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1. 서 론 
 
그래핀에서 파괴 메커니즘의 기초적 이해는 과

학적인 관심뿐만 아니라 실제적으로도 그래핀의 

파괴를 방지하거나 조절하기 위해 중요하다.(1) 그

래핀의 파괴해석을 할 때 다공체 해석이 사용되고 

있다. 다공질 재료의 기계적 성질을 해석하기 위

해 가벼운 구조물에 널리 사용되는 벌집 구조 셀

벽(Cell wall)의 굽힘 모델이 제안되어 이용된다.(2) 

균열선단 바로 앞의 셀벽은 K-field 로부터 균열면 

위에 작용하는 수직 트랙션(Traction)에 의한 굽힘 

때문에 파손된다. 육각형 벌집구조에 대한 모드Ⅱ 

파괴인성을 예측하는 데에도 비슷한 방법을 이용

한다. Maiti 등(3)은 다공질 재료의 모드 I 파괴인성

식을 유도하기 위해 연속체 모델의 균열선단 부근 

특이인장응력(Near-tip singular tensile stress)을 이용

하여 셀벽의 굽힘모델을 활용하였다. 결과는 다공

질 재료의 KIC 가 셀 크기, 상대밀도 그리고 셀 벽

의 파단계수(Modulus of rupture)에 의존함을 보여주

었다. 모델링에서 셀벽의 파단계수는 일정하다고 

가정하였다. 실제 취성 셀벽의 파단계수는 주로 

셀 크기 효과를 주는 체적에 의해 제어된다. 14면

체(Tetrakaidecahedral) 단위 셀로 이루어진 개방셀 

폼(Open-cell foam)의 파괴인성은 미시역학 모델에 

기초한 유한요소법을 사용하여 균열 진전 시뮬레

이션에 의해 예측되었다.(4) 모드 I 파괴를 모사하

기 위해 두 가지 미시역학 모델(5)이 개발되었다. 

두 모델은 폼의 단위 셀을 정육면체로 가정하고 

균열선단을 둘러싼 좁은 영역은 유한요소를 사용

Key Words: Fracture of Grapheme(그래핀 파괴), Mode II Fracture Toughness(모드 II 파괴인성), Mixed Mode 
Fracture(혼합모드 파괴) 

 
초록: 중앙에 균열을 갖는 단층 그래핀시트(single layer graphene sheet, SLGS)의 모드 II 파괴 거동을 원자

시뮬레이션과 해석 모델에 기초하여 고찰하였다. 지그재그 그래핀 모델의 파괴를 분자동역학(molecular 

dynamics, MD)에 의해 해석한 결과 모드 II 파괴인성은 2.04���√	인 것으로 밝혀졌다. 또한 SLGS 의 

이론적인 KIIc 를 유도하기 위해 면내전단하중을 받는 다공체에 대한 파괴역학적 해석도 진행하였고 유

한요소해석도 병행하였다. 모드 I 과 모드 II 의 비를 다양하게 변화시켜가면서 SLGS 의 혼합모드 파괴를 

검토한 결과 혼합모드 파괴조건식이 얻어졌고 다른 문헌의 결과와 비슷함을 알 수 있었다. 

 
Abstract: The mode II fracture behavior of a single-layer graphene sheet (SLGS) containing a center crack was 
characterized with the results of an atomistic simulation and an analytical model. The fracture of zigzag graphene 
models was analyzed with molecular dynamics and the mode II fracture toughness was found to be 2.04 MPa√m. The 
in-plane shear fracture of a cellular material was analyzed theoretically for deriving the KIIc of SLGS, and FEM results 
were obtained. Mixed-mode fracture of SLGS was studied for various mode I and mode II ratios. The mixed-mode 
fracture criterion was determined, and the obtained fracture envelope was in good agreement with that of another study. 
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하여 모델링 하였다. 균열은 주 재료 방향들 중 

하나와 평행하도록 설정하였다. 이 때 경계조건은 

직교이방성 재료에 대한 선형탄성 파괴역학으로부

터 y 방향 변위가 1 이 되도록 x 방향과 y 방향 변

위를 계산하여 경계에 가하도록 하였다. 유한요소 

해석으로부터 균열선단 요소의 파괴를 일으킬 응

력확대계수 KI 이 결정되었고, 이것이 다공질 재

료의 파괴인성으로 선택되었다. 나노 물질의 파괴

를 연구하기 위해 분자동역학(Molecular dynamics, 

MD)을 사용한 새로운 기술이 제시되었다. Jin 과 

Yuan(6)은 원자 시뮬레이션과 연속체 모델을 사용

하여 거시적 파괴 변수들을 조사하였고, 원자 시

뮬레이션과 연속체 모델로부터 계산한 균열선단 

부근 응력장은 연속체 응력과 잘 맞는 것을 보였

다. 그래핀의 단축 변형의 미시적 메커니즘과 파

괴는 양자역학의 틀 안에서 조사되었다.(7) 분자동

역학 시뮬레이션(8)은 균열성장 과정 동안 그래핀 

표면 위에서 형성할 수 있는 리지 결함(Ridge 

defect)의 원인을 알아보기 위해 사용되었다. 그래

핀의 기계적 반응 및 변형 후 표면 특성을 결정하

기 위해 인장, 압축 그리고 전단 변형률을 그래핀 

시트 모델에 적용하였다. 전단에 의해 그래핀 시

트의 대각선 방향으로 산마루가 형성되는데 이것

은 실험결과와 비슷하고 모아레 줄무늬를 나타내

는 것으로 보아 전단변형률이 산마루 결함의 형성

에 중요한 역할을 함을 알 수 있다. 그래핀 시트

(Graphene sheet, GS)와 탄소나노튜브(Carbon nanotube, 

CNT)(9)는 기계적, 전기적으로 중요한 성질을 가지기 

때문에 많은 주목을 받아 온 나노 구조물이다. 서

로 다른 크기의 GS 와 CNT 의 동적 및 정적 파괴 

성질은 나노 구조물의 비선형 대변형을 시뮬레이

션 할 수 있는 경험에 의한 원자간 포텐셜 함수

(empirical inter-atomic potential function)에 기초하여 

연구되었다. 면내 전단변위를 받는 단층 그래핀 

시트 주름의 발생과 성장이 연구되었다.(10) 원자 

시뮬레이션 결과 원자 배치 때문에 균열선단 주변

에 응력 특이성이 없으므로 연속체 역학에 일반적

으로 사용되는 응력확대계수 개념은 그래핀 시트

의 원자론적 균열 거동을 모델링 하는데 적합하지 

않다고 밝혔다.(11) 유한요소 결과와 원자 시뮬레이

션 결과를 비교한 결과 연속체 모델에서 얻은 변

형에너지방출률이 동일한 하중조건에서의 이산 모

델과 유사함을 알 수 있었다. 

본 연구에서는 지그재그 배열을 갖는 단층 그래

핀 시트의 모드 II 파괴를 고찰하려고 한다. 먼저 

MD 시뮬레이션을 사용하여 단계적으로 해석하고 

SLGS 의 전단 과정을 제어하여 응력확대계수를 밝

혀낸다. 모든 원자간 상호작용은 공유결합의 형성 

및 분리뿐만 아니라 비접착 상호작용을 표현하는 

AIREBO(12) 상호작용 포텐셜로 모델화한다. 고전 분

자동역학 코드 LAMMPS(Large-scale atomic molecular 

massively parallel simulator)(13)를 사용하여 SLGS에서

의 균열 성장률 진전을 알아보고 균열 성장 동안 

균열선단 주변의 관련된 원자들의 위치를 평가하기 

위해 원자 시뮬레이션을 수행한다. 이 때 SLGS 의 

파괴인성을 결정하기 위해 Gibson 과 Ashby,(2) 

Maiti(3) 등이 수행한 것과 같은 방법으로 접근한다. 

그래핀 구조물은 벌집형 구조물과 유사함이 확인되

었으므로 선형 탄성 파괴역학의 균열선단 부근 특

이응력장 뿐만 아니라 각종 치수, 셀벽의 굽힘 모

델들이 SLGS 의 모드 II 파괴를 해석하기 위해 사

용된다. 이 방법은 Thiyagasundaram(4)와 Choi(5)에 의

해 사용되어 왔다. 모드Ⅱ 파괴인성치를 구한 후 

혼합모드 파괴도 고찰하여 다양한 하중각도에 따른 

SLGS의 파괴조건을 구하려고 한다. 
 

2. 분자동역학 시뮬레이션 
 

그래파이트 구조물은 육각 패턴으로 배열된 탄소 

원자들로 이루어진 탄소층으로 구성되어 있다. 지그

재그 배열을 갖는 그래핀 시트의 나노 기계적 성질을 

분자동역학 시뮬레이션으로 해석하였다. 그래핀 시트

에서 길이 2c의 중앙 균열은 균열면 상하의 원자 한 

쌍 사이의 공유결합을 없애서 만들었기 떄문에 원자

간 상호작용은 발생하지 않는다. 중앙 균열을 포함한 

그래핀 시트의 모양은 Fig. 1에 나타내었다. 

모델은 측면 길이가 100x100Å 인 사각형 그래핀 

시트로 만들었고 모든 원자간 상호작용은 공유 

 

  
Fig. 1 The dimension of the graphene sheet with center 

crack where W(width) and H(height); (O) 
represents a carbon atom 
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결합의 형성 및 분리뿐만 아니라 비접착 상호작용

을 표현하는 AIREBO 상호작용 포텐셜로 모델링 

하였다. 균열 성장 과정을 시뮬레이션 하기 위해 

다음과 같은 전단균열(모드 II) 변위장(14)을 시트의 

경계에 적용한다. 


� � ��2µ� �2� ��� θ2 ��κ� 1� � 2���� θ2� 
(1) 


� � ��2µ� �2� ��� θ2 ��1 � κ� � 2���� θ2� 
    

Steps 1: �� � !""�µ#Å � 0.005 Steps 2: �� � !""�µ#Å � 0.010 Steps 3: �� � !""�µ#Å � 0.015 

   

Step 42: �� � !""�µ#Å � 0.210 Steps 43: �� � !""�µ#Å � 0.215 Steps 44: �� !""�µ#Å � 0.220 

  

Step 45: �� � !""�µ#Å � 0.225 Steps 46: �� � !""�µ#Å � 0.230 Steps 47: �� � !""�µ#Å � 0.235 

   

Fig. 2 Atomic position at different load steps 
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여기서 µ는 전단탄성계수이고 κ � '(ν)*ν  (평면응
력), ν는 푸아송 비이다. 

지그재그 모서리가 x 축을 따라 향하도록 하는 

그래핀 시트를 고려한다. 기계적 성질을 얻기 위

해 변형률 속도를 증가시키며 전단하중을 좌표방

향을 따라 적용시킨다. x방향 하중은 지그재그 그

래핀 시트가 전단변형을 받고 있는 것을 의미한다. 

하중 증분은 한 개씩의 원자 결합이 단계적으로 

부서질 수 있도록 충분히 작게 하였다. MD 시뮬

레이션은 모델링 코드 LAMMPS(13,15)를 사용하여 

수행되고 시스템의 에너지 최소화는 LAMMPS 코

드에 적용된 에너지 수렴 기준과 함께 공액 구배 

알고리즘(Conjugate gradient algorithm)을 사용하여 

수행된다. 해석 방법은 SLGS 에서의 횡방향 균열 

문제(16,17)에 의한 것과 비슷하고 다음과 같다. 

분자동역학 시뮬레이션으로부터 지그재그 그래핀 

시트의 모드 II 파괴인성치를 얻는 과정이 Fig. 2 에 

나타나 있다. 균열 성장은 ��에 의해 특징지어지고 
미끄럼 모드에서 ��를 무차원화한 값은 아래와 같다. 

�� � ��2µ#Å 
 �� 를 0,005씩 증가시키면서 VMD(Visual molecular 

dynamics) 프로그램으로 관찰한 결과 하중 스텝 46

회에서 원자들 위치의 갑작스런 변화가 발생한다. 

이 때 증분 0.0005는 균열 진전 시점을 잡기 쉬우면

서 계산량이 불필요하게 많아지지 않도록 시행착오

를 거쳐서 선정했다. 
 

 
 

 
Fig. 3 An infinite SLGS with a crack under a uniform in-

plane shear stress 

!""+�µ � 0.230�#Å ) 
 
이로부터 그래핀의 모드 II 임계응력확대계수는 ��- � 2.04���√	 로 계산되었다. 

 
3. 그래핀 시트 모델에 대한 

허니컴 구조해석 
 

3.1 배경 이론 

선형 탄성 파괴역학은 그래핀 재료의 균열을 연

구하는 데 유용한 도구로 알려져 왔다. 파괴인성 

해석의 목적은 임계응력확대계수를 결정하는 것이

고 이것은 구조물 부재의 설계 시 파괴에 대한 저

항하는 특성을 나타내는데 사용된다. SLGS(Single 

layer graphene sheet, 단일층 그래핀 시트)의 면내 

전단 거동은 특별한 원자- 연속체 모델(Atomistic-

continuum model)을 사용하여 해석되는데, 여기서 

C-C 결합은 전단 하중에 의한  굽힘과 축 방향 

신장을 받는 보와 균질화 접근법에 의한 그래핀 

물성에 의해 나타내어 진다. 이 파괴 거동은 특정

면의 패턴 구조와 관련 있는 각도가 상대적으로 

작기 때문에 균열이 제시된 형상을 따르는 것으로 

설명될 수 있다. 즉 균열 진전이 원래 균열 방향

과 같음을 의미한다. 

Fig. 3에 보이는 것과 같이 모서리 균열을 갖는  

그래핀 시트의 전단 파괴 거동을 알아본다. 취성 

그래핀 시트의 파괴 거동은 육각형 구조의 파괴인

성을 예측하기 위해 선형 탄성 파괴역학(LEFM) 

개념을 사용하였다. 이에 상당하는 선형탄성 연속

체 응력장이 균열선단 바로 앞 격자의 셀벽에 작

용하는 응력을 계산하기 위해 사용되었다. 

무한한 곳에 작용하는 전단응력 τ* 와 평행하게 

놓여있는 탄성체 속 길이 c의 균열은 특이 국부 

전단 응력장 τl 을 발생시킨다.(11)  
 

τ. � τ √π/√�π0                     (2) 
 

여기서 r 은 균열선단에서부터의 거리로서 셀 폭

의 반이다. 

 
3.2 지그재그 하중에 대한 기하학적 형상 

Fig. 4에 보이는 그래핀 시트의 균열선단 앞 전

단응력(τ
xy
)  분포는 다음과 같다.  

 �� � τ��√2π�              (3) 
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균열면을 따라 면내 전단응력 τ
xy
는 다음과 같다. 

 

τ�� � τ √π�√2π�  
 

여기서  
 

� � 1 � 1���θ2  

 

이고 1은 셀벽의 길이를 나타낸다.  
τ�� � τ � �1 � 1���θ 

 

셀벽의 길이 1  에 작용하는 전체 전단력 F 는 

다음과 같이 표현된다.  
 

2 � 1���θ3 τ��
.

4 5� � 6τ 1���θ ��272√1 
 

파단되지 않는 첫 번째 셀벽에 가해지는 굽힘 

모멘트는 F에 비례한다. 
 

�∝ 2 12 � τ 1����θ 81�2   
 

파단되지 않는 첫 번째 셀벽의 임계 응력

(Critical skin stress)은 다음과 같이 계산될 수 있다.  
 

σ/∝ τ9:� 
 

최대 굽힘 전단 응력은 다음과 같다. 
 

τ9:�∝ � ;<  
τ9:�∝ 32π5' τ 1����θ 81�2  

 5는 셀 벽의 직경을 나타낸다. 
 

 θ � 604인 그래핀 시트일 때, 
 

τ9:�∝ 8
π5' τ1�√61� 

 

만약 응력이 셀벽 재료의 파괴강도를 초과할 때 

파괴가 발생한다면 
  ?τ@A�

τ@B,� � π5'
8√61�√1� 

 

(a)  

 

(b)  

Fig. 4 Mode II fracture of graphene sheet (a) The local 
stress field (b) The moments and the stress in the 
zigzag cell wall ahead of the crack tip 

 
전단 파괴는 응력확대계수가 파괴인성에 도달할 

때 발생할 것이다. 
 ��- � τ@√π� 

 

따라서 위 결과들을 종합하면 지그재그 방향 

K
IIC,2 
파괴인성은 다음과 같이 표현될 수 있다.  

 

��-,� � τ@B π√π DE
F√G.H√.             (4) 

 
 

4. 그래핀 시트의 유한요소해석 

 
탄소-탄소 결합은 Scarpa 등(18)이 제시한 것처럼 

Fig. 4(a)와 같이 길이(l)는 1.38 Å, C-C결합 두께(d) 

는 0.84 Å가 되도록 가정된 보 요소에 의해 시뮬레

이션 된다. 물성치는 Liu 등(19)이 제시한 대로 탄성

계수 E=1050GPa, 포와송 비 ν=0.186가 사용되었다. 

연속체  모델  파괴가  유효한  제한  균열  크기를  
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Fig. 5 FEM model of SLGS 

 

 

 
Fig. 6 Comparison of Mode II fracture toughness for 

SLGS with previous results 

 
연구하기 위해 연속체 모델에서 제시된 파괴인성

과 유한요소해석을 사용하여 계산한 것과 비교하

였다. 유한요소해석은 격자 50x30 셀(Fig. 5)을 사용

하였고 지그재그 방향 그래핀 시트의 셀벽의 모델

링을 위해 ANSYS 12.1(20) 을  사용하였다. 셀의 가

장 바깥쪽 층에 작용하는 응력 분포는 균일하고 

균열선단에서 멀리 떨어진 응력장은 변화가 없다

고 가정한다. 해석으로부터 각 부재의 양 끝에 작

용하는 힘과 모멘트를 얻을 수 있고 이것으로부터 

균열선단 앞 첫 번째 파괴되지 않는 셀 모서리의 

임계표면응력이 계산될 수 있다. 파손은 임계표면

응력이 셀벽의 파단계수(Modulus of rupture)에 도달

할 때 발생하며 파단계수는 이미 일정하다고 가정

을 하였다.(21) 식 (4)로부터 파단계수를 계산한 결

과 27.89MPa를 얻을 수 있었고 균열 길이들을 25

가지로 변화시켜 가면서 해석하였다. (c =1,2,3… 25  
 

Table 1 Comparison of fracture toughness 

No. Authors Fracture toughness of 

SLGS ����√m� 
1 FEM (present work) 1.68 

2 MD Theory (present 
work) 

2.04 

3 Shi Weichen (22) 3.3839 (AC) 

4 Bin Zhang (23) 2.87 

 
 

 
(a) 

 

 
(b) 
 

Fig. 7 Finite element analysis of SLGS (a) modeling for 
mixed mode loading (b) deformed shape of SLGS 
with crack length equal to 25 cells and phase 
angle Ψ=15o 
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cells.) 
식 (4)의 타당성을 검증하기 위해 그래핀 시트의 

유한요소모델에 대하여 ANSYS 상용 소프트웨어

로 해석했다. Fig. 6의 결과를 보면 균열길이가 셀

벽 길이의 10 배 이상이 되면 파괴인성치가 거의 

일정해지고 이 값은 다른 문헌의 결과들보다 낮고 

MD 결과와 유사한 것을 알 수 있다. 

단 Table 1에서와 같이 Shi Weichen(22)의 모델은 

armchair 모델로서 본 연구에서 택한 zigzag모델과는 

다르다. 
 

5. 혼합모드 파괴인성치와 

파괴조건식 

 
SLGS의 혼합모드 파괴 해석을 위하여 Arcan 시

편(24,25)을 이용한 여러 가지 다른 혼합모드 하중 

조건에 대하여 FEM으로 해석하였다. 금속재료나 

복합재료에 대한 혼합모드 파괴 해석 연구는 국내

에서도 많이 수행(26,27) 되었지만 SLGS에 대한 혼

합모드 파괴해석은 찾아 볼 수 없다. Arcan 시편을 

이용하면 SLGS의 혼합모드 파괴 해석을 위한 모

드I, 모드Ⅱ 그리고 어떠한 모드I 과 모드Ⅱ 하중 

조합이라도 구현할 수 있게 된다(Fig. 7). 

위상각 Ψ (하중 혼합계수 또는 상당 균열각도)

는 다음과 같이 정의된다. 
 

Ψ � J��() K���L 
 

기하학적 형상과 경계조건은 4장에서 언급한 

바와 같다. 임계응력확대계수는 균열선단에서의 

최대 응력으로부터 유도되었다. KI 과 KII 는 FEM 

시뮬레이션을 사용하여 계산되었다. 모드 I 하중 

성분이 커질수록, 즉 위상각 Ψ가 0o 부터 90o까지 

증가할수록 KI 은 증가하고 KII 는 감소한다. 하중 

각도 Ψ ≥ 45o에서 모드 I의 기여도가 모드Ⅱ의 

기여도보다 크므로 열림 모드 파괴가 지배적이 

되고 Ψ ≤ 45o에서는 반대로 전단 모드 파괴가 

지배적이 된다. 

혼합 모드 하중에서는 모드 I, 모드 II 두 파괴 

모드 사이에 상호작용이 있고 모드 I 과 모드 II 

응력확대계수의 관계를 찾는 것이 필요하다. 일반

적으로 다음과 같은 형태의 파괴조건식이 제시된

다.(28)  
 

K ��-L
9 � K ����-L

M � 1 
 

 

 

Fig. 8 Normalized mixed-mode fracture envelope 
 
 

 
Fig. 9 Normalized prediction of the mixed mode fracture 

criteria of SLGS 
 
이 식에서 m이 n보다 크면 모드 I의 기여도가 크

고 m이 n보다 작으면 모드 II의 기여도가 크다고 

볼 수 있다. SLGS 파괴인성은 서로 다른 혼합모드 

하중 조건 하에서 다양한 위상각에 대한 유한요소

해석에 의해 결정되었다. Fig. 8에 보이는 것과 같

이 KI/KIC - KII/KIIC 선도를 그려본 결과 큰 차이는 

없지만 그 중에서 m=2, n=2인 타원방정식

(�- N ��- )이 Bin Zhang(23)의 혼합 모드 파괴 기

준을 특징짓는데 적합한 것을 볼 수 있다. 

Fig. 8, 9에 Bin Zhang(23) 의 유한요소 결과와 MD 

시뮬레이션 결과를 나타냈다. 혼합모드 FEM 결과

는 KII/KIIC - KI/KIC 와 KII/KIC - KI/KIC 두 가지 무차

원 응력확대계수로 나타내었는데, Bin Zhang의  파

괴 기준과 상당히 근사한 것을 보여주었다. 
 

6. 결 론 
 

지그재그 SLGS 의 모드 II 파괴의 분자역학모델 
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해석을 시행한 결과 KPPQ � 2.04 MPa√m임을 알 수 

있었다. SLGS 의 이론적인 파괴인성치를 구하기 

위하여 다공체에 대한 모드 II  파괴 해석 결과 

인성치에 대한 이론식을 얻었고 이로부터 얻은  KPPQ � 1.7 MPa√m  로서 MD 에 의한 결과와 비슷

하였다. SLGS 의 혼합모드 I–II 의 균열 진전은 

Arcan 시편에 의해 예측될 수 있었고 Bin Zhang의 

결과와 수치해석 결과를 비교한 결과 MD 시뮬레

이션 결과와 비교적 잘 일치하는 것을 보여주었다. 
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