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탄성 보 모델을 이용한 탄소나노튜 의 압축거동해석

Analysis of Single-Walled Carbon Nanotube under Compression

using Elastic Beam Model
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요  지

탄소나노튜 는 기계  성질이 매우 뛰어나기 때문에 앞으로 많이 이용될 수 있는 신소재이지만 작은 크기와 특별한 성

질 때문에 해석에 어려움이 있으며, 분자 동역학이나 범함수 이론을 이용한 자시뮬 이션은 계산이 어렵고 시간이 오래 

걸리는 단 이 있다. 이러한 단 을 극복하기 하여 원자 사이에 작용하는 힘을 구조 부재로 치환하는 방법을 사용할 수 

있다. 본 연구에서는 0.1nm 길이의 탄성 보를 사용하여 나노튜 를 구성하는 원자 사이의 힘을 묘사하고 선형 압축거동을 

해석하 다. 선형 거동은 기존의 다른 방법을 사용한 결과와 잘 일치하 으며, 보 요소의 특성이 하게 정해질 경우 비

선형 거동의 연구에도 이용될 수 있을 것이다.

핵심용어 : 단층 탄소나노튜 , 탄성 보 모델, 선형 압축거동

Abstract

The mechanical properties of Carbon nanotube is superior such that it can be used in many areas of engineering field in the 

future, though the analysis of the mechanical behavior of nanotube is expensive due to its small size and uniqueness when the 

molecular dynamics or a generalized function theory is applied. To overcome these disadvantages, the force field between Carbon 

atoms can be substituted by structural members. In this study, main forces between atoms in Carbon nanotube are described by 0.1 

nanometer length circular beams and linear behaviors under compression are investigated. The linear behavior is in good agreement 

with results by other methods. This method can be used in nonlinear analysis of nanotube when the beam elements are properly 

configured.

Keywords : single-walled Carbon nanotube, elastic beam model, linear compressive behavior
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1. 서    론

신소재는 새로운 형식과 크기의 구조물을 가능하게 하기 때

문에 인류가 공학을 발 시킨 이후 신소재의 개발은 계속되어 

왔다. 최근에는 재료의 나노구조단 까지 조 을 하여 새로운 

소재를 만들어내고 있으며, 이들  많은 심을 받는 재료 

 하나가 탄소나노튜 (Carbon Nanotube)이다. 탄소나노

튜 는 6각형 벌집모양의 고리로 연결된 탄소들이 얇은 막을 

형성하고 이 막이 롱 모양으로 합쳐진 지름 1 나노미터 크

기의 미세한 분자로 Iijima(1991)에 의해 최 로 발견되었

다. 막이 합쳐지는 각도에 따라 암체어(arm chair) 형과 지

그재그(zigzag) 형의 두 가지 형태로 만들어지며 인장 강도가 

강철의 일백배 이상 강하고 유연성이 뛰어나다. 속이 비어서 

가볍고 롱의 지름에 따라 기가 통하기도 하고 안통하기도 

하며 열 도율이 높다. 기, 자공학 쪽으로도 여러 가지 

활용 용도가 있으나, 여기서 주목하는 것은 그 기계  특성이

다. 뛰어난 인장강도를 가지고 있기 때문에 이미 탄소나노튜

를 이용한 Zylon 섬유(Kumar, 2004)가 생산되고 있으며 

한 보고서에 의하면 일반 인 탄소섬유의 수요는 토목, 산업

계 에서만 2002년 6580톤에서 2005년 9600톤으로 진
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그림 1 흑연의 격자구조 

인 증가를 보이고 있다. 

탄소나노튜 의 역학  거동을 측할 수 있는 해석기법은 

여러 가지가 있다. 먼  그 나노크기의 효과 때문에 일반

으로는 생각할 수 없는 특이한 물리 인 특성을 보이기 때문

에 원자 벨에서의 모델링이 필요하다. 이러한 모델링 기법

으로는 고 인 분자동역학(Molecular Dynamics)이나 

도함수이론(Density Function Theory)이 있으며 기본 으

로 분자나 원자의 움직임과 계있는 모든 문제는 이 방법으

로 해석할 수 있다(Iijima 등, 1996; Sanchez-Portal 등, 

1999). 그러나 엄청난 양의 계산 때문에 무 비싸며, 때문

에 매우 작은 수의 원자나 분자의 경우에만 실효성이 있는 

단 이 있다.  다른 해석 기법은 연속체역학(Continuum 

Mechanics)에 기반을 둔 근법으로 고 인 연속체역학

을 이용하여 탄소나노튜 의 거동을 해석하려는 시도가 있었

다(Tersoff, 1992). 즉, 탄소나노튜 를 탄성 연속체로 가

정하여 그 거동을 해석하 다. 한 둥근 원기둥 모양으로부

터 연속체 쉘 모델을 고안하여 나노튜 의 좌굴을 해석한 

도 있다(Ru, 2000a; 2000b). 그러나 이 방법은 재료의 나

노특성을  표 할 수 없는 한계가 있다. 이러한 문제  

때문에 나노구조 자체를 구조역학을 이용하여 모델링하는 연

구들이 등장하 다(Ferrari 등, 1997; Li & Chou, 2003). 

이 방법은 기존의 고 역학을 이용하면서도 나노스 일 효과

를 고려할 수 있는 장 이 있는 방법으로, 이미 일반 인 격

자(lattice) 구조 재료에 한 연구가 많이 이루어져 있다. 

Ferrari 등(1997)은 탄성체에 한 멀티스 일 해석방법을 

‘Doublet Mechanics’라 명명하고 정리하 으며, 박재균

(2005)은 이 이론을 소성 역으로 확장하여 일반 인  소

성이론을 유도하 다. 본 연구에서는 기본 으로 같은 방법을 

이용하여 탄소나노튜 의 거동을 히 묘사할 수 있는 모델

을 고안하고 이 모델을 써서 여러 환경에서 나타나는 나노튜

의 거동을 비교  정 하게 측하는 것을 목표로 하 다. 

2. 탄소나노튜 의 모델링

나노튜 는 탄소로 만들어진 얇은 종이 같은 흑연(graphite) 

막 구조를 말아서 원통형으로 이은 모양의 구조체이다. 탄소 

원자 6개가 정육각형 모양의 셀(cell)을 이루며, 이 셀이 수

평 방향과 60도 방향으로 연결되면서 체 나노튜 를 구성

한다. 그림 1은 나노튜 에서 기본 격자 벡터 , 을 사용

하여 각 셀을 정의하는 방법을 나타낸다. 즉, (0,0)을 첫 셀

을 나타내는 좌표로 이용하면 (9,9), (12,12), (19,19) 등

은 각각 두 방향으로 10번째, 13번째, 20번째 치의 셀 좌

표를 나타내며, 이를 이용하여 나노튜 의 크기를 정의할 수 

있다. T(9.9)는 양 방향으로 10개의 셀로 이루어진 암체어 

형 나노튜 를 의미한다(White 등, 1993). 

T(9,9), T(12,12), T(19,19)는 각각 0.625nm, 0.832 

nm, 1.316nm의 반지름을 가지고 있다(Cornwell 등, 1997). 

외력을 받지 않는 상태에서의 탄소원자 사이의 거리는 략 

0.15nm이며, 힘을 받으면 그 거리가 약간 변하게 된다. 

탄소끼리의 합 에 지를 묘사하는 함수의 하나인 Tersoff- 

Brenner potential은 나노튜 의 구조를 잘 묘사하며 분자동역

학 계산에 요한 역할을 하고 있다(Tersoff, 1989; Brenner, 

1990).
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여기서, 는 체 결합 에 지, 는 시스템의 원자를 나

타내고 인덱스이고, 는 원자 결합의 길이, 는  결

합과  결합의 사이 각이다. 인덱스가 하나인 기호 값들

(     )은 원자의 종류에 따라 고유하게 결정된다. 

의 포텐셜 함수를 이용하여 뉴튼의 운동방정식을 수치 으
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그림 3 탄소나노튜  원자 사이의 힘 

(a) armchair (b) zigzag type

그림 2 탄소나노튜

로 계산함으로써 원자들의 동역학을 계산하는 방법을 사용할 

수 있다.

특정한 실험에 의존하는 패러미터 조정이 필요하지 않은 

이론은 인 인 모델에 의한 계산보다 정확한, 원칙 으로 

일정한 결과를  수 있을 것이다. 이러한 이론으로 수행한 계

산을 제일원리(first-principles) 계산이라고 하며, ab initio 

계산이라고도 부른다(윤 귀, 2009). 도함수이론은 자

구조계산을 수행하기 한 제일원리 이론으로서, 어떤 시스

템이  도(absolute zero temperature)에 있을 때 

가지는 가장 낮은 상태의 에 지를 구하는 방법을 컴퓨터를 

이용해 쉽게 구 할 수 있게 해 다. 이러한 계산 과정에서 

자 구조가 계산된다. 

본 연구에서 검증을 하여 사용한 방법은 Vienna ab 

initio 시뮬 이션 패키지와 이 안에 포함된 가상 포텐셜이다

(Kresse & Furthmuller, 1996a; 1996b). 교환 상  포텐셜

(exchange correlation potential)을 묘사하기 하여 

generalized gradient approximation(GGA)와 local density 

approximation (LDA)를 사용하 다(Perdew 등, 1996). 

3. 보 요소를 이용한 모델 

구조역학을 이용한 모델링은 그 나노구조의 모양이 일반

인 구조요소와 많이 닮았다는 에서 착안되었다(Ferrari 

등, 1997; Li & Chou, 2003)

그림 2에서 보는 바와 같이 벌집 모양의 탄소 격자 막이 

동그랗게  모양으로 연결될 때의 각도에 따라 암체어 형 

는 지그재그 형의 나노튜 가 생성된다. 이 때 탄소 원자

와 원자 사이의 연결은 여러 가지 스 링의 탄성계수를 이용

한 비선형 포텐셜 에 지로 나타낼 수 있다. 한 가지 로 

분자동역학에서 나오는 COMPASS forcefield(양승화 등, 

2007)가 있으며 식 (2)와 같다. 
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식 (2)에 나타나는 체 12개의 항 에서 1~3항은 각

각 결합길이, 굽힘, 비틀림에 의한 포텐셜이고, 4항은 평면을 

벗어난(out-of-plane) 비틂의 향을 고려한 항이다. 5~10

항은 결합, 굽힘, 비틀림 같의 상호작용으로 인한 에 지를 

묘사하고 11~12항은 비결합 에 지를 묘사하는 항으로 정

기력을 묘사하는 Coulomb 포텐셜과 반데르발스 결합력을 

나타내는 L-J 포텐셜이다(그림 3). 본 연구에서는 이러한 

복합 인 에 지를 단순하게 표 하기 하여 보 요소를 사

용한다. 즉, 그림에서 보는 바와 같이 탄소 원자는 보와 보 

사이의 에 해당하고, 원자끼리의 결합력이 보로 묘사된

다. 이 결합력으로 인해 발생하는 길이방향 변형에 한 

항력, 휨에 한 항력, 그리고 비틀림에 한 항력을 

부 보의 항력으로 체시킨다. 

먼  의 비선형 포텐셜 에 지에서 상호작용과 3차 항 이
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상, 그리고 반데르발스 힘을 무시한 에 지 함수를 생각하자: 

    (3)

 식의 항들은 차례로 인장변형에 한 에 지(stretching)

  

 

  


 

, (4)

결합 휨 에 지(bending)

  



  




, (5)

이면 비틂 에 지(dihedral angle torsion)

  

  , (6)

평면을 벗어난 비틂 에 지(out of plane torsion)

  



  




, (7)

를 나타낸다. 

이제 일반 인 보의 탄성 에 지를 생각하자: 

  (8)

 식에서 체 탄성 에 지는 인장력에 의한 에 지 

  








 





 




, (9)

순수 휨 에 지

  











  




, (10)

순수 비틂 에 지 

  







 
 



 

 




, (11)

순수 단 에 지

  









 (12)

의 합으로 볼 수 있다.  식에서 는 Young 탄성계수, 

는 단면의 면 , 은 보의 길이, 는 단면 이차 모멘트, 

는 단 탄성 계수, 은 단면에 작용하는 수직력, 은 휨 

모멘트, 는 비틂 모멘트, 는 단력이다. 

식 (3)와 식 (8)을 비교하여 양쪽의 에 지를 같다고 가

정하면 다음의 계를 유추할 수 있다.
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즉, 원자끼리의 인장 탄성계수 , 휨 탄성계수 , 비틀

림 탄성계수 의 값을 알면 구조물의 강성행렬을 계산하는 

모든 정보를 얻게 된다. 이 문제에서의 강성행렬 는 다음

과 같다:
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이것으로 단층 나노튜 의 거동을 묘사하는 강성 행렬이 
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그림 4 지그재그 형(14,0) 탄소나노튜

그림 5 (5,5) 탄소나노튜 (단  0.1nm)

그림 6 (14,0) 탄소나노튜

그림 7 (17,0) 탄소나노튜  

완성 된다. 

나노튜 의 거동을 연구하기 해서는 먼  각 나노수 의 

물성에 해당하는 구조역학에서의 상수를 계산해야 한다. 탄

소 나노튜 는 탄소가 연결되어 얇은 막 형태를 구성하고, 

그 막이 동그랗게 말려서 원통형으로 연결된 것으로 볼 수 

있다. 따라서 이것을 이용하여 Young 탄성계수를 계산할 수 

있다. 즉, 나노튜 를 길이 방향으로 당길 때 발생하는 응력

(stress)과 변형률(strain)을 이용하여 계산한다. 

 




(18)

여기서, 는 튜 의 한쪽 단에 작용하는 힘 체,  

×는 막의 폭과 두께를 곱한 단면 , 는 기 길이, 그

리고 는 길이의 증분이다.  469,  63,  20을 

용하면 ≈1.02TPa의 값이 나온다(Wang 등, 2004). 

이 때 튜 의 두께는 0.34nm를 사용하 다. 그러나  계산

에서 흑연 막의 두께를 명확하게 정의하는 것이 어렵다는 문

제가 있다. 따라서 본 연구에서는 일반 인 Young 탄성계수 

신에 외력을 나노튜 의 원주 길이로 나  후 그 값을 변

형률로 나  계수 ()를 나노튜 의 물성으로 계산

하 다(Cornwell & Wille, 1997). 

4. 탄소나노튜 의 압축거동

이 연구에서 보 요소를 이용한 모델이 나노튜 의 거동을 

히 묘사하는 것을 검증하기 하여 나노튜 의 양단에 

압축력을 가하고 그 압축거동을 계산하 다. 상 나노튜

는 단층 형으로 그 표 모델은 그림 4와 같다. 

이 나노튜 의 양단에 일정 크기의 압축 수직력을 가하고, 

보 이론을 포함한 해석 방법으로 그 거동을 묘사하고 그 결

과를 비교하여 그 유효성을 검증한다. 

4.1 도함수이론에 의한 해석

가장 기 가 되는 도함수이론에 의한 해석을 수행하 다. 

해석 상은 암체어 형(5,5), 지그재그 형(14,0)과 (17,0)이

고 그림 4에서 빨간색 띠 부분(격자구조 1층)의 원자 층에 한 

압축력을 가하고 그 길이 변화  에 지 변화를 찰하 다.

(5,5)형의 경우 탄소 사이의 평균 거리는 최  에 지 상태

에서 0.143nm이고, 압축 상태에서 0.141nm까지 짧아졌다. 

최  에 지 상태에서 격자구조 1층의 길이는  0.4928nm
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그림 8 변  - 나노튜 에 장된 탄성 에 지 
그림 9 원자 하나 당 탄성에 지 - 변형률 계

그림 10 F/C vs 변형률 그래 (Cornwell & Wille, 1997) 

이다. 

(14,0)형의 경우 탄소 사이의 평균 거리는 최  에 지 

상태에서 0.1425nm이고, 압축 상태에서 0.1417nm까지 짧

아졌다. 최  에 지 상태에서 격자구조 1층의 길이는  

0.42736nm이다. 

(17,0)형의 경우 탄소 사이의 평균 거리는 최  에 지 

상태에서 0.14266nm이고, 압축 상태에서 0.14131nm까지 

짧아졌다. 최  에 지 상태에서 격자구조 1층의 길이는 

 0.42751nm이다. 

의 자료들을 이용하여 일정 변 에서의 에 지 벨을 

계산할 수 있다. (14,0) 나노튜 의 경우 격자구조 1층의 

에 지 함수는 다음과 같다(그림 8):

   (19)

변형률이 0.04 일 때의 변 는 =0.04=0.04×0.42736 

nm=0.0171nm이며, 격자구조 1층에 장되는 탄성 에 지는 

식 (19) 로부터 84.98×0.1712=2.4849()의 값을 얻

는다. 따라서 격자구조 1층에 14×4=56개의 원자가 있는 것

을 고려하면 원자 하나당의 탄성 에 지는 2.4849/56= 

0.044373을 얻는다. 

4.2 분자동역학에 의한 해석과의 비교

4.1 에서 계산한 문제에 한 분자동역학  해석은 

Cornwell & Wille(1997)의 결과를 비교하 다. 이 논문에

서는 고 인 분자동역학을 사용하여 탄소나노튜 의 원자

당 포텐셜에 지를 계산하 으며, 그 결과는 도함수이론에 

의한 결과인 그림 9와 일치한다. 

이 논문에서의  다른 결과는 다음의 식으로 나타난다:

× (20)

이 식에서 나노튜  반지름 의 단 는 이며, 값을 크

게 변화시키지 않는다. 여기서 는 나노튜 가 받는 힘()

을 나노튜 의 원주()로 나 고 이것을 응력 신 이용하

여 변형률과의 그래 를 그렸을 때의 기울기이다(그림 10). 

나노튜 에서 응력 보다 가 의미있는 이유는 나노튜 의 

두께를 산정하기가 쉽지 않기 때문이다. 이 그래 에서의 기

울기는 일반 인 Young 탄성계수 와 다르게 의 단

를 가진다.

4.3 구조역학(탄성보 모델)을 이용한 해석

ABAQUS의 보 요소(beam element)는 3차원 공간에서의 

1차원 선요소이다. 이 요소의 변형은 곡률의 변화(curvature 

change), 길이의 변화(axial stretch), 그리고 비틀림
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그림 11 공간상의 임 요소에 작용하는 힘과 모멘트

그림 12 나노튜 의 유한요소 모델(하  ) 그림 13 Z 방향 변  contour(nm) 

(torsion)으로 이루어져 있다. 특별한 경우에 단 변형과

(Timoshenko beam) 뒴비틂(warping)을 묘사할 수 있는 보 

요소를 이용할 수 있다. 보 요소의 장 은 기하학 으로 단순하

고 자유도가 은 것인데 이는 동시에 단 이기도 하다. 이러한 

보의 단 을 보완하기 한 임 요소가 있다. 이 요소는 철골 

구조 등에 효과 으로 사용할 수 있는 것으로 두 개의 으로 

이루어져 있으며 기에는 직선이고 세장비가 큰 요소이다. 요

소의 양 끝단에서 축력, 휨 모멘트, 그리고 토크에 항한다. 소

변형과 변형(small strain) 모델을 모두 가지고 있으며 양단

에서의 소성힌지(plastic hinge)도 모델링할 수 있다. 그러나 

본 연구의 특성상 소성 변형의 가능성을 배제해야 하므로 완  

탄성인 경우만 고려하 다. 

Euler-Bernoulli 보 이론을 따르는 임 요소는 수평 

방향 변 에 하여 4차 보간 함수를 사용한다. 소성 힌지를 

모델링할 수 있으나 본 문제의 가정으로부터 소성 변형을 배

제하 다. 보의 양 끝단과 앙에서 힘과 모멘트, 축 방향 탄

성 변형률, 곡률에 한 결과 값을 얻을 수 있다. 그림 11에

서 보는 바와 같이 이 요소에서 정의되는 힘은 부 15개

로, 각 단에서의 한 개의 축력(), 두 개의 단력(), 

두 개의 휨 모멘트(), 한 개의 비틂 모멘트(), 그리

고 앙 에서의 두 개의 단력과() 하나의 축력()

으로 이루어져있다. 이 요소는 미소변형(small strain, 

small deformation) 문제와 변형(small strain, large 

deformation)을 해석할 수 있으나 변형률 자체가 큰 문제

(finite strain)에는 용할 수 없는 단 이 있다. 

본 연구에서는 에 소개한 임 요소를 사용하여 나노튜

의 압축 거동을 재 하는 것을 목표로 하 다. 4860개의 노

드(원자)를 사용하여 구성한 나노튜  모델은 그림 12와 같다. 

이 나노튜 는 지그재그 형(11,0)을 묘사한 것으로 외력을 받

기 의 평형 상태에서 지름 1nm, 길이 20.24766nm이다. 

기존의 연구에서 밝 진 탄소나노튜 의 물성(Li & Chou,

2003)은 469kcal/mol
-1 ,  63kcal/mol

-1 
rad

-1
, 

 20kcal/mol-1rad-1이다. 이 에서 가장 요한 물성인 

과 를 일치시키기 하여 

, 


 를 이용하

다. 먼  원형 보의 단면   , 심을 지나는 1축에

한 단면 2차 모멘트  


을  식들에 입하면 




 , 


 . (21a)

이제 두 번째 식을 첫 번째 식으로 나 면, 

  


=4×63/469=0.537313, 

0.733017=0.0733nm.

따라서 보요소의 단면 은  0.01688nm2이고, 식 

(21a)에서  ×
  ×0.15/0.01688=4.1677 

×105kcal/mol-1nm-3이다. 이 값을 다시 환산하면,

=4.1677×105×0.0433641×1.602×10-19×1027= 

2.8952×1012J/m3, 는 2.8952×10-6N/nm2이다.

쁘와송 비  0.19를 가정하고  값들을 만족시키는 

임 요소 하나의 크기와 물성을 다음과 같이 결정하 다. 

     (21b)
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하

(node 당)

끝단 변

(nm)

변형률

(strain)

원주

(nm)

기울기 K

(N/m)

-1.0×10-10N 3.485×10-2 1.721×10-3  3.141592  221.9

-2.0×10-10N 6.970×10-2 3.442×10-3  3.141592  221.9

-2.0×10-10N 10.455×10-2 5.163×10-3  3.141592  221.9

-4.0×10-10N 1.394×10-1 6.885×10-3  3.141592  221.9

표 1 하 에 따른 변 와 기울기

나노튜  모델의 강성을 계산하기 하여 자유단의 12개 

노드 각각에 일정한 압축력(1,2,3,4×10-10N)을 재하하고 그 

변 를 찰하 다. 네 하 에 하여 그 변   변형률을 

계산하고 기울기 를 계산하 다(표 1). 계산결과 기울기는 

221.9N/m를 얻었으며, 이 값을 식 (20)과 비교하면

(5에 하여 216.875N/m), 이는 모델링의 차이

와 원자 간의 거리 오차(1.42 vs 1.5) 등을 고려할 때 

의미있는 결과라 할 수 있다. 

4. 결    론 

Doublet Mechanics(Ferrari 등, 1997)의 이론을 확장

하여 나노튜 의 구조를 원자와 원자 사이의 힘을 나타내는 

보 요소로 모델링하고, 이 모델을 이용하여 단층 나노튜 의 

압축 변형을 재 하 다. 이 해석이 물리학에서 주로 이용하

는 도함수이론 해석과 공학에서 주로 이용하는 분자동역학 

해석의 결과와 잘 일치함을 보 다. 따라서 탄소나노튜 의 

선형 변형 거동을 매우 효율 으로 해석할 수 있다. 한 다

른 종류의 원자들에 해서도 원자 사이의 힘이 정의되면 같

은 방법을 써서 모델을 구성할 수 있다. 

이 모델이 더욱 정확하게 실재 상을 설명하기 해서는 선

형 거동 뿐만 아니라 비선형 변형 상을 잘 설명할 수 있어

야 하며, 따라서 보 요소의 물성을 비선형 역으로 확장하고 

기하 비선형 이론을 사용할 필요가 있다. 한 다층 나노튜 의 

해석을 하여 반데르발스 힘에 한 추가 고려가 필요하다. 
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