윤 시스템에

서 모두 안정된 맞춤 결과를 얻을 수 있었다.  

(2) 다른 종류의 스케일이 연결되는 맞춤영역이 

안정적으로 유지되기 위해서 세가지 기법을 동시

에 적용하였다. 먼저 입자 시뮬레이션에서 발생하

는 연속적인 상변화 영역을 분리하고 거시 조건에 

맞추기 위해 상분리 벽을 설정하였다. 맞춤영역 

내의 상태를 일정하게 유지하기 위해 정해진 입자 

수에 따라 입자의 삽입 및 제거가 가능하게 하였

다. 마지막으로 액체와 기체 사이의 계면의 위치

를 맞추기 위해 계면의 위치를 측정하고 이에 따

라 벽을 이동시키는 기법을 적용하였다. 이들을 

통해 입자 시뮬레이션 영역의 상태에 주는 영향을 

최소화하면서 거시 조건들을 맞추고 맞춤영역의 

항상성이 유지되는 결과를 확인하였다.  

(3) 부분습윤 시스템에 대해서는 추가적으로 접

촉각도의 이완 과정과 상분리 벽의 각도 조절이 

요구된다. 두 과정을 안정적으로 이루기 위해서 

기본 평형도달 과정, 계면 이완 과정, 분리 벽 이

완과정 등의 세 단계를 거쳐서 맞춤을 이루어 냈

다. 
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