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Abstract − Contact between solid surfaces is one of the most important factors that influence dynamic behavior

in micro/nanoscale. Although numerous theories and experimental results on contact behavior have been pro-

posed, a thorough investigation for nanomaterials is still not available owing to technical difficulties. Therefore,

molecular dynamics simulation was performed to investigate the contact behavior of nanomaterials, and the

application of conventional contact theories to nanoscale was assessed in this work. Particularly, the contact char-

acteristics of cylindrical nanowires were examined via simulation and contact theories. For theoretical analysis,

various contact models were utilized and work of adhesion, Hamaker constant and elastic modulus those are

required for calculation of the models were obtained from both indentation simulation and tensile simulation. The

contact area of the cylindrical nanowire was assessed directly through molecular dynamics simulation and com-

pared with the results obtained from the theories. Determination of the contact area of the nanowires was carried

out via simulation by counting each atom, which is within the equilibrium length. The results of the simulation

and theoretical calculations were compared, and it was estimated that the discrepancy in the results calculated

between the simulation and the theories was less than 10 except in the case of the smallest nanowires. As the

result, it was revealed that contact models can be effectively utilized to assess the contact area of nanomaterials. 

Keywords − molecular dynamics simulation (분자동역학 시뮬레이션), contact mechanics (접촉역학), nanowire

(나노와이어), Hertzian contact (헤르츠 접촉) 

Nomenclature

P : Adhesion force (N) (응착력)

PN : Normal force (N) (수직하중)

∆γ : Work of adhesion (N/m) (접착일)

RS : Radius of sphere (m) (구의 반지름)

RC : Radius of cylinder (m) (실린더의 반지름)

E* : Reduced elastic modulus (Pa) (유효 탄성계수)

a : Contact width (m) (접촉너비)

ν : Poisson’s ratio (푸아송비)

: Dimensionless normal force (무차원 수직하중)

: Dimensionless contact width (무차원 접촉너비)

1. 서 론

다양한 동적 기계요소는 다른 부품과의 접촉을 바탕

으로 왕복운동, 원운동 혹은 그 외의 복잡한 형태의 거
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동을 반복하게 된다. 이 때, 표면의 거칠기, 하중, 소

재의 탄성특성 등에 따라 접촉현상이 달라지게 되며

이러한 접촉현상은 기계요소의 전반적인 성능, 그 중

에서도 특히 트라이볼로지적 특성에 매우 큰 영향을

미친다는 것이 잘 알려져 있다[1, 2]. 이러한 접촉현상

이 성능에 매우 큰 영향을 미치는 대표적인 사례로 브

레이크, 타이어, 베어링, 가스켓과 같은 기계요소를 들

수 있으며, 그 외에도 동적거동을 하는 대부분의 기계

요소는 접촉현상을 바탕으로 작동하게 되므로, 많은 기

계분야에서는 이러한 접촉현상에 대하여 깊은 관심을

갖고 다양한 연구를 수행하고 있다[3-6].

그러나, 접촉현상은 일부 특수한 경우를 제외하고 실

험적으로 그 정량적 값을 획득하는 것이 매우 어려우

며 대부분의 경우 19세기 Hertz에 의해 태동된 접촉역

학 이론을 바탕으로 분석이 수행되고 있다. 초기에는

단순히 매끈한 표면을 갖는 구형의 돌기(asperity)의 접

촉에 대한 해석에서 시작하여, 실린더, 거친 표면조도

를 갖는 물체, 응착력(adhesion)이 존재하는 표면과 같

은 복잡한 대상에 대한 해석으로 그 범위가 점차 확장

되어 왔다[7-9]. 

최근 나노수준의 가공 및 재료기술이 발달함에 따라

다양한 나노물질에 대한 연구 및 활용이 점진적으로

증대되어왔고, 이러한 연구들을 바탕으로 다양한 재료

의 성질 및 거동이 스케일에 의존적이라는 사실이 잘

알려져 있다. 소재의 크기가 나노수준으로 작아질 경

우, 부피대비 표면적의 비율이 기하급수적으로 증가하

게 되고 이 경우, 급증한 표면적이 나노수준에서의 재

료의 특성과 거동에 매우 큰 영향을 끼친다는 사실이

원자수준의 시뮬레이션과 실험을 바탕으로 제기된 바

있다[1]. 앞서 언급한 고전적 접촉역학 이론은 스케일

의 영향을 고려하지 않고 있기 때문에 나노물질의 접

촉면적 예측에 활용되기 위해서는 충분한 검증을 통한

신뢰성을 갖추어야 할 필요성이 제기된다[10-12]. 

특히 나노물질의 접촉면적은 트라이볼로지적 특성을

평가하고 분석하는 과정에서 매우 중요하게 고려해야

하는 요소이며, 기술적인 어려움으로 인하여 실험을 통

한 검증이 거의 이뤄지지 않고 있다. 이러한 이유로

대부분의 ZnO, InAs와 같은 육각기둥 형태를 지닌 나

노와이어에 대한 연구에서는 전단응력을 평가하기 위

하여 접촉면적을 단순하게 육각기둥의 한쪽 면 전체가

바닥면과 접촉한다고 가정하는 것이 일반적이다[13-14].

또한 실린더 형태의 나노와이어의 경우에는 접촉면적

에 대한 정의가 어려워 그에 대한 논의를 거의 찾아보

기 어렵다. 많은 나노와이어가 접촉을 기반으로 하는

다양한 응용분야에 활용될 수 있다는 점을 고려할 때,

나노와이어의 접촉면적에 대한 명확한 예측이 요구된

다고 할 수 있다[15]. 

따라서, 본 연구에서는 실린더 형태의 나노와이어의

접촉면적을 분자동역학 시뮬레이션을 바탕으로 분석하

고자 한다. 분자동역학 시뮬레이션은 나노수준에서 기

계적 거동모사에 널리 활용되고 있으며, 실험적으로 획

득하기 어려운 물리적 특성을 정량적으로 도출해낼 수

있다는 점에서 그 의의를 찾을 수 있다. 나노와이어의

접촉현상 역시, 실험적으로는 검증하기 어려운 거동이

므로, 본 연구에서는 분자동역학 시뮬레이션 기법을 활

용하여 정량적 분석을 수행하고자 하였으며, 기존의 접

촉역학 이론을 적용하여 시뮬레이션 결과와 상호 비교

함으로써 나노와이어의 접촉면적을 높은 신뢰성을 가

지고 도출할 수 있는 방안에 대하여 알아보고자 한다.

2. 연구의 개요

본 연구는 실린더 형태를 지닌 나노와이어와 바닥면

사이에 형성되는 접촉면적을 분자동역학 시뮬레이션을

이용하여 획득하는 한편, 기존에 발표된 접촉이론을 바

탕으로 계산된 값과 비교함으로써 나노물질의 접촉면

적을 분석하는 효과적인 방법을 제시하고 그 타당성을

검증하고자 수행되었다. 

매크로 스케일에서 접촉면적은 물체가 갖는 무게에

의한 변형의 영향이 매우 크게 나타나는 것에 비하여,

나노수준에서는 상대적으로 표면의 응착력이 접촉면적

형성의 주된 원인으로 알려져 있다. 그러나, 크기가 수

십 ~수백 nm에 불과한 나노물질의 응착력과 그에 의해

발생하는 접촉면적을 직접적으로 평가하는 것은 매우

어려우므로 본 연구에서는 분자동역학 시뮬레이션을

이용하여 직접 응착력과 접촉면적을 획득하는 한편, 원

자현미경(atomic force microscopy)을 이용한 시험과정

을 시뮬레이션으로 재현함으로써, 시뮬레이션의 결과

및 이론적 분석방법을 실제 시험과 연결시킬 수 있는

근거를 마련하고자 하였다. Kim이 제안한 기존의 연

구를 살펴보면 AFM을 이용하여 나노와이어의 응착력

을 간접적으로 획득하는 방법과, 해당 방법의 신뢰성

을 시뮬레이션을 통하여 제시한 바 있다[13, 16]. 이러

한 기존의 연구를 바탕으로 본 연구에서도 AFM을 이

용한 접촉면적의 간접적 획득방법을 실제 시뮬레이션

과 상호 비교하고자 한다.
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본 연구에서 평가하고자 하는 대상은 접촉면적을 정

의하기 어려운 실린더 형태의 나노와이어이며, AFM을

이용한 간접적인 시험방법의 전제조건으로 평가대상과

AFM 탐침 소재가 동일해야 한다는 점이 있으므로, 나

노와이어의 소재는 실리콘(Si)으로 설정하였다.

보통의 결정질 실리콘 나노와이어는 실린더 형태를

나타내지 않으며, 표면의 산화층의 형성에 의하여 실

린더 형태를 형성하는 것으로 알려져 있다. 그러나, 본

연구에서는 산화층을 고려하여 모델링을 수행할 경우

계산시간의 급격한 증가로 인한 효율의 저하가 나타날

수 있다는 점과, 실리콘 팁의 표면에도 산화층이 존재

하여 나노와이어와 바닥면, 팁과 바닥면 사이의 상호

작용 특성은 서로 동일하다는 점을 고려하여, 실리콘

팁과 나노와이어 모두 순수한 실리콘으로 단순화 하여

시뮬레이션을 수행하더라도, 실린더 형태의 나노와이

어가 평면과 형성하는 접촉면적을 규명하고자 하는 본

연구의 취지에서 벗어나지 않는다고 판단하였다. 

이러한 전제조건에 따라 시뮬레이션은 다음의 순서

로 진행되었는데, 우선 AFM 탐침을 모델링하여 표면

에 압입시뮬레이션을 수행하고, 이 때 발생하는 응착

력의 특성을 정량적으로 획득한다. 이어서, 이 값을 실

린더 형태의 나노와이어와 바닥면 사이의 접촉면적을

예측하는 이론식에 적용하는 과정을 거침으로써 시뮬

레이션을 통하여 직접적으로 획득된 접촉면적과, 이론

적으로 예측된 값을 상호 비교하고자 하였다. 뿐만 아

니라, 이러한 시뮬레이션 과정은 실험으로도 진행할 수

있는 방법이므로 본 연구를 통하여 나노물질의 접촉면

적을 실험적으로 추정할 수 있는 효과적인 방안을 제

시할 수 있을 것으로 판단된다. 

3. 시뮬레이션 방법

3-1. 시뮬레이션 모델수립

분자동역학 시뮬레이션을 토대로 실린더 형태의 나

노와이어의 접촉면적을 구하기 위하여 다음의 Fig. 1

과 같은 모델을 수립하였다. 우선, Fig. 1(a)와 같이

반구형의 팁과 FCC 구조를 갖는 바닥면을 모델링 하

였다. 이 때 반구형의 팁은 AFM에 흔히 활용되는 실

리콘 팁을 모사하기 위한 것이므로 실리콘 원자로 구

성하였다. 반구형 팁의 지름은 약 10 nm 가량의 크기

로 설정하여 실제 실리콘 팁의 조건과 비교적 흡사한

조건이 되도록 하였다. 그리고 지름이 10, 15, 20, 30

nm인 실린더 형태의 나노와이어를 Fig. 1(b)와 같이

모델링 하였다. 한편, 접촉면적의 형성은 소재의 변형

을 필연적으로 수반하므로 소재의 탄성특성을 명확하

게 이해해야한다. 일반적으로 나노수준에서의 탄성계

수(elastic modulus)는 매크로 스케일에서의 값과 다르

다는 사실이 알려져 있다[17, 18]. 즉, 매크로 스케일에

서 일반적으로 알려진 탄성계수를 그대로 사용할 경우,

접촉면적 계산에 오류를 가져올 수 있으므로 보다 정

확한 분석을 위해서는 나노수준에서의 탄성계수를 구

할 필요가 있다. 따라서 본 연구에서는 나노와이어와

접촉하는 바닥면의 정확한 탄성계수를 획득하기 위하

여 Fig. 2와 같은 인장 시뮬레이션 모델을 생성하였다.

인장시뮬레이션을 위한 육면체 모델은 17 × 15 × 21

nm 크기의 면심입방격자(FCC)로 형성하였다. 이렇게

생성된 육면체 모델 중, z 축 기준으로 양쪽의 각각

2.5 nm 만큼의 원자에 제약조건을 부여하였다. Fig. 2

에서 회색으로 표시된 부분이 제약조건이 부여된 원자

이며 이 원자들을 양쪽으로 당겨 인장시뮬레이션을 진

행하였다. 

3-2. 시뮬레이션 조건

나노와이어의 접촉면적을 획득하고, 이론식과 비교

분석하기 위하여 총 3종류의 시뮬레이션이 수행되었다.

우선, 나노와이어와 같은 소재로 이루어진 실리콘 팁

과 바닥면 사이의 응착력 특성을 확인하기 위하여 반

Fig. 1. Simulation models for (a) indentation of spherical

tip onto the FCC substrate and (b) assessment of

contact area of nanowire.

Fig. 2. Hexahedral FCC model for tensile simulation to

obtain elastic modulus at nanoscale.
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구형 팁을 이용한 압입 시뮬레이션이 진행되었다. 실리

콘 팁은 강체로 설정되었고, 바닥면을 이루는 FCC 기판

은 시뮬레이션 속도와 계산상의 편의를 위하여 은(Ag)

원자로 구성하였다. 시뮬레이션은 안정화 (relaxation), 압

입(indentation), 제거(unloading)의 순서로 진행되었으

며 압입 및 제거 속도는 6 nm/ns로 설정하였다. FCC

바닥면이 소성변형하지 않는 범위 내에서 시뮬레이션

을 진행하기 위하여 압입 깊이를 0.5 nm 이하로 제한

하였고, 팁이 바닥면에서부터 멀어지는 제거 시뮬레이

션 과정에서 팁에 인가되는 수직방향의 힘을 합산하여

응착력을 획득하였다. 

둘째로는 나노와이어와 바닥면 사이의 접촉면적 및

응착력 획득을 위한 시뮬레이션이 진행되었다. 이 때,

접촉면적을 위한 시뮬레이션은 앞서 언급한 실리콘 팁

의 압입 시뮬레이션과 다르게 안정화, 압입, 제한조건

제거의 순서로 진행되었으며, 이 과정은 Fig. 3에 잘

나타나 있다. 압입과정은 나노와이어에 가해지는 힘이

인력에서 척력으로 전이되는 시점, 즉 하중이 0 nN에

서 인력에 의하여 음수가 된 후, 나노와이어가 점차

표면에 접근함에 따라 다시 증가하여 0 nN가 되는 순

간까지 진행하였으며 압입속도는 실리콘 팁의 압입시

뮬레이션과 마찬가지로 6 nm/ns 로 설정되었다. 이 상

태에서 FCC 바닥면의 최하층에 설정된 제한조건

(constraint condition)을 제거하였다. 제한조건은 FCC

바닥면을 위, 아래로 움직여 압입시뮬레이션을 진행하

기 위하여 설정하는 것으로써, 제한조건이 설정된 원

자는 강체로 간주된다. 따라서, 나노와이어와 바닥면

사이에 접촉을 형성하는 데 있어서 조금이라도 영향을

줄 수 있는 제한조건을 제거함으로써 접촉면적의 계산

정밀도를 높이고자 하였다. 제한조건이 제거된 상태에

서 40 ps 동안 나노와이어와 바닥면 사이에서 형성된

접촉면적을 측정하였다. 

한편, 나노와이어의 응착력을 획득하기 위한 시뮬레

이션은 실리콘 팁의 압입시뮬레이션과 동일하게 일정

수준의 수직하중이 발생할 때까지 나노와이어를 바닥

면에 압입한 뒤, 다시 떼어내는 제거 과정을 거쳐 수

행되었으며, 나노와이어를 FCC 바닥면에 낮은 하중으

로 압입한 뒤에 떼어낼 때 발생하는 힘을 응착력으로

간주하여 측정하였다. 

마지막으로 FCC 바닥면의 탄성특성을 획득하기 위

한 인장시뮬레이션이 진행되었다. 육면체의 모델을 양

쪽에서 잡아당겼을 때, 응력-변형률의 거동을 관찰함으

로써 탄성계수를 획득할 수 있으며 이 때 인장속도는

1.3 nm/ns로 설정하였다. 인장 시뮬레이션은 탄성 범

위내에서 진행하기 위하여 변형률이 0.005 이하인 조

건에서 진행되었다.

모든 시뮬레이션은 300K의 온도조건에서 진행되었

고, 일정한 온도를 유지하기 위하여 Nose-Hoover

thermostat이 적용되었다. 또한, 주기경계조건 (periodic

boundary condition)이 x, y 방향으로 적용되어 경계면

이 연속적으로 존재하는 상황을 모사하였다. 이러한 경

계조건의 적용을 토대로 Fig. 1(b)의 실린더 모델의 길

이가 짧게 모델링 되더라도 시뮬레이션의 신뢰성을 충

분히 확보할 수 있으며, 보다 효율적이고 빠르게 시뮬

레이션을 진행할 수 있었다. 

실리콘 팁과 나노와이어는 모두 강체로 설정되었으

므로 원자간의 거동을 모사하기 위한 포텐셜 함수가

적용되지 않았고, FCC 바닥면은 Morse 포텐셜이,

FCC 바닥면과 실리콘 원자사이의 거동은 Lennard-

Jones 포텐셜 함수가 적용되었다. 이 때, 포텐셜 함수

에 적용되는 변수는 기존의 문헌에서 활용된 값을 참

조하였다[16, 19]. 

4. 시뮬레이션 결과 및 분석

4-1. FCC 금속모델의 인장시뮬레이션

나노물질의 접촉면적을 획득하기 위하여 가장 먼저

선행되어야 하는 것은 소재의 탄성특성 규명이다. 접

촉면적은 소재의 변형을 전제로 하여 획득할 수 있는

물리적 거동의 결과값이므로, 반드시 소재가 갖는 정

확한 탄성계수(Young’s modulus) 값을 파악할 필요가

있다. 따라서, 정확한 접촉면적을 획득하기 위하여 앞

서 언급한 바와 같이 나노와이어와 접촉하는 FCC 바

닥면과 같은 소재로 육면체 모델을 만들고, 육면체의

양쪽 끝을 잡아당기는 인장시뮬레이션을 수행하였다. 

Fig. 3. Simulation procedure to measure contact area

at the nanowire surface through following steps: (a)

relaxation (b) indentation for contact of nanowire with

the FCC substrate and (c) removal of constraint at the

FCC substrate to form natural contact between nanowire

and the substrate.
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그 결과 Fig. 4와 같은 응력-변형률 선도를 획득할

수 있었다. 매우 작은 변형률 수준(0.005 이하)에서 시

뮬레이션을 수행하였으므로, 원자의 열적거동에 의한

그래프의 진동을 제외하면 응력-변형률 관계는 선형으

로 나타났으며 이 관계를 토대로 바닥면을 형성하는

FCC 단결정기판의 탄성계수를 계산한 결과 193 GPa

의 값을 갖는 것을 확인할 수 있었다. 이러한 결과는

매크로 스케일에서 나타내는 은의 탄성계수보다 다소

큰 값이나, 나노수준에서의 기계적 물성이 스케일에 의

존적이며, 스케일의 감소에 따라 탄성계수가 증가함을

밝힌 기존의 문헌을 참고해 볼 때, 납득할 수 있는 수

준으로 판단된다[17, 18].

이렇게 획득된 값은 나노와이어의 접촉면적을 이론

적으로 계산하는 과정에 활용되었다. Hertz접촉 이론으

로부터 파생된 대부분의 탄성접촉이론은 접촉하는 두

물체의 탄성계수 및 푸아송 비에 따라 변화하는 유효

탄성계수(reduced elastic modulus) 값을 사용하여 접

촉면적을 계산하게 되는데, 그 수식은 다음과 같다.

(1)

본 시뮬레이션에서는 나노와이어를 강체로 정의하여

연구를 수행하였으므로, E1 값을 무한대로 두고, E2 값

에는 시뮬레이션을 통해 획득된 193 GPa을 대입하여

수식 (1)을 계산하였으며 푸아송 비는 보통의 금속에

해당하는 0.35를 적용하였다. 게다가 푸아송 비의 경

우, 0.3~0.4로 변경하더라도 유효탄성계수에 미치는 영

향이 7%에 불과하므로 해당 값의 적용이 계산의 신뢰

성에 영향을 주지 않는다고 판단하였다. 이를 바탕으

로 계산한 유효탄성계수 값은 약 220 GPa이며, 탄성

접촉이론에 이 값을 활용하였다. 

4-2. 접촉 시뮬레이션 결과분석

나노와이어의 접촉면적을 직접적으로 획득하기 위하

여 앞서 언급한 바와 같이 실린더 형태의 나노와이어

를 FCC 바닥면에 접촉시킨 뒤, 제한조건을 제거하여

40 ps 동안 접촉면적을 측정하였다. 원자수준의 접촉

면적을 정의하는 것은 매우 어려운 일이므로, 본 연구

에서는 Fig. 5(a)와 5(b)에 나타난 것과 같이 두 가지

방법을 이용하여 접촉면적을 계산하였다. 두 방법 모

두, 두 원자간의 거리가 평형거리(equilibrium length)

보다 가까운 상태에 있을 경우에 해당 원자가 접촉면

을 형성한 것으로 간주하였다. 두 원자가 평형거리, 혹

은 그보다 가까운 거리에 위치한다는 것은 상호작용이

힘의 균형상태이거나 혹은 척력상태에 있음을 의미하

는 것이므로, 접촉상태에 대한 정의조건으로 타당하다

고 판단된다[20]. 

접촉면적을 정의하는 첫 번째 방법으로, 본 연구에

서는 Fig. 5(a)에서 나타나는 바와 같이 얼마나 많은

실리콘 원자가 FCC 바닥면의 원자와 접촉상태에 있는

지를 매 스텝 측정하고 그 수치를 평균 내어 접촉원자

의 개수를 도출하는 기법을 활용하였다. 이 때, 평형거

리 값은 실리콘-은 원자의 상호작용을 모사하기 위한

Lennard-Jones 포텐셜 함수에 사용되는 값을 이용하였다.

한편, 접촉상태에 위치하는 원자들에 의하여 형성되

는 접촉면적의 규정은 원자의 반지름(atomic radius)을

바탕으로 하였다. 본 연구에서 접촉여부를 판정하는 대

상원자로 나노와이어를 구성하는 실리콘을 선정하였으

므로, 접촉면적 계산을 위한 반지름 역시 실리콘의 값

을 활용하였다. 실리콘의 경우 0.235 nm의 반지름을

가지고 있으므로, 이 값을 바탕으로 단일 원자에 의한

접촉 면적을 구할 수 있다. 이 값을 바탕으로 접촉하

1

E
*

-----
1 ν1

2

–

E1

------------
1 ν2

2

–

E2

------------+=

Fig. 4. Stress-stain curve of hexahedral FCC model

obtained from tensile simulation.

Fig. 5. Schematic of contact definition in the simulation

based on (a) area of individual atom and (b) area inside

contact boundary. 
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고 있는 원자의 개수에 원자당 접촉면적을 곱하여

나노와이어와 바닥면 사이의 총 접촉면적을 도출하

였다. 

두 번째로는, 앞서 첫 번째 방법으로 획득한 접촉상

태에 있는 원자의 좌표 값을 바탕으로 면적을 기하학

적으로 계산하는 방법을 활용하였다. Fig. 5(b)에서 확

인할 수 있듯, 접촉원자의 최 외곽 경계선 내부는 완

전한 접촉상태라고 가정하여 면적을 계산하였다. 

그 결과, Fig. 6과 같이 나노와이어의 지름이 증가

함에 따라 접촉면적 역시 증가하는 경향을 확인할 수

있었다. 그림의 method I과 II는 각각 개별원자의 반

지름과 접촉경계 내부의 기하학적 형상을 이용한 접촉

면적 계산방법을 의미한다. 시뮬레이션 결과를 살펴보

면, method II, 즉 경계선 내부의 완전 접촉을 가정한

기하학적 접촉면적 획득 방법이, 상대적으로 개별 원

자의 지름을 고려한 접촉면적 계산 방법에 비하여 더

큰 값을 나타내고 있음을 알 수 있다. 

이러한 결과의 원인으로, 첫째로는 개별 원자에 의

한 접촉영역을 동일하게 고려하는 방법과 기하학적 형

상을 이용한 방법의 근본적인 차이를 들 수 있다. 둘

째로는 접촉면이 경계선 내부에 일정하게 형성된 것이

아니라, 국부적으로 접촉하지 않는 원자들이 존재할 것

으로 추정되는 현상을 들 수 있다. 

한편, 나노와이어를 바닥면으로부터 떼어낼 때 발생

하는 응착력 또한 접촉면적의 경향과 거의 일치하는

모습을 시뮬레이션을 통하여 알 수 있었으며, 그 값은

지름에 따라 나노와이어의 단위길이 당 8~15 nN/nm

수준으로 확인되었다. 

4-3. 탄성이론을 통한 접촉면적 분석

시뮬레이션을 통하여 획득된 접촉면적과 이론을 통

해 계산된 접촉면적의 값을 상호비교하기 위하여 본

연구에서는 두 가지의 방법을 적용하였다. 첫 번째로

는 Derjaguin, Muller, Toporov(DMT) 모델의 기본적

특성과, Hertz 접촉이론의 수식을 함께 활용하였다.

Hertz에 의하여 탄성접촉이론이 제안된 이래, 다양한

조건의 접촉상황에 대한 많은 이론이 발표된 바 있는

데, 그 중에서도 DMT 및 JKR 이론은 표면에서 발생

하는 응착력을 고려하기 위한 이론으로 널리 활용되고

있으며, 표면이 매우 부드럽고 높은 응착력을 갖는 고

무와 같은 경우에 적합한 JKR 이론에 비하여, DMT

이론은 비교적 표면의 변형이 적고 접촉면 바깥에서

발생하는 원거리의 상호작용이 보다 중요한 경우에 적

합한 이론으로 잘 알려져 있다[7, 21]. 

본 연구에서 다루는 소재가 비교적 탄성계수가 높다

는 점과, Fig. 6에서 알 수 있듯 시뮬레이션을 통하여

획득한 접촉너비 (contact width)가 나노와이어의 지름

대비 1/10 수준으로 상대적으로 매우 작다는 점을 바

탕으로 고려할 때, JKR 이론보다는 DMT 이론을 적

용하는 것이 타당하다고 판단하였다. 다만 DMT 모델

은 구형의 물체를 다루는 이론으로서, 실린더 형태의

물체의 상호작용을 다루는 DMT 모델은 발표된 바 없

다. 따라서, 본 연구에서는 DMT 모델의 기본적인 특

성을 활용하고자 하였는데, 우선, DMT 모델에서 구형

물체와 평면사이의 접촉너비의 수식은 다음과 같이 표

현된다[8, 22].

(2)

이 때, 

식 (2)의 형태를 살펴보면, 접촉너비 a 값은 수직하

중 PN과 응착력 (2π∆γRS)의 합에 의하여 결정되는 것

으로 나타난다. 이 때, 응착력 항을 제거하게 되면, 보

통의 Hertz 접촉이론식과 동일한 수식이 되는데, 이

점을 고려해보면 응착력과 수직하중은 접촉면적을 형

성하는 데 있어서 동일한 역할을 한다는 것을 알 수

있다. 

나노와이어의 경우, 시뮬레이션에 사용된 크기정보

와 실리콘의 밀도를 고려하여 무게를 계산해보면, 약

10−5 nN 수준으로 Fig. 6에 나타난 응착력에 비하여

무게가 무시할만큼 작으므로, 수직하중 PN을 0이라고

a
3

K

RS

-------- PN 2π γRS∆+=

K
4E

*

3
--------=

Fig. 6. Contact area and adhesion of nanowire obtained

from MD simulation. Method I and method II imply

the calculation method of contact area based on individual

atom radius and geometric area inside contact boundary,

respectively.
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가정할 수 있으며, 이 경우에 접촉면적을 형성하는 것

은 오로지 응착력이라고 판단할 수 있다. 다시 말해서,

응착력을 수직하중으로 간주하고 Hertz 접촉이론을 풀

더라도, 계산결과에 무리가 없다고 사료된다. 다만, 앞

서 언급한 것과 같이 실린더 형태를 다루는 DMT 모

델이 발표된 바는 없으므로 실린더 형태인 나노와이어

의 접촉면적을 구하기 위하여 다음과 같은 Hertz 접촉

이론의 실린더 모델의 수식을 사용하였다[23].

(3)

즉, 식 (3)의 PN는 수직하중이 아닌 응착력 값을 대

입하여 풀게되며, 이 값은 Fig. 6에 나타난 접촉시뮬레

이션을 통하여 직접적으로 획득한 나노와이어의 응착

력과 Kim(2015)이 연구에서 제안한 van der Waals

상호작용을 바탕으로 간접적으로 계산된 응착력 값을

각각 적용하였다[16]. Van der Waals 상호작용을 이용

한 응착력 예측은 15~25% 수준의 오차를 갖는, 비교

적 신뢰성이 있는 방법이라는 점이 해당 연구에서 발

표된 바 있다. 또한 E* 값은 FCC 모델의 인장시뮬레

이션으로부터 획득한 유효탄성계수 값인 220 GPa 를

적용하여 계산하였으며, 그 결과 접촉너비 a 값을 구

할 수 있었다. 

두번째로 고려된 이론은 Baney(1997)가 발표한

cohesive zone 모델이다. Maugis(1992)는 구형의 물체

와 평면사이에 응착력이 존재하는 접촉상황에서 다양

한 조건에 의하여 응착력을 고려한 접촉모델이 JKR모

델에서 DMT모델로의 전이되는 상황을 다룬 연구를

발표한 바 있는데, Baney의 cohesive zone 모델은

Maugis의 연구를 실린더와 평면사이의 상호작용에 대

하여 확장한 것이다[24, 25]. 

Baney가 발표한 cohesive zone 모델에서는 λ 값이

0일 때 Hertz 접촉이론, 4 이상일 때 JKR 모델에 해

당한다고 주장하였으며, 특수한 조건에서 DMT 모델

에 해당하는 경향을 보인다고 발표하였는데 λ 값이 1

이고 cohesive zone의 크기, 즉 비접촉 상태의 van

der Waals 힘이 작용하는 면적이 접촉면적에 비하여

상대적으로 매우 큰 경우가 DMT모델의 거동과 유사

한 상태라고 정의하였다. 이 경우, 하중과 접촉너비의

관계곡선이 Hertz 접촉이론의 평행이동 형태를 갖게되

어, DMT이론에 대한 Maugis의 가정에 부합한다고 주

장하였다. 해당 조건을 바탕으로 한 수식은 다음과 같

이 표현된다[25].

(4)

해당 연구를 살펴보면, 이 수식을 풀어내기 위하여 접

착일(work of adhesion), ∆γ 값이 요구되므로 우선 반구

형 팁을 FCC 바닥면에 압입하여 얻어낸 응착력 값을 이

용하여 접착일(work of adhesion) 값을 획득한다. DMT

이론에 따르면, 표면으로부터 구형의 물체가 떨어질 때

응착력과 접착일의 관계는 다음과 같다 [22, 24].

(5)

반구형 팁의 압입시뮬레이션을 통해 획득한 응착력

값을 식 (5)에 대입한 결과, 접착일 ∆γ는 약 0.74 N/

m로 나타났으며, 이 값을 수식 (4)에 대입하여 풀어내

면 접촉너비 a 값을 구할 수 있다. 

Cohesive zone 모델의 사용에 앞서, 주의할 점은 특

정 λ값의 적용을 바탕으로 수식을 DMT 모델의 특성

과 유사하게 수정한 것이므로, DMT모델과 동일하다

고 할 수는 없다는 것이다. 이러한 문제는 앞서 Hertz

접촉이론을 활용한 접촉면적 추정과정에서 몇 가지 가

정을 바탕으로 하여, DMT의 특성에 부합하도록 수식

을 조정하는 과정에서도 동일하게 나타난다. 이와 같

은 한계는 실린더에 해당하는 DMT모델의 부재로 인

한 것이며, 그에 따라 두 모델의 접근방법과 결과값이

다르게 나타날 수 있음을 쉽게 유추해 볼 수 있다. 

이러한 두 가지 서로 다른 이론식을 바탕으로 한 접

촉면적의 계산결과를 MD 시뮬레이션을 통해 직접적

으로 획득한 결과와 상호비교 한 결과, 다음의 Fig. 7

과 같은 그래프를 얻을 수 있었다. X축에 표기된

D10, D15, D20, D30은 각각 지름이 10, 15, 20, 30

nm인 나노와이어 모델을 의미한다. 막대그래프로 나타

a
2 4PNRC

πE
*

---------------=

P̃ ã
2

0.3465 λ
2

1 1
16.65

λ
3

-------------+–⋅+=

P 2π γRS∆=

Fig. 7. Contact area obtained from various methods

such as direct measurement in MD simulation, application

of Hertz contact theory and cohesive zone model.
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낸 데이터의 획득방법은 범례에 나타난 순서대로 MD

시뮬레이션을 이용한 접촉면적의 직접계산(direct

measurement), MD 시뮬레이션에서 획득한 응착력 값

을 Hertz 접촉이론에 적용한 경우(adhesion-Hertz),

van der Waals 상호작용을 이용한 간접적 방법의 응

착력 추정값을 Hertz 접촉이론식에 적용한 경우(van

der Waals-Hertz), 마지막으로 cohesive zone 모델을

이용한 접촉면적 계산이다. 

그래프를 살펴보면 각기 다른 지름을 가진 나노와이

어 모델에 대해서 MD 시뮬레이션을 이용하여 획득한

접촉면적과 이론적으로 획득한 접촉면적 값이 크게 차

이나지 않는 결과를 나타내는 것을 알 수 있다. 시뮬

레이션에서 획득한 응착력 값을 바탕으로 Hertz 접촉

이론을 계산한 경우, 시뮬레이션을 통해 직접적으로 획

득한 접촉면적과 비교하여 1~10%의 오차가 나타났고,

cohesive zone 모델을 사용한 경우 4~20%의 오차가

발생함을 확인할 수 있었다. van der Waals 상호작용

을 이용한 접촉면적의 계산은 두 가지 방법의 중간값

을 나타낸다는 사실을 확인하였다. Cohesive zone 모

델의 경우, 나노와이어의 지름이 10 nm일 때는 오차

가 20%에 달하지만, 지름이 커짐에 따라 오차가 점차

감소하여 30 nm일 때는 4%에 불과함이 확인되었고,

Hertz 접촉이론을 적용한 경우에는 모든 경우에 대해

서 오차의 변화에 특별한 경향을 발견할 수 없었다.

시뮬레이션과 접촉이론을 통한 접촉면적 계산값의

차이 및 각기 다른 접촉이론간의 차이의 원인으로는

다음과 같은 사항을 고려할 수 있다.

첫째로는, 2차원 DMT 모델의 부재로 인하여, 본

연구에서는 몇 가지 제한적인 조건 및 가정을 바탕으

로 접촉모델을 사용하였다는 점이다. Hertz 접촉이론은

응착력을 고려하지 않으므로, 이 모델을 바탕으로 응

착력에 의한 접촉면적을 유추하기 위해서 3차원 DMT

모델과 Hertz 접촉이론의 관계를 이용하였다. 이와 같

은 문제점은 cohesive zone 모델에서도 나타나는데,

전이변수 및 기타 조건을 조정하더라도, 모델의 수식

이 정확하게 DMT 모델의 형태와 완벽하게 동일하다

고 볼 수는 없다. 이러한 제한조건에 의하여 각 모델

의 결과값이 상이할 수 있음을 고려해 볼 수 있다.

둘째로는 각 접촉이론에 필요한 접촉면의 상호작용

특성값의 획득방법에서 오는 차이를 들 수 있다.

Hertz 접촉이론을 이용하여 접촉면적을 계산할 경우,

나노와이어와 바닥면 사이의 응착력을 계산하기 위하

여 Hamaker 상수를 이용하는 것과 달리 cohesive zone

모델에서는 접착일 값을 이용하고 있다. 접촉면의 상호

작용 특성을 매개하는 값이 두 모델에 대하여 각기 다

르다는 점에서 기인하는 차이가 있다고 판단된다.

그러나 시뮬레이션을 통해 직접적으로 획득한 접촉

면적 값과 이론식을 바탕으로 얻은 값은 나노수준의

현상을 다룬다는 점을 고려할 때, 그 오차가 크지 않

다고 판단되며, 정도의 차이는 있으나 다양한 접촉모

델을 사용하여 충분히 신뢰성 있는 접촉면적 값을 획

득할 수 있을 것으로 기대된다.

5. 결 론

본 연구에서는 분자동역학 시뮬레이션을 활용하여

실린더 형태를 지닌 나노와이어의 접촉면적을 구하고,

기존의 탄성접촉이론과 상호비교를 통하여 나노수준에

서 접촉면적을 구하기 위한 타당한 방법을 제시하였다.

시뮬레이션을 통해 알 수 있는 사실은 다음과 같다. 

1. 분자동역학 시뮬레이션을 바탕으로 나노와이어의

응착력과 접촉면적을 계산한 결과 상호 비례관계를 가

진다는 것을 알 수 있었으며, 나노와이어의 지름에 따

라 응착력과 접촉면적이 증가함을 확인하였다.

2. DMT 이론의 특성을 반영하여 응착력을 수직하

중으로 간주하고 Hertz 접촉이론을 계산함으로써, 나

노와이어의 접촉면적을 오차범위 10%이내로 추정할

수 있었다.

3. Cohesive zone 모델을 이용할 경우, 지름이 매우

작은 경우에는 오차가 20%에 달하지만, 점차 지름이 커

짐에 따라 오차가 4%까지 저감되는 것을 알 수 있었다.

4. 접촉면적을 정확하게 계산하기 위해서는 나노수

준에서 나타나는 물질의 탄성특성 변화를 고려할 필요

가 있음을 확인하였다. 

이러한 연구결과를 토대로 실린더 형태의 나노와이어

와 바닥면 사이의 접촉면적을 획득하는 방법으로 나노

와이어의 응착력 값을 바탕으로 하여 Hertz 접촉이론을

적용하거나, 실리콘 팁을 이용한 압입시험으로부터 접

착일 값을 획득하여 cohesive zone 모델에 적용하는 것

이 타당성을 지님을 확인할 수 있었다. 본 연구에서 진

행된 시뮬레이션은 AFM을 이용한 실험을 나노와이어

의 접촉면적을 구하기 위하여 활용하는 과정을 모사한

것이다. 따라서, AFM을 활용하여 응착력을 평가하고,

이 값을 토대로 나노와이어의 접촉면적을 추정하는 간

접적 계산과정이 타당성 있는 결과를 도출할 수 있음을

확인하였다. 뿐만 아니라, 나노와이어 이외의 다양한 나
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유용하게 활용될 수 있을것으로 기대된다.
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