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1. 서론

지난수십년동안고분해능투과전자현미경 (High Re

solution Transimission Electron Microscopy, HRTEM)은

재료의나노스케일에서분석함에있어서가장중요한

분석기법이었다. 전통적으로 HRTEM은고분해능이미

지분석, 회절패턴분석, 화학적조성분석으로재료의

계면및고상에서의나노단위의분석을가능케함으로

서재료개발에큰공헌을하 다. 본격적인나노과학기

술의발전과함께기존의 HRTEM으로는불가능한분석

한계를극복하기위한새로운세대의전자현미경이최

근수년동안개발되었으며현재의나노과학기술에크게

이바지를하고있다. 수차보정된주사투과전자현미경

(Scanning Transmission Electron Microscopy, STEM)이

그주요한새로운세대의분석장비라고할수있으며최

근수년동안원자단위로재료를분석함에있어서가장

강력한장비로대두되면서개개원자의원자배열, 저원

자가원자검출그리고심지어점결함배열을분석까지

가능하게하 다. 

2000년대전후로급속도로발전한 IT 기술은재료공

학발전에서큰역할을하게된다. 1940년대에이론적으

로제시되었던전자현미경의구면수차보정기술은전산

기술의발달과더불어 2000년대에이르러서실현이되

었고, 나아가병렬계산시스템이보편화이되어수백개

의원자모델로제일원리계산을수행할수있게되었다.

전자현미경기술은원자를직접적으로분석할수있는가

장확실한방법중하나이며, 원자배열의물리적의미를

해석하기위해서는제일원리계산과의융합은재료공학

의연구기법에새로운트렌드가되어가고있다. 본지에

서는STEM을이용한원자이미징 (Z-contrast) 기술을소

개하며, 소재해석에적용함으로서소재개발에시너지

효과를발휘하고있는몇몇예들을들어보이고자한다.

2. 본론

2.1. STEM 이미징
STEM 이미지의가장기본적인형태는shadow imaging

(point-projection imaging)으로불리는것으로, Fig. 1에

서보는바와같이샘플주위에서집속빔의 cross-over가

발생할때생기는시료의 contrast이다. 집속빔의 cross-

over가시료의앞에서발생하게되면 over-focus의형태

로확대가되고시료의뒤에서발생하게되면under-focus

의형태로축소한다. 샘플표면에서매우가깝게 cross-

over가발생하는 in-focus 상태에서는 infinite magnifica-

tion 역이발생하게되고 Fig. 1에서는구면수차에의

해위의세가지가모두함께 Ronchigram에서보이는

것을 알 수 있다. Ronchigram 또는 Ronchi-fringe라는

것은집속빔이결정성또는방향성을가지는시료에입

사될 때, 렌즈의 수차에 의해서 distortion이 발생하는

shadow 이미지를말하는것이며이를이용하면렌즈의

수차를측정할수있다.
1)
따라서STEM에서는 three order

의구면수차에의해이미지정보가크게왜곡이되고분
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해능을결정짖는요소가된다. Fig. 1에서와같이구면

수차가존재하는경우, cross-over가시료의아래쪽에존

재하는경우에 Ronchigram 이미지의중앙부분의축소

가되어나타나며, 빔의진행축에서큰각도로입사되는

전자빔은시료의앞에서 cross-over가일어나며이때는

확대가 일어난다. 특정한 전자빔은 시료의 한점에서

cross-over가일어나게되는데, 이때의배율은무한대(infi-

nite)라고할수있다. 이를 3차원적으로고려하게되면

Fig. 1의 Ronchigram에서와같이환형태의 상이나타

나며하나의빔의반경이 infinite radial magnification에

의해나타나고다른반경이 infinite circumferential mag-

nification에의해나타난다. 즉, Ronchigram의환형태를

집속렌즈와대물렌즈의 astigmatism을주어진 defocus에

서제어하여등방적으로만들고, 넓고균일한형태의컨

트라스트를가지는 infinite magnification 역을만듦으

로서렌즈의수차를효과적으로조절할수가있다. 따라

서Ronchigram은집속빔을사용하는 STEM에서전자광

학을제어하고 alignment할수있는매우유용한도구가

된다. 

일반적으로 bright field TEM 이미징에서 wave func-

tion은다음과같이표시가된다.

여기서 q(x)는얇은시료에서의 transmission function

이고, t(x)는 spread function이다. TEM 이미지에서렌즈

의 수차를 결정짓는 요소는 spread function으로, 위의

식에서 convolution integral로표시한바와같이 q(x)를

delta function으로, 가정할 때, spread function은 delta

function의 broadening을유발하게된다. 실제기록되는

빔의 intensity는 파동함수의 제곱이 된다. 이 때, lens

transfer function, T(u) (u는 angular variable로

임)을함께고려하고, term을

Q(u)로표시하게되면이미지의 intensity는다음과같이

표시할수있다. 

D(u)는 detector function으로서 TEM bright field에서

‘Principle of Reciprocity’를적용한것과같다. TEM에

서와같이detector funtion을delta function으로가정한다

면, STEM의이미지는TEM과같은형태인, 

으로 나타낼 수 있다. 따라서 Ronchigram에 기준한

STEM의이미징은실제 TEM 이미징과유사한형태로

나타내며, 이때 detector의구조와형상에따라서 STEM

상을선택적으로 상화할수있다. bright field나최

Fig. 1. 구면수차를가지는 경우의 Shadow (point-projection) 이미지의 모식도.

(1)

(2)

(3)
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근에소개가된 annular bright field와같은 STEM 이미

징은 TEM 이미지와같이 term에의해서나

타내어집속빔의형태와시료내에서의 atomic scattering

에의한 coherency scattering을고려하게된다. 반면에,

annular dark field의경우에는 q(x)에서의각원자위치

에서 coherency를매우약하게간주하여 D(u)를 1로보

게될때, dark field STEM 이미지의 intensity는

로나타낼수있게된다. 따라서단순하게집속빔의정보

를원자위치에 convolution하는형태의 incoherent 이미

지가 dark field STEM 이미지에서나타나게된다. 이러

한 incoherent STEM 이미지는시료에서의 x 위치에서

의원자의산란강도에의존하여소위원자번호에따라

서 intensity가달라지는Z-contrast 상이얻어진다. 

STEM에서의 incoherent 이미지는전자의 elastic scat-

tering과 inelastic scattering에의해모두 향을받게되

며, elastic scattering은 Rutherford scattering과 유사한

형태로 향을미치는반면에 inelastic scattering은재료

의결정구조, 원자의고유특성에따라서원자번호에따

라 linear한형태로의존성을보여주지않는다. 따라서

STEM의 Z-contrast 이미지에서의 elastic scattering과

inelastic scattering에대한부분을구별은 EELS를이용

하여 inelastic scattering의기여도를확인함으로서가능

하다. 전자의 scattering은또한결정성과도연관이있는

데비정질막에분포된금속입자를 STEM으로관찰한

결과금속입자에서뿐만아니고비정질막이결정화된국

부 역에서도유사한강도의 contrast가관찰이된다.
2)

이러한 Z-contrast의방해요소는 high angle annular dark

field (HAADF) STEM 이미징에의해피할수있다. 고각

에서의전자산란은 thermal diffuse scattering (TDS)에의

해발생하게되므로atomic vibration에의한 inelastic scat-

tering에의존도성을부각시킬수있다. 따라서 Fig. 2에

서볼수있듯이, elastic scattering에의한전자산란은산

란각도에따라서급격하게감소하는반면에TDS에의한

inelastic scattering은더큰산란각도에서도발생하게되

어, 70 mrad 이상의 inner angle을가지는 annular dark

field STEM 이미지는 incoherent하고 inelastic scattering

되는전자에의한 Z-contrast 이미지가된다.
3,4)

STEM에

서는산란되는전자에대한정보를검출하는분석기술

이므로, detector의두께, inner angle, outer angle, detec-

tor 내에서의위치등과같은 detector의 geometry에의

해다양한정보를검출할수있다. 

실제 STEM 이미징은 dynamic diffraction effect에

향을받게된다. 실제로시료의두께에따라서 coherent

multiple scattering이발생하며금 (Au)의경우 100 keV

의가속전압에서 2 nm의두께에서산란빔은투과빔과

같은강도를보여주게된다. Dynamic diffraction term을

고려하기위해서는 multislice법, Bloch wave법등을이

용하여 입사빔이 일정 두께에서 산란되어 나올 때의

amplitude의합을고려하고이를또다른입사빔에고려

하는 iterative 시뮬레이션이 필요하다. Annular dark

field의이미지의경우에는각원자가발생시키는 inelas-

tic scattering에의한 TDS를계산하고 intensity를유도

함으로서가능하며 dynamic scattering을고려한 multi-

ple TDS scattering을고려한시뮬레이션도가능하다.
5)
하

지만, 실제 HAADF STEM 이미지에서의 detector는

first order Laue zone (FOLZ)를포함하게되며따라서이

에 coherency 향에대한고려가필요하다. 

Fig. 2. SrTiO3에서 Sr, Ti, O의 elastic scattering과 TDS에 의
한 inelastic scattering의 산란 기여도.

(4)
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2.2. STEM의 분해능
앞서설명한바와같이 STEM에서의분해능은전자

probe의사이즈와직결되어있다. 구면수차 (Cs)가존재

하는경우에는전자파의경로차이에의해 cross-over가

발생되는위치가달라지며이로인해서 probe는디스크

의형태로형성되어분해능의저하가발생한다. 구면수

차의 향을억제하기위해다음그림과같이조리개를

사용하여경로차이를최소화하는것이필요하다. 구면수

차에따른 probe의분해능은다음의 (1)식과같이표현이

된다. 전자빔의경로차이를최소한으로줄이기위해서

는조리개의크기를줄이는것이바람직하다. 

그러나조리개의크기가작아지게되면조리개에의한

전자파의회절수차의 향이발생하게되며 (2)식으로

표현할수있다.

회절수차에따른 향은구면수차와는반대로조리

개크기가작을수록 probe 분해능에악 향을미치게되

며Fig. 3과같이최적화된probe의조건은구면수차와회

절수차의 향이최소화되는조리개크기에서결정이

된다. 

최적화된조리개의크기는전자파의위상차가최소화

되는 Scherzer defocus의조건에서결정이되며이때최

적의조리개크기는, 

로유도되고, 이때최적의 probe의분해능은, 

이된다. Cs = 0.5 mm인 200 kV의 STEM의경우에

서는최적의 probe 분해능은 0.13 nm이며최적의조리

개크기는11.9 mrad이된다. 따라서조리개크기가큰경

우에서는구면수차 향에의해, 조리개크기가작은경

우에는회절수차의 향에의해 probe의분해능이저하

된다. 

2.3. 구면수차보정기
1990년대말부터원자단위의분석기술개발을위해

미국, 유럽중심의 R&D를수행하 으며, 이러한 R&D

프로젝트를통하여 50 pm (0.05 nm) 크기의분해능을

구현하 으며, 가장작은원자인수소의크기가 25 pm,

리튬이차전지의전하매체인리튬의크기가 145 pm임을

감안할때, 매우막강한분석인프라를구축할수있었다.

이러한수차보정은이미 1940년경에 Schezer
6,7)
에의해

제안이되었으며, 이후에 Rose
8)
와 Crewe

9)
에의해시뮬

레이션에의해검증이되었다 (Fig. 4). Aberration cor-

rector는 multipole의종류에따라서 quadropole-octupole

corrector와 hexapole corrector의두종류가제안이되어

있다. 여기서 multipole의이름은 rotational symmetry에

따라서이름이명명되며, chromatic aberration corrector

의경우electromagnetic과electrostatic의두가지모든모

드를포함하는반면에 spherical aberration의경우에는

electromagnetic 렌즈의특성만활용한다. Quadropole-

octupole corrector의 경우에는 구면 수차와 유사하게

off-axis에서의거리에따라서 octupole이 magnetic field

를형성하게되는데, 따라서 quadropole에의해서전자

빔의 distortion이유발이되면이에발생하는구면수차

를측정하여 octupole이반대되는구면수차값으로보정

(1)

(2)

Fig. 3. 구면수차와 회절수차에 따른 probe 분해능의 향.

(3)

(4)



하게된다. Hexapole corrector의경우에는 Beck
10)
에의

해제안되었으며, quadropole-octupole corrector와는달

리 off-axis에서의수차를증폭시키지않고구면수차를

보정할수가있다. 일반적으로STEM의경우quadropole-

octupole corrector에의해서 three order 수차인구면수

차까지효과적으로보정이된다. 최근에는더욱복잡한

multipole 렌즈의설계와계산에의해 fifth order의수차

까지보정이되는보고가있다. 

Fig. 5는구면수차보정에의한수차보정의효과를단

적으로보여주는예이다. 앞서설명한바와같이 STEM

에서의Ronchigram은수차를보정하고확인하는가장효

과적인 shadow image이며이를이용하여구면수차의값

을수치화하고분해능을결정할수가있다. Fig. 5(a) 에

서나타낸바와같이구면수차가보정이되지않은경우

에서는전자빔의진행중심축에서벗어난 off-axis의경

로를가지는전자빔이 cross-over가시료의앞에서발생

하여 over-focus가된다. 이때, Ronchigram은증앙부분

에서 infinite magnification 역이 10 mrad 정도의크기

를가지면서균일한컨트라스트를보이지만, 그이상에

서는전자빔의왜곡이나타난다. 200 kV의TEM의경우

에, 집속렌즈조리개를사용하여사용가능한수렴각, α

는 10 mrad 정도로제한이되고이때의구면수차는약

0.5 mm이된다. 반면에구면수차가보정이된경우에는

off-axis의위치와는무관하게시료의한초점에서집속

빔이모여지게되고 infinite magnification 역은50 mrad

까지 확대가 된다. 따라서 적용 가능한 수렴각도 50

mrad으로확대되게되며, 이때의구면수차는 0.001 mm
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Fig. 4. 수차보정된 STEM의 모식도.

Fig. 5. 구면수차 보정 전(a)과 후(b)의 STEM에서의 Ronchigram.
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가된다. 위의경우에서구면수차가보정되지않은경우

의분해능은대략 0.15 nm이며구면수차가보정된경우

에는 0.09 nm가된다. 실제로 0.15 nm 정도의집속빔의

크기는시료의원자이미징을하는데크게무리가없는

분해능이지만, 수차보정기를사용하지않는경우, 고분해

능 STEM 이미징에 필수적으로 보정을 해야 하는 1st

order 수차 (two fold astigmatism)와2nd order 수차 (axial

astigmatism)를보정하기힘들정도로 Ronchigram의컨

트라스트와크기와충분하지못하며, 또한구면수차가

큰경우에는Ronchigram의변화가 1st order와 2nd order

수차의의존성에약하기때문에많은경험을바탕으로

숙련된기술이필요하다. 수차보정기를활용하게되면

매우빠른시간에수차를보정하고 Cs-corrected STEM

기술을다양한소재에활용할수있으므로, 이와함께

STEM의보급이활발하게이루어지고있음을부인할수

없다. 

구면수차보정은 STEM 이미지의분해능을향상시킬

수있을뿐만아니라, analytical electron microscopy의기

능을강화시키는데도움을준다. Fig. 6에서와같이, 계

산된집속빔의형태를보면, 수차보정에의해분해능이

향상될뿐만아니라, 집속빔의전류 도도크게향상되

는것을보여준다. 이는 Cs-corrected STEM은원자이

미징에서강점을부각할수있지만, 빠르고효과적인화

학적인정보를얻는데도활용이될수있으며반도체회

사에서는원자이미징보다는후자의화학적인정보를효

과적으로얻는데수차보정된 STEM을다각도로활용하

고있다. 이러한전류 도의증가는 channeling이적은

매우소량의첨가원소를이미징하거나EDS, EELS과결

합하여효율적인화학정보를얻는데큰역할을한다. 

2.4. STEM 이미징의 종류
(1) Bright Field, Annular Bright Field

Coherent elastic 산란이되는전자를검출하는 detec-

tor를사용하는것이다. 일반적으로 bright field와 annu-

lar bright field는동일한개념이지만, annular bright field

의경우에는강한투과빔을제외함으로서원자위치정보

에더민감한 contrast 정보를얻는데있다. 앞서설명한

바와같이STEM에서의 상은CBED와같은diffraction

pattern에서시작이된다. 이때 detector의위치를 Fig. 7

에서붉은 역으로표시한바와같이 10 mrad 이내의

디스크형태로장착하데되면 Bright Field STEM 이미

지를 검출할 수 있다. 여기서의 bright field 이미지는

TEM과같은 상정보이므로집속빔의수렴각을크게

하여투과빔와회절빔의간섭효과가존재해야만한다.

Fig. 8에서는 hollow cone의형태의이미지디텍터를이

용하여 STEM에서의최대단점인가벼운원자를검출하

는한계를극복하는새로운형태의annular bright field 이

미지를 보여주고 있다. detector는 inner와 out angle이

10, 20 mrad 정도의환형태를가지고있으며강한투과

빔은포함하지않는형태가된다. 이때, Fig. 7의 bright

field STEM 이미지에서는보이지않는산소원자의위치

정보가나타나며, 따라서 dark field STEM의단점인 ligh

t element에 대한 정보가 검출되지 않는 것을 annular

bright field STEM을이용하여극복할수있다. Fig. 9에

서보는바와같이, annular bright field STEM을이용하

여 YH2 결정에서원자번호 1번인수소의위치정보를확

인하는데성공하 다. Fig. 6. 구면 수차 보정 전후의 집속빔 intensity 계산 결과.
11)

Fig. 7. Bright Field STEM 이미지의 원리와 예.
12)



(2) Low Angle Annular Dark Field

Low angle annular dark field는coherency 향을포함

함과동시에 Z-contrast의 incoherency 향을함께포함

하는경우이며, 이는크게두가지측면으로활용이가능

하다. 가장널리알려진효과로낮은산란각도에서발생

하는 원자의 dechanneling을 확인하는데 있다. 이러한

dechanneling은원자결함이다량존재하거나 strain이국

부적으로존재할때발생하게되므로 low angle annular

dark field STEM을이용하게되면 Fig. 9에서볼수있

듯이, 산소공공에의해발생하는dechanneling 효과를관

찰할수있다. Fig. 10의위의그림에서화살표는기판으

로사용된 SrTiO3로환원분위기에서증착된 SrTiO3 박

막사이의계면을표시하는것이며산소공공이다량성

장된박막에존재하는것을보여주고있다.
14)

Fig. 10의

아래그림은 twist boundary를가지고있는 SrTiO3의 bi-

crystal의입계를관찰한결과로 dislocation core 사이에

strain에 의한 additional contrast가 관찰이 된다. Low

angle annular dark field의다른예는원자번호가낮은

원소로이루어진소재의경우에적용이된다.
15)

원자번호

가낮은경우에는, 낮은핵력에의한산란효과가낮으므

로저각에서의환형태의 detector가요구된다. Fig. 11에

서와같이 C, N, Cl 등과같이원자번호가낮은경우에

는 scattering 전자 도가 50 mrad 이하에서이미크게

감소가되어 inner angle이70 mrad 정도인일반적이high

angle annular dark field detector로는검출되지않는다.

이때, inner angle을 40 mrad이하로낮추게되면경원소

가포함된소재에서도 Z-contrast 이미지를얻을수있으

며, 실제생체소재와같이경원소가포함된소재를분석

하는데활용이된다. 따라서 low angle annular dark field

STEM을활용하는경우, strain 또는원자결함에의한

dechanneling의정보를얻는데사용할수있고, 또한일반

적인high angle annular dark field로는Z-contrast를얻을

수없는경원소에의해구성된소재의원자이미징을얻

는데적용할수있다. 

(3) High Angle Annular Dark Field

High angle annular dark field는 가장 널리 알려진

STEM 분석기술로서, 70 mrad 이상의 inner angle을가
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Fig. 8. Annular Bright Field STEM 의 원리와 그 예.
12)

Fig. 9. YH2 소재에서의 수소이온 관찰 결과.
13)

Fig. 10. Low angle annular dark field STEM을 이용한 SrTiO3

분석결과 (위) 산소공공에 의한 (아래) strain에 의한
dechanneling 효과.



지는환형태의 detector를사용하여 Z-contrast를얻는방

법이다. 고각의경우에서는앞서설명한바와같이, Z-

contrast 해석에 confusion을발생하는요소를모두제거

하여순수하게 incoherent scattering인 TDS에대한 향

을고려하는데있다. Fig. 12는가장일반적이예로많이

사용되고있는 SrTiO3의 Z-contrast 이미지를보여준다.

컨트라스트가강한 spot은 Sr, 약한것은 Ti-O의원자위

치를 나타내고 있다. 페롭스카이트에서 B-site 원자의

rocksalt 형태의 ordering을나타내는 Sr2FeReO6의경우,

110 방향의 projection으로관찰할경우, Re과 Fe의원자

가구분이되어 Z-contrast에의한원자 ordering 구조가

확인된다. 

2.5. 연구사례
(1) Au Nanocrystal Structure on the Surface

16)

금나노입자는금속산화물표면에분산되어활성촉

매로작용을하는것으로잘알려져있다. 촉매는금나

노입자의크기와금속산화물기판에따라서그특성이

달라지며, 이는금입자와기판표면사이의원자결합

상태가촉매반응에서의핵심역할을하는것을의미한

다. 따라서촉매의특성을이해하고성능을향상시키기

위해서는금속산화물의기판위에서의나노입자의원

자구조와계면구조를해석하는것이필요하다. TiO2 기

판위의금나노입자를 plan-view로관찰한결과가 Fig.

13에요약되어나타내어있다. Fig. 13 (a)와 (b)는 2 nm

이하의금입자는 TiO2 (110) 표면에서정합성을유지하
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Fig. 11. Low angle annular dark field STEM을 활용한 Cl16CuPc의 원자이미지.

Fig. 12. High angle annular dark field STEM을 이용한 SrTiO3,
Sr2FeReO6 페롭스카이트 산화물의 Z-contrast 이미지.

Fig. 13. (a)~(e) Au 나노입자의 HAADF STEM 이미지.



여원래의 FCC 구조가아닌 TiO2 (110) 표면원자에따

라배열되어 BCT와같은 (Fig. 13(f)) 구조를가지고있

다. 이는제일원리계산에의해서금입자를 2 layer만고

려한경우에는계면에서의정합성이실제로확인이되었

다 (Fig. 14). 입자가나노화되면서 bulky한경우와는다

른특성이구현되는것은실제로많은시스템에서확인

되고있다. 금입자와같이나노입자의경우에는원자의

배열, 즉결정구조가달라질수있고, 이는다른형태의

전자결합이생성되어다른특성이유발될수있다. 이와

같이나노입자의원자구조를해석하는것또한 Z-con-

trast 분석의주요대상이된다. 

(2) Atomic Defects in Olivine Structured Oxides
17)

Olivine 구조의LiMnPO4와LiFePO4는대표적인대용

량리튬이차전지의양극소재로서각광을받고있는산

화물이지만, 동일한결정구조를가짐에도불구하고구

성하는양이온 (Mn 또는 Fe)에따라서이차전지의출력

특성의의존성이강하게나타난다. 이차전지의특성은

리튬이온의확산메커니즘과연관이되어있으므로원

자스케일에서의확산경로에서의결함을해석하는것이

중요하다. 즉, olivine 구조는두종류의 octahedral site

(M1, M2)가 존재하고 각각의 site에 Li 이온과 Mn/Fe

이온이위치하고있으며M1과M2 site에서의원자가서

로위치를바꾸는antisite 결함이존재하는것으로알려져

있다 (Fig. 15). 본 연구에서는 LiMnPO4와 LiFePO4를

모델시스템으로선정하여, Cs-corrected STEM을이용

하여분석하여원자결함의생성양상이크게다른것을

확인할수있다. LiFePO4의경우에는원자결함이특정한

결정방향으로배향이되어있는반면에, LiMnPO4는배

향성없이격자에고르게분포되어있음을확인할수있

었다. 또한제일원리계산법을이용하여이러한원자결함

이 어떤 형태로 존재하는지에 대한 모델을 제시하여,

LMP의 경우에는 intermixing에 의한 antisite 결함이

randomly 분포되어있는것이안정한반면에, LFP의경

우에는 <010> 방향으로결함이 clustering이되는것이

안정한것을확인하 다. 

3. 결론

전자가가지는파동성이밝혀진이후로, 인간은전자

파가가지는짧은파장을이용하여원자를이미징하는

기술을지난 100여년에걸쳐서개발하여왔다. 전자현미

경기술과제일원리계산법은모두양자물리학의기반에

서발전되었으며 2000년대에이르러서는드디어원자

하나하나를물리적/화학적으로식별할수있게되었고,

소재가가지는특성을전자/원자의스케일에서이해할

수있게되었다. 최근컴퓨터계산능력이비약적으로발

전됨과함께, 소재의원자구조를설계하고성능을예측

하고이를원자스케일에서확인하는, 또는역으로미지

의원자구조가소재의특성에미치는 향을제일원리

계산에의해해석하는, 양자역학과재료공학이융화를

이루어새로운형태의소재연구가발전해나가고있다.

이러한전자, 원자구조의해석기술은해외선진기술국가

에서와마찬가지로독립적인연구의한분야로구축될

필요성이대두되고있고, 전자현미경기술은특히양자

물리학에서의이론과거시적인실험을이어주는교두보

로서의핵심역할을하고있다. 소재예측기술의정확도

와그적용범위를확대하고, 소재가가지는미지의물리
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Fig. 14. 제일원리계산에 의해 모델링된 TiO2 (110) 표면 위의 (a)
two atomic-layer Au 와 (b) nine atomic layer Au 의
relaxed된 원자구조.

Fig. 15. (a) LiFePO4와 (b) LiMnPO4의 HAADF STEM 이미
지. Inset 은 maximum entropy 법에 의해 deconvolu-
tion된 확대 이미지.



적현상을설명하기위해서제일원리계산기술과전자현

미경기반의나노기술의지속적인발전이필요하고거시

적인산업화기술과마찬가지로인프라구축과인력배

출을위한적극적이고공격적인지원이요구된다. 
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