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Abstract 

Frictional behavior of a single carbon nanotube(CNT) was investigated using molecular dynamics simulation. A 
single CNT aligned horizontally on silver or graphene substrate was modeled to evaluate its frictional behavior such 
as frictional force and rolling/sliding motion with respect to potential parameter and lattice structure of the substrate. 
As a result, it was found that friction and rolling was affected by adhesion between two surfaces and period of the 
rolling depended on lattice distance of the substrate. 

Key Words : Molecular dynamics simulation, Carbon nanotube, Friction. 
 

기호설명 
 

E = potential energy 
rij = interatomic distance between atom i and j 
VR = repulsive energy term 
VA = attractive energy term 
bij = bond-order term 
σ = equilibrium length 
ε = well depth or potential energy 

1. 서 론 

카본나노튜브(CNT)는 높은 인장강도, 탄성계수, 
전도성과 같은 우수한 기계, 전기적 특성으로 인

하여 다양한 분야에서 연구되어 왔다. 이와 같은 
특성을 바탕으로 나노베어링, 복합재, 윤활유의 첨

가물, 원자간력현미경(AFM), 모터의 브러시와 같

은 응용분야에서 CNT 의 활용에 대한 연구가 활

발히 진행되고 있다 [1-4]. 뿐만 아니라, 정보저장

분야에서도 CNT 의 이러한 특성을 활용하여 보다 
우수한 시스템을 개발하고자 하는 시도가 이루어

져 왔다. 기존의 실리콘 팁을 사용하는 탐침형 정

보저장 장치의 경우, 지속적인 데이터 쓰기 거동

은 팁 끝단의 마모를 일으켜 접촉면적을 증가시키

게 되고 이는 데이터 기록의 품질을 저하시키는 
주된 원인이 된다. 이러한 문제를 방지하고, 정보

저장 효율을 향상시키기 위하여 실리콘 팁 대신 
CNT 를 사용할 경우, 팁 마모가 발생하더라도 접

촉면적의 변화가 없으며 데이터 기록효율이 크게 
향상된다는 사실이 연구에 의하여 밝혀진 바 있다 
[5]. 또한, CNT 의 휘어짐, 상대운동과 전기적 접촉 
거동을 기반으로 하는 정보저장기기 역시 연구되

고 있다 [6]. 소스에 한쪽 끝단이 연결되어 공중에 
뜬 상태로 드레인과 접촉하지 않고 있던 CNT 의 
상태를 '0' 이라고 정의할 때, 소스와 게이트 사이

에 전압이 인가 되면, 전기장에 의하여 CNT 가 휘

어지게 되고 이 때, 휘어진 CNT 의 끝단이 드레인

과 전기접촉을 형성하게 되면서 '1'의 상태를 갖게 
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된다 [6, 7]. 이러한 CNT 의 휘어짐을 이용한 정보

저장기술 외에도 multi-wall CNT 의 미끄럼 운동을 
이용한 정보저장기기 역시 연구된 바 있다. multi-
wall CNT 의 내, 외부 튜브사이는 약한 Van der 
Waals 힘에 의하여 결합되어 있어, 매우 낮은 마

찰력을 갖는 다는 점에 기반하여, 양쪽 끝단이 열

린 multi-wall CNT 를 소스에 부착시키고 드레인의 
접점과 일정한 거리를 두도록 한 상태를 '0'이라고 
정의할 수 있으며, 게이트와 소스에 전압을 인가

하면 소스에 부착된 multi-wall CNT 의 외부 튜브

는 움직이지 않고 내부 튜브는 낮은 마찰력으로 
인하여 쉽게 미끄럼 운동을 하여 드레인의 접점과 
전기접촉을 형성하게 되는데, 이 때의 상태를 '1' 
이라고 정의할 수 있다 [6, 8]. 이처럼 정보저장기

기뿐만 아니라 다양한 응용분야에서의 CNT 의 활

용은 대체로 접촉, 미끄럼운동과 같은 트라이볼로

지적 거동과 밀접한 관계를 갖고 있음을 알 수 있

다. CNT 의 마찰 거동에 관한 연구는 AFM 을 활

용한 근본적인 것부터, CVD 로 성장된 CNT 다발

의 특성을 매크로/마이크로 스케일 에서 시험한 
것에 이르기 까지 다양하게 이루어져 왔다 [9-11]. 
그러나, 이와 같이 많은 트라이볼로지적 연구가 
수행되어 왔음에도 여전히 나노스케일 에서의 
CNT 의 마찰, 마모거동에 대한 이해가 부족한 실

정이며, 향후 CNT 가 활용될 수 있는 다양한 응용

분야와 해당분야에서 CNT 의 트라이볼로지적 거

동의 중요성을 고려할 때, 보다 근본적인 연구가 
수행될 필요가 있다. 따라서 본 연구에서는 CNT
의 마찰거동을 분자동역학 (MD) 시뮬레이션으로 
규명하고자 하였으며, CNT 와 마찰하는 상대소재 
및 포텐셜 함수의 제어를 통하여 다양한 변수가 
마찰거동에 미치는 영향을 알아보고자 하였다. 
 

2. 시뮬레이션 방법 

2.1 시뮬레이션 모델 
CNT 의 마찰거동을 알아보기 위하여 바닥면 위

에 수평으로 놓여진 chiral (10, 0)의 CNT 모델을 
Fig. 1 과 같이 생성하였다. CNT 를 수평방향으로 
움직이게 하기 위하여, 바닥면에서 CNT 반지름 
거리만큼 떨어져 공중에 떠 있는 원기둥 형태의 
탐침 역시 제작하였다. 이 때, 바닥면과 탐침은 강

체로 설정되었으며, CNT 의 길이는 약 12.7 nm, 바

닥면의 크기는 가로, 세로 각각 11.5 nm, 15 nm 로  

 
 

Fig. 1 Schematic of simulation model 
 

설정되었다. 바닥면의 소재는 은 (Ag)과 그래핀 
(C) 을 각각 적용하여 바닥면의 소재에 따른 영

향을 알아보고자 하였다. 해당 소재의 특성에 따

라 바닥면을 은으로 설정할 때의 격자구조는 면

심입방격자 (FCC)이며, 그래핀으로 설정할 때의 
격자구조는 육각결정 (hexagonal crystal) 구조이다. 
탐침의 경우, 은의 격자구조인 FCC 구조를 갖도

록 설정하였다. 
 

2.2 시뮬레이션 조건  
 
시뮬레이션 시스템의 온도는 300K 로 설정되었

고, 시뮬레이션 과정 도중에 온도를 일정하게 유

지하기 위하여 Nose-Hoover thermostat 을 적용하였

다. 탐침이 CNT 를 미는 속도는 26 m/s 로 설정하

였다. CNT 와 그래핀 바닥면을 시뮬레이션 하기 
위하여 Brenner 가 발표한 reactive empirical bond-
order (REBO) 포텐셜 함수를 적용하였다. REBO 함

수의 형태는 다음과 같다 [12]. 
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은으로 구성된 바닥면과 탐침의 경우에는 

Morse 포텐셜 함수가 적용되었으며, 바닥면과 
CNT, 탐침과 CNT 사이에는 Lennard-Jones (LJ) 포

텐셜 함수가 적용되었다. LJ 포텐셜 함수의 형태는 
다음과 같다. 
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은과 탄소원자에 대한 포텐셜 변수는 Kim 의 
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연구에서 적용한 값을 활용하였다 [13].  
한편, CNT 와 바닥면 사이의 응착력에 의한 효

과를 알아보기 위하여 임의로 LJ 포텐셜 함수에서 
쓰이는 포텐셜 에너지 변수 ε 값을 원래값의 0.2
배, 5 배로 다르게 설정하여 원래값을 사용했을 때

의 결과와 비교하고자 하였다.  
 

3. 시뮬레이션 결과 

3.1 응착력에 따른 마찰거동 
 
포텐셜 에너지 ε 값을 제어할 경우, CNT 와 바

닥면 사이의 응착력 변화에 의하여 평형상태에서 
CNT 가 갖는 형태가 달라지게 된다. 이러한 CNT
의 거동은 Fig. 2 에서 확인할 수 있으며, ε 이 원래

값일 경우에는 Fig. 2(a)와 같이 CNT 가 원형을 유

지하는 것에 비하여 ε 값을 5 배로 증가시킨 경우

에는 Fig. 2(b)와 같이 강한 응착력에 의하여 CNT
가 바닥면에 달라붙는 것과 같은 모습을 확인할 
수 있다. 응착력을 변화시켰을 때, CNT 의 마찰거

동을 알아보기 위하여 시뮬레이션 도중 CNT 를 
구성하는 특정 원자의 위치를 추적하였다. 특정 
원자의 수직 방향의 움직임을 추적함으로써 CNT
의 구름과 미끄럼 특성을 알 수 있으며, 그 결과

가 Fig. 3 에 나타나고 있다. Fig. 3(a)는 변수 ε 이 
원래의 값일 때 원자의 수 직방향 거동을 나타내

는 것으로, sin 곡선과 같이 주기적으로 변화하는 
것을 발견할 수 있는데, 이는 CNT 가 회전하면서 

 

 
 

Fig. 2 Behavior of CNT with respect to adhesion force 

 
 

Fig. 3 Vertical position of a certain atom during 
simulation when the ε was (a) as its original 
value and (b) 5 times lower. 

 
발생하는 현상이다. 그림에서 볼 수 있듯, 약 3 nm
마다 1 회전을 하는 것을 확인할 수 있었다. 반면, 
Fig. 3(b)는 변수 ε 이 5 배 감소되었을 때의 거동으

로서, Fig. 3(a)와 비교하여 1 회전당 주기가 5 nm 로 
확연히 증가한 것을 확인할 수 있다. 이는 구름운

동뿐만 아니라 미끄럼 거동을 동시에 하고있음을 
나타내는 결과로서, CNT 와 바닥면 사이의 응착력

이 CNT 의 마찰거동에 중요한 역할을 한다는 사

실을 알 수 있다. 변수 ε 의 값이 원래의 5 배로 
증가되었을 때는 구름운동의 주기가 Fig. 3(a)와 같

이 약 3 nm 정도로 나타나, 높은 응착력이 CNT 와 
바닥면 사이에 존재할 때는 CNT 가 미끄럼 운동 
없이 순수하게 구름운동으로만 거동하는 것을 확

인할 수 있었다. 변수 ε 이 각각 0.2, 1, 5 배일 때 
탐침이 CNT 를 미는 과정에서 발생되는 마찰력을 
측정한 결과, 각각 0.07, 0.3 1.54 nN 으로 나타났으

며 이는 포텐셜 에너지의 비율과 거의 일치하는 
결과로서 CNT 의 마찰력이 응착력에 비례한다는 
사실을 확인할 수 있었다.  
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3.2 바닥면 소재에 따른 마찰거동 
 
바닥면의 격자구조 및 소재특성이 마찰에 미치

는 영향을 알아보기 위하여 Fig. 4 에서 보이는 바

와 같이 바닥면을 은 격자구조에서 hexagonal 구

조인 그래핀으로 변경하였다. 바닥면을 그래핀으

로 바꿈에 따라서 CNT 와 바닥면 사이의 포텐셜 
변수 역시 변경되어야 한다. 그러나 본 연구에서

는 포텐셜 변수와 바닥면의 격자구조의 영향을 함

께 확인하기 위하여 두 가지의 포텐셜 변수를 적

용하여 시뮬레이션을 수행하였다. 첫째는 변경된 
바닥면에 따라 CNT 와 바닥면 사이의 포텐셜 에

너지를 탄소원자 사이의 고유 값을 적용하였으며, 
두번째로는 바닥면의 격자구조는 그래핀이지만, 
CNT 와 바닥면 사이의 포텐셜 에너지를 탄소원자

사이의 값이 아닌 인위적으로 은과 탄소원자 사이

의 변수를 적용하였다.  
첫번째, 탄소원자 사이의 포텐셜 에너지 값이 

적용되었을 때, CNT 를 구성하는 특정원자의 움직

임을 추적한 결과가 Fig. 5 와 같이 나타남을 확인

할 수 있었다. Fig. 5(a)는 특정 원자의 수평방향으

로의 움직임을 나타내는 것으로서 탐침의 움직임

에 따라 약간의 진동과 함께 선형적으로 거동하고 
있는 것을 나타낸다. Fig. 5(b)는 특정 원자의 수직

방향으로의 움직임을 나타내는 것으로서, 앞서 sin 
곡선을 나타내던 것과 달리 상하로 빠르게 진동 
하는 것을 확인할 수 있었다. 다시 말해서, 바닥면

이 그래핀인 경우, 구름운동을 전혀 하지 않고 오

로지 미끄럼 운동만으로 마찰거동을 하고 있음을 
알 수 있었다. 

 

 
 

Fig. 4 Model with graphene substrate 

한편, 바닥면의 격자구조는 그래핀으로 설정하

되 포텐셜 변수를 탄소원자 사이의 값이 아닌 은

과 탄소원자 사이의 값을 적용하였을 때의 마찰거

동을 알아 본 결과 Fig. 6 과 같은 현상을 발견할 
수 있었다. Fig. 6(a)는 CNT 위의 임의의 원자가 수

평방향으로 거동하는 것을 나타낸 것으로서 Fig. 
5(a)와 다르게 주기적인 변곡점을 갖는 것을 확인

할 수 있으며, Fig. 6(b)는 해당 원자의 수직방향으

로의 움직임을 나타내는 것으로서 sin 곡선의 형

태를 갖는 것을 알 수 있다. 앞서 언급한 바와 같

이 이러한 sin 곡선의 형태는 CNT 의 구름거동을 
나타내는 것으로서 바닥면의 격자구조가 동일하더 
라도 포텐셜 변수에 따라 구름, 미끄럼 거동의 양

상이 크게 달라질 수 있다는 사실을 확인할 수 있

었다. 이러한 마찰거동의 차이는 포텐셜 변수 중

에서 포텐셜 에너지 ε 값이 크게 차이나기 때문으

로 판단된다. 
 

 
 

Fig. 5 Movement of a certain atom on CNT along 
(a) horizontal and (b) vertical direction when 
potential energy ε was for the interaction 
between carbon atoms 



김현준, 김대은  
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탄소원자 사이의 포텐셜 에너지 값이 은과 탄소원

자 사이의 포텐셜 에너지 값보다 현저히 작기 때

문에 낮은 응착력의 효과로 인하여 CNT 가 구름

운동을 하지 않고 미끄럼 운동으로만 앞으로 나아

가는 현상이 Fig. 5 에서 보는 것과 같이 나타난 
것이다. 이러한 거동의 원인은 두 가지 경우에서 
획득되는 마찰력을 비교함으로써 역시 파악할 수 
있다. 탄소원자 사이의 포텐셜 변수가 적용되었을 
때와 은과 탄소원자 사이의 포텐셜 변수가 적용되

었을 때의 마찰력은 각각 0.07 과 0.6 nN 으로 탄

소원자 사이의 포텐셜 변수를 사용하였을 때의 응

착력이 매우 낮기 때문에 마찰력 역시 현저하게 
작게 나타났음을 확인할 수 있었다. 

한편, Fig. 3(a)와 Fig. 6(b)를 비교해보면 1 회전에 
필요한 주기가 약 3 nm 와 2.5 nm 로 각기 다르게 
나타난다는 사실을 확인할 수 있다. 두 그래프는 
동일하게 은과 탄소원자 사이의 포텐셜 변수를 적

용하였을 때, 바닥면의 격자구조가 서로 다를 때 
나타나는 결과로서 회전주기는 두 소재 사이의 응

착력이 아니라 격자구조에 의하여 결정된다는 사실을 

 
 

Fig. 6 Movement of a certain atom on CNT along 
(a) horizontal and (b) vertical direction when 
potential energy ε was for the interaction 
between carbon and silver atoms 

 
 

Fig. 7 Schematic of lattice structure of (a) 
graphene and (b) silver 

 
확인할 수 있었다. 회전주기와 격자구조의 상관관

계는 Fig. 7 의 개략도를 통하여 설명할 수 있다. 
그래핀의 경우 이동방향을 따라 가장 가까운 원자

사이의 거리가 0.244 nm 인 것에 비하여 은의 경

우 이동방향을 따라 가장 가까운 원자 사이의 거

리가 0.288 nm 로 나타난다. 이 값은 각각의 소재

가 적용되었을 때 나타나는 회전주기인 2.5 nm 와 
3.0 nm 의 약 1/10 의 길이이다. 회전운동을 하는 
CNT 의 chiral 값이 (10,0) 인 것을 고려하면 CNT
가 1 회전 하는 동안 CNT 의 lattice 의 반복이 10
회 나타난다는 것을 알 수 있고, 각각의 lattice 의 
진행은 바닥면 원자의 격자간 거리에 의해 결정된

다고 판단할 수 있다. 따라서, 바닥면의 격자거리

와 CNT chiral 값인 10 의 곱이 회전주기로 나타났

음을 추론할 수 있다. 
 

4. 결론 

본 연구에서는 포텐셜 변수와 표면의 격자구조

가 CNT 의 마찰거동에 미치는 영향을 파악하기 

위한 분자동역학 시뮬레이션을 수행하였다. 포텐

셜 에너지를 각기 다르게 조정하여 표면의 응착력

이 CNT 의 구름 및 미끄럼 거동에 미치는 영향을 

규명하고자 하였고, 바닥면의 격자구조를 각기 다

르게 설정하고 포텐셜 변수 역시 다르게 설정하였

을 때의 거동을 관찰하여 격자구조와 포텐셜 변수

가 어떠한 영향을 갖는지 확인하였다. 그 결과 다

음과 같은 결론을 도출할 수 있었다. 

 

1. CNT 와 표면사이의 마찰력은 포텐셜 에너

지, 즉 표면의 응착력에 정확하게 비례한다. 
2. 응착력이 지나치게 낮은 경우 구름운동뿐만 
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아니라 미끄럼 운동이 동시에 일어나 CNT

의 회전주기가 길어지거나 구름운동이 일어

나지 않게 되어 오로지 미끄럼 운동만으로 

이동한다. 

3. 동일한 포텐셜 변수가 적용되더라도 바닥면

의 격자구조에 의하여 회전주기가 변화하며 

이는 이동방향으로의 이웃원자간 거리에 비

례하여 나타나는 결과이다. 
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