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연속체 이론을 기반으로 한 나노 허니콤 구조물의 탄성 거동 예측

The Prediction of Elastic Behavior of the Nano-Sized Honeycombs Based

on the Continuum Theory
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요  지

나노 크기의 허니콤 구조물은 거시적 크기의 허니콤 구조물에 비해 보다 높은 부피 대비 표면적 비율을 구현하여 전기

적, 화학적인 촉매로써 기능성을 극대화할 수 있다. 나노 크기의 구조물은 거시적 크기의 구조물과 다른 기계적 거동양상

을 보이며 이는 표면효과에 기인한다. 이러한 표면효과는 원자 수준 전산모사(atomistic simulation)를 통해 규명할 수 있으

나 나노 허니콤 구조물의 거동을 예측하는 것은 현실적으로 과도한 전산자원 및 계산시간으로 인해 불가능한 실정이다. 본 

연구에서는 표면응력 탄성모델을 적용한 브리징방법을 균질화기법과 연계하여 나노 크기의 허니콤 구조물의 기계적 거동

을 효율적으로 예측하였다. 

핵심용어 : 표면효과, 나노 허니콤 구조물, 균질화, 차원 축소, 멀티스케일 해석

Abstract

The nano-size hoenycomb structures have the higher ratio of the surface to the volume than macro-size honeycomb structures, 

and they can maximize the functionality of the electrical and chemical catalyst. The mechanical behaviors of the nano-sized 

structures are different from ones of the macro-size structure, and it is caused by the surface effect. This surface effect can be 

investigated by the atomistic simulation; however, the prediction of mechanical behaviors of the nano-sized honeycombs are 

practically impossible due to excessive computational resources and computation time. In this paper, by combining the bridging 

method considering the surface stress elasticity model with homogenization method, the mechanical behaviors of the nano-sized 

honeycombs are predicted efficiently.

Keywords : surface effect, nano honeycomb structure, homogenization, dimensional reduction, multiscale 

analysis
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1. 서    론

공정기술의 발전은 나노 크기의 구조물의 제작을 실현케 

하였으며 소형화에 따른 기능성을 극대화할 수 있어 다양한 

분야에 응용될 수 있다. 기존의 허니콤 구조물은 중량대비 

고강도를 구현할 수 있어 구조물의 경량화가 요구되는 곳에 

널리 사용되고 있는 반면에 나노 크기의 허니콤 구조물은 부

피 대비 표면적을 극대화할 수 있어 전기적, 화학적 촉매로

써의 높은 활용 가치를 지니고 있다. 이러한 이유로 다양한 

공정기법을 통해 나노 크기의 허니콤 구조물이 제작되고 있

다(Honda 등, 2001; Lillo 등, 2009). 따라서 나노 크기

의 허니콤 구조물의 역학적인 성능을 예측하고 더 나아가 최

적 설계를 위한 해석기법이 절실히 필요하게 되었다.

일반적으로 나노 구조물이 거시적 크기의 구조물과 다른 

물성을 보이는 것으로 밝혀졌으며, 이러한 현상을 규명하기 

위한 많은 연구가 이루어졌다(Streitz 등 1994; Miller 등, 

2000; Dingreville 등, 2005). 구조물의 표면은 원자 결합 

상태가 내부와 다르기 때문에 거시적 수준에서와는 달리 나
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노 수준에 이르게 되면 구조물의 거동에 큰 영향을 미치게 

되는데 이를 표면효과라고 한다. 따라서 나노 구조물의 거동

을 정확하게 예측하기 위해서는 표면효과를 고려해야 하며 

원자수준 전산모사(atomistic simulation)가 필수적으로 요

구된다. 그러나 원자수준 전산모사는 대용량의 전산자원과 

과도한 계산시간으로 인하여 해석 가능한 구조물의 크기가 

제한적이다. 이를 극복하고자 연속체 이론에 기반한 해석기

법의 개발이 필요하게 되었으며, 나노 크기의 박막에 대해 

Gurtin과 Murdoch(1975)이 제안한 표면응력 탄성모델을 

적용한 브리징 해석기법이 제시되었다(Cho 등, 2009). 표

면응력 탄성모델은 기존의 다양한 연속체 이론을 쉽게 접목

할 수 있다는 장점을 가지고 있으며, 본 연구에서는 균질화

기법을 통해 나노 크기의 허니콤 구조물의 기계적 특성을 예

측하였다.

단위 셀에 대한 등가의 강성을 산출하여 계산 효율성을 증

대하는 것을 목적으로 하는 균질화기법은 크게 해석적 접근

법과 수치적 접근법으로 분류된다. 셀구조의 거동에 대한 해

석해를 구하기 위한 많은 연구들이 진행되어 왔지만(Gibson 

등, 1982; Hohe 등, 1999; Kim 등, 2000), 유도 과정에

서 도입된 가정으로 다소 부정확한 결과를 초래하게 되며 복

잡한 형상에 적용하기 어려운 한계를 지니고 있다. 이에 반

해 수치적 균질화기법은 유한요소법을 이용하여 보다 정확한 

결과를 예측할 수 있다(Guedes 등, 1990; Hollister 등, 

1992). 

본 연구에서는 일차적으로 분자동역학 전산모사(Molecular 

Dynamic Simulations)을 통해 표면효과를 예측하였으며 

Kirchhoff 판 이론에 근거한 균질화기법(Lewiński, 1991a; 

1991b; Buannic 등, 2003)에 표면응력 탄성모델을 결합하여 

나노 크기의 3차원 허니콤 구조물을 등가의 2차원 판 구조물로 

대체하는 브리징기법을 제안하였다. 수치 예제에서는 단결정 재

료의 나노 크기 허니콤 구조물에 대해 표면효과를 고려하여 균질

화된 강성값을 표면효과를 고려하지 않은 강성값과 비교·분석하

였다.

2. 표면효과를 고려한 연속체 모델

Gurtin(1975) 등이 제안한 표면에서의 구성방정식은 다

음과 같다. 


±    

± 
±  (1)
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여기서, 는 표면 잔류응력, 와 는 두 개의 라메상수

(Lamé constants)이다. 박막 구조물에 표면효과를 고려하

여 구성방정식을 표현하면 다음과 같다.
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식 (2)~(4)에서 는 평판의 두께, 는 변위이며, 

에서 3개의 매개변수는 재료에 대한 고유의 물성치에 해당하

며 분자동역학 전산모사 결과를 통해 도출할 수 있다.

그러나 Gurtin 등이 제안한 구성방정식은 물질을 등방성

으로 가정했기 때문에 물질이 이방성일 경우에는 위와 같은 

방법을 적용할 수 없다. 따라서 이방성일 경우는 다음과 같

은 식을 통해 표면응력 탄성모델을 구성할 수 있다.
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식 (6)에서 는 분자동역학적 해석(Molecular Dynamic 

simulation)을 통해 얻어진 강성 행렬이며, 식 (7)에서 

는 거시적 크기에서의 강성 행렬이다. 

3. 균질화

균질화기법은 주기성을 가지는 복합재에 대한 등가의물성

을 예측하여 복잡한 형상을 가지는 구조물의 해석시에 수월
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한 모델링 작업 및 계산의 효율성을 증대시키는 이득을 취할 

수 있게 한다. 점근적 해석기법의 수치적 균질화방법은 표면

응력 탄성모델과 연계하여 나노 크기의 허니콤 구조물의 역

학적 거동을 효율적으로 예측할 수 있다.

3.1 Asymptotic expansion 기법

그림 1 주기성을 가지는 구조와 단위 셀

균질화를 위해 그림 1에서와 같이 단위 셀은 평면방향에 

대해 주기성을 만족하도록 선정한다. 여기서, 주기성을 가지

는 구조물의 전체 길이 과 선정된 단위셀의 길이 의 비율

을   으로 가정하고, 이 비율 이 단위셀의 높이 와 

모델 전체 길이 의 비율과 같다고 가정한다. 즉,   

≈의 관계로부터 하나의 무차원화된 작은 매개변수 를 

도입하여 식 (4)에서와 같이 거시적 관점에서의 좌표 를 

미시적 관점에서의 좌표 로 변환하게 된다.

   (8)

변위를 매개변수 에 대한 항으로 전개하고, 이를 변위-변

형률 관계식과 구성방정식에 대입함으로써 변형율과 응력 역

시 매개변수 에 대해 점진적으로 전개하면, 식 (9)와 같은 

식을 얻을 수 있다.
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3.2 차원 축소를 통한 균질화

식 (9)에서 전개된 각 항을 평형방정식과 구성방정식, 변

위-변형율 관계식에 대입하게 되면 식 (10)과 같은 재귀적 

형태의 지배방정식을 얻게 되며, 면내 방향에 대한 주기 경

계 조건과 윗면과 아랫면에 대해 하중자유경계 조건을 부여

하게 된다. 본 연구에서는 변위에 대한 2차항까지의 해를 고

려하였다.
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 항과  항은 미분방정식으로부터 해석적으로 구할 수 

있으며 변위에 대한 1차항은 고전 판이론에서의 변위장과 일

치하게 된다. 변위에 대한 2차항은 다음과 같이 강체 변위 

부분과 워핑(warping) 변위로 구분된다.

  (11)

변위에 대한 2차항에서 워핑해 는 해석적으로 구할 수 

없게 되어, 식 (10)에서 평형 방정식에 대해 가상일의 원리

를 적용하여 수치적 방법을 통해 얻을 수 있다.

   (12)

식 (9)를 식 (12)에 대입한 후 식 (13)와 같이 Kirchhoff 

- Love 판 가정을 도입하여 3차원 구조를 등가의 2차원 판으

로 차원을 축소하게 된다.








  (13)

변분 를 이산화한 후 유한요소 정식화를 거쳐 워핑해를 

찾을 수 있으며, 최종적으로 합력과 변형률에 대한 구성방정

식을 통해 균질화된 강성 행렬을 얻을 수 있다.





  

〈〉 〈〉〈〉〈〉



 (14)





〈〉 〈〉〈〉〈〉






여기서,  는 미분을 의미하며, 표기된 연산자〈∙〉는 다

음과 같이 정의된다.
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그림 2 하니콤 단위셀(단위: nm)

그림 3 허니콤 구조의 표면 방향

그림 4 표면효과가 적용된 허니콤 단위셀

〈∙〉 
 


∙ (15)

여기서,  는 단위 셀의 중심면에서 정의된 면적을 의미한다.

식 (14)에서 와 는 거시적 스케일에서 정위된 단

위 변형률과 단위 곡률을 의미하며, 
와 는 응력 및 

굽힘 모멘트가 작용할 때 단위 변형률과 단위 곡률을 만족시

키기 위한 주기 변위를 나타내며 식 (14)은 다음과 같이 간

략하게 표현할 수 있다.





  

 

 



 (16)

여기서, 위첨자 ‘’는 균질화된 항을 의미한다.

4. 수치 예제

4.1 표면 방향에 따른 표면효과의 적용

나노 크기 허니콤 구조의 균질화를 위한 단위셀의 크기는 

그림 2와 같다. 

수치 예제에서의 허니콤 단위셀의 크기는 가로  nm, 

세로 120nm, 높이 600nm이며, 허니콤 한 변의 길이는 

40nm이다. 본 연구에서는 허니콤 벽의 두께()를 변화시키며 

표면효과에 의한 강성의 변화를 예측했다. 재료는 단결정 구리

로, 벌크의 물성은 탄성계수 65.7GPa, 푸아송비 0.419, 전

단계수 73GPa이다. 3차원 20절점 육면체 요소를 사용했으며, 

총 요소 수는 8640, 총 자유도는 131,847이며, MATLAB을 

통해 유한요소 모델을 구현하였다.

리소그라피(lithography) 기법을 이용하여 제작되는 나노 

허니콤의 경우 각 벽면은 다른 격자 배열을 갖게 되며 정육

각형 형태의 셀의 경우 그림 3에서와 같이 두 가지 형태의 

격자 배열을 가지게 된다. 즉, 단결정 구리는 이방성이므로, 

표면의 원자 방향에 따라 적용되는 표면효과에 의한 강성행

렬의 값이 달라지게 된다. 표면응력 탄성모델은 유한요소 해

석시 두께가 없는 멤브레인 요소로 취급되며 따라서 두 가지 

형태의 표면응력 탄성모델을 그림 4에서와 같이 벌크 부분에 

추가하게 된다.

분자동역학 해석은 오픈 소스 코드 LAMMPS(Plimpton 

등, 2008)을 통해 이루어졌으며 얇은 박막 형태의 구조물에 

대해 인장 및 비틀림 해석을 수행한 후 식 (5)을 이용하여 유

추하였다. 박막의 크기는 대략 가로·세로 40nm이고 두께는 

5nm 이다. Mishin 등(2001)이 제안한 EAM(Embedded 

atom method) potential을 사용하였으며, 온도 300K에서 

NPT ensemble 조건하에 100ps 동안의 안정화(relaxation 

procedure)을 거쳤다. 표면응력 탄성모델을 얻기 위한 인장 

및 비틀림 해석에서 NVT ensemble 조건 하에 일정한 변형율

( 1×10
-4
)을 50ps 간격으로 부과하였다. 이 때 그림 2에서 

경사진 벽면은 표면에 대해 격자 배열 방향이 30° 또는 60°이

므로 초기에 이와 가장 유사한 [10 17 0] 또는 [17 10 0] 형

태로 원자를 배열하였으며, 그 외 벽면에 대한 표면응력 탄성

모델을 구성하기 위해 [1 0 0] 형태로 원자를 배열하였다. 원

자들간의 평형 상태를 회복하도록 충분한 안정화 과정(relaxa-



이용희․정준호․조맹효

한국전산구조공학회 논문집 제24권 제4호(2011.8) 417

(10-11N·m)    

Without Surface 4.76 4.55 4.92 0.114

Surface 5.11 4.45 4.56 0.586

정규화 1.07 0.98 0.93 5.131

표 2 나노 허니콤 구조의 굽힘 강성(벽 두께: 4nm)

(kN/m)    

Without Surface 1.58 1.52 1.64 0.037

Surface 1.70 1.46 1.52 0.195

정규화 1.07 0.98 0.93 5.18

표 1 나노 허니콤 구조의 인장 강성(벽 두께: 4nm)

그림 5 허니콤 단위셀의 와핑 변위
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그림 6 나노 허니콤 구조의 벽 두께 변화에 따른

정규화된 인장 강성

tion procedure)를 거친 후에 각각에 대해 인장 및 비틀림 해

석으로부터 얻어진 표면응력 탄성모델은 식 (17)과 (18)에 표

기하였으며 각기 다른색으로 구분하였다.


 





  
  
  




 (17)


 





  
  
  




 (18)

4.2 벽 두께 변화에 다른 강성 변화

와핑 변위를 통해 3차원 구조물에서 발생하는 변형을 보

다 명확히 관찰할 수 있으며 거시적 스케일에서 정의된 단위 

변형률 와 단위 곡률 에 따른 와핑 변위를 그림 5에 

도시하였다.

여기서, 각각의 와핑 변위는 주기 경계 조건이 부과된 단위

셀에서 얻어졌으며, 각 변위를 최대 변위로 정규화하여 최대

값과 최소값을 표시하였다.

벽 두께가 4nm 일 때 정육각형 형태의 셀에 대한 균질화

를 통해 예측한 인장 강성 및 굽힘 강성은 표 1과 2에 정리

하였다. 표면효과를 고려한 결과 나노 수준의 벽 두께를 가

지는 허니콤 구조물의 인장 강성 및 굽힘 강성은 표면효과를 

고려하지 않은 결과와 많은 차이를 보이고 있으며, 특히 

와 의 증가폭이 매우 두드러지게 나타나고 있음을 확인

할 수 있다. 이는 
 의 경우 탄성계수를 감소시키고 전단

계수를 증가시키는 반면, 
 는 탄성계수 및 전단계수 모

두를 증가시키기 때문이다. 따라서 표면효과는 전단 강성 및 

비틀림, 굽힘 강성의 큰 변화를 초래하게 한다. 

두께에 변화 따른 표면효과의 영향을 살펴보기 위해 표면

효과가 있는 나노 허니콤 구조의 물성을 표면효과가 고려되

지 않은 경우의 물성으로 나누어 정규화하여 그림 6과 7에 

도시하였다. 

그림 6과 7에서 보듯이 나노 허니콤 구조의 벽 두께가 얇

아짐에 따라 표면효과에 의한 강성 변화 폭이 커짐을 확인할 

수 있다.
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그림 7 나노 허니콤 구조의 벽 두께 변화에 따른

정규화된 굽힘강성

5. 결    론

본 연구에서는 표면효과를 고려한 유한요소기법을 통해 나

노 크기 허니콤 구조의 탄성 거동을 예측하였다. 일차적으로 

분자동역학 해석을 거쳐 표면응력 탄성모델을 유추한 이후 3

차원 구조물을 등가의 2차원 구조물로 대체하는 균질화기법

에 적용하여 나노 구조물에서 나타나는 크기에 따른 강성 변

화를 예측할 수 있었다. 원자수준 전사모사 해석방법의 한계

를 극복할 수 있는 효율적인 해석방법의 제안을 통해 주기성

을 가지는 나노 구조물의 역학적 거동을 살펴볼 수 있었으며 

파라메트릭 스터디를 통해 나노 크기의 허니콤 구조 설계에 

반영할 수 있다.
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