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Abstract − Recently, graphene has attracted considerable attention owing to its unique electrical, optical, ther-            

mal, and mechanical properties. The broad spectrum of applications from optics, sensors, and electronics to bio-            

device have been proposed based on these properties. In particular, graphene has been proposed as a protective            

coating layer and solid lubricant for microdevices and nanodevices because of its high mechanical strength,            

chemical inertness, and low friction characteristics. During the past decade, extensive efforts have been made to            

explore the tribological characteristics of graphene under various conditions and to expand its applicability. In            

addition to the experimental approaches, the molecular simulations performed provide fundamental insights into            

the friction and wear characteristics of graphene resulting from molecular interactions. This work is a review of            

the studies conducted over the past decade on the tribological characteristics of graphene using molecular sim-            

ulation. These studies demonstrate the principal mechanisms of the superlubricity of graphene and help clarify            

the influences of surface conditions on tribological behavior. In particular, the investigation of the effects of the            

number of layers, strength of adhesion to the substrate, surface roughness, and commensurability provides deeper            

insights into the tribological characteristics of graphene. These fundamental understandings can help elucidate the            

feasibility of graphene as a protective coating layer and solid lubricant for microdevices and nanodevices.

Keywords − molecular simulation(분자 시뮬레이션), graphene(그래핀), nano-scale friction(나노스케일 마찰),        

numerical analysis(수치해석) 
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1. 서  론

지난 수십년간 반도체 산업을 필두로 나노/마이크로 스      

케일의 생산, 제조기술이 급격히 발달해왔다. 기계요소의     

크기는 점진적으로 소형화 되어 왔으며, 그에 따라 표면     

거칠기 역시 상당히 작은 수준으로 제어되고 있다. 뿐만     

아니라 기계시스템의 강도와 내구성, 그리고 전반적 성능     

향상을 위해 나노소재를 활용하는 연구가 다양하게 발표     

되어 왔다[1,2]. 특히, 최근에는 우수한 재료 물성을 가지     

는 다양한 이차원 소재가 제시됨에 따라, 이들의 특성을     

이해하고, 나노소재로 활용하기 위한 연구가 다양하게 진     
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행되고 있다[1,3-5]. 이러한 추세와 맞물려 트라이볼로지     

분야에서도 나노/마이크로 스케일의 접촉, 마찰 및 마모 분       

석이 빈번하게 이루어지고 있다. 특히, 그래핀 (graphene)      

은 우수한 기계적 물성과 화학적 안정성과 더불어, 저마       

찰 특성을 가지는 것으로 보고됨에 따라, 이러한 특성을       

실험적으로 이해하고, 응용기술을 도출하기 위한 연구가     

활발하게 수행되고 있다 [5,6]. 또한, 원자단위에서 일어      

나는 현상을 근본적으로 이해하기 위한 원자단위 시뮬      

레이션 연구도 다양하게 수행되고 있다. 지난 10년간 그       

래핀의 우수한 저마찰 특성의 메커니즘을 규명하는 한      

편, 다양한 작동조건 및 환경변수가 마찰거동에 미치는      

영향에 대한 분자동역학 연구가 활발하게 이루어져 왔      

다. 분자동역학 시뮬레이션은 원자단위의 물리적 거동을     

저량적으로 측정 및 시각화 함으로써 그래핀의 트라이      

볼로지적 특성에 대한 본질적 통찰력을 제공할 수 있다       

는 점에서 의의를 찾을 수 있다. 본 논문에서는 그래핀        

의 트라이볼로지적 특성과 관련된 분자시뮬레이션 연구     

방법 및 동향 등을 돌아보고자 한다. 이를 통하여 향후        

연구 방향 도출에 기여하고자 한다.

2. 분자동역학 시뮬레이션 개요

2-1. 나노트라이볼로지에서 분자동역학 시뮬레이션의   

활용

나노스케일의 다양한 표면현상을 효과적으로 측정하    

기 위한 도구로 원자현미경(Atomic force microscopy)을     

들 수 있다. 나노미터 수준의 탐침을 사용하며, nN 수준        

의 하중 정밀도를 갖는 AFM을 이용한 수많은 연구는 원        

자수준의 마찰거동에 대한 심도 깊은 통찰력을 제공해      

왔다. 그러나 AFM의 우수한 측정능력에도 불구하고 접      

촉면에서 나타나는 원자수준의 상호작용을 시각화하거    

나 분석하는 것은 쉽지 않아 연구에 많은 어려움을 겪어        

왔다[7]. 이러한 한계를 보완하기 위한 방법으로 최근 원       

자수준의 시뮬레이션을 활용한 나노스케일의 접촉거동    

에 관한 연구가 활발히 이루어지고 있다. 

원자 혹은 분자를 다루기 위한 시뮬레이션 기법으로는      

흔히 Monte Carlo(MC)와 Molecular Dynamics(MD)를    

보편적으로 활용한다. 엄밀하게는, MC 시뮬레이션은 분     

자의 거동을 다루는 경우에만 국한되지 않으며, 확률기      

반의 보편적 모델링에 활용될 수 있다[8]. 

다른 연속체 역학을 바탕으로 하는 시뮬레이션과 대      

비되는 요소로는 개별원자, 혹은 분자 사이의 에너지와      

힘을 직접적으로 계산함으로써 분자 시스템의 거동을 모      

사한다는 점을 들 수 있다. 분자동역학 시뮬레이션은 통       

계열역학적 원리를 기반으로 하며 수많은 입자로 구성     

된 시스템에 대한 해석을 수행하고 이 과정에서 거시적     

관점에서의 물성을 측정하게 된다. 원자 수준에서는 양     

자역학적 효과가 대두되어 고전역학이 유효하지 않음이     

많은 연구에 의해 밝혀진 바 있으나, 분자동역학은 몇 가     

지 가정을 도입하여 계산의 단순성 및 편의성을 확보함     

으로써, 비교적 높은 정확성과 우수한 계산속도를 달성     

할 수 있도록 하였다[9]. 

분자동역학 시뮬레이션은 시간의 흐름에 따라 순차적     

으로 원자 및 분자의 움직임을 계산하고, 거시적 관점에     

서의 동적인 거동과 물리량을 계산 및 시각화할 수 있어     

나노스케일의 트라이볼로지 현상에 관한 연구를 수행하     

기에 적합한 도구이다. 

2-2. 그래핀을 모사하기 위한 포텐셜 함수

그래핀의 거동을 모사하기 위해서는 탄소 원자사이의     

공유결합을 계산할 수 있는 포텐셜 함수가 요구된다. 공     

유결합을 다루기 위한 다양한 형태의 모델이 많은 연구     

자들에 의하여 제안된 바 있는데, 대표적으로는 valence-     

force field (VFF), Stillinger-Weber(SW), Tersoff, Reactive     

empirical bond-order(REBO) 포텐셜 함수 및, ab initio     

기법 등을 들 수 있다. 이 기법들은 모두 결합길이의 늘     

어남 (bond stretching)과 결합각도의 휨 (bending), 그리     

고 결합의 뒤틀림 (twisting)을 다룰 수 있는데, 이 들은     

전자궤도 공유에 의해 특정한 방향성을 갖는 공유결합     

을 모사하는 데 있어서 매우 중요한 요소이다. 이 중에     

서 뒤틀림 에너지는 상대적으로는 작은 편이어서 결합     

길이와 각도를 다루는 것이 상기모델에서 핵심이라고 할     

수 있다. 이 중에서 VFF는 선형모델이며, 1980년대 이     

전에 널리 사용되었고, 계산량이 크지 않아 빠른 속도로     

시뮬레이션을 수행할 수 있다는 장점을 지니고 있다. 그     

러나 비선형 거동을 다루는 데 있어서 정확성을 보장하     

기 어렵다는 단점이 있다. Ab initio 기법은 양자역학적     

관점에서 해법을 제시하므로 매우 정밀하나 과도한 컴     

퓨팅 자원을 요구한다는 단점이 있다. 그에 비하여     

Tersoff 혹은 REBO 포텐셜 함수는 적절한 수준의 정확     

성과 계산속도를 지니고 있으며, 공유결합의 형성과 해     

소(formation and dissociation)를 허용하므로 오늘날 다     

양한 공유결합 물질을 다루는 경우에 활용되고 있다     

[10,11]. 그 중에서도 REBO 포텐셜은 다이아몬드의 화     

학기상증착(chemical vapor deposition) 공정을 시뮬레이    

션 하기 위하여 고안되었고, 다이아몬드 외에도 탄소나     

노튜브, 풀러린(fullerene), 비정질 탄소 등을 다루는 경     

우에도 보편적으로 활용되고 있다[12–16].
Tribol. Lubr., 36(2) 2020
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3. 그래핀의 분자동역학 시뮬레이션 동향

3-1. 통계적 동향

그래핀의 트라이볼로지적 특성에 대한 가장 초기의 원      

자수준 시뮬레이션 연구는 2009년 Bonelli에 의해 발표      

된 것으로 Tight-Binding(TB) 기법을 이용하여 그래핀     

사이의 기계적 거동의 해석 결과를 도출하였다[17].

이후 약 10여년 간 그래핀에 대한 관심을 바탕으로 트        

라이볼로지적 관점에서 수많은 분자동역학 시뮬레이션    

이 진행되었는데, 논문의 저자 소속기관을 기준으로 살      

펴보면 Fig. 1에서 나타난 바와 같이 중국이 전체 40%        

가량으로 가장 많은 비중을 차지하였고, 다음으로는 미      

국이 27%, 그 외의 국가는 상대적으로 비중이 작아 대륙        

별로 구분한 결과 아시아(중국 제외)가 25%, 유럽이 8%       

로 나타났다. 2017년 한국과학기술기획평가원(KISTEP)   

에서 발표한 전세계 논문발표 상위 10개국의 통계자료      

를 살펴보면 미국과 중국의 논문이 전체 35% 가량을 차        

지하는 것으로 나타난다. 반면, 그래핀의 분자동역학 시      

뮬레이션 연구의 경우 그에 비해 두 배에 가까운 70% 가         

량을 중국과 미국에서 발표하고 있어 이 두 국가가 그래        

핀과 같은 나노소재의 응용을 위해 선제적으로 폭넓은      

연구에 투자하고 있음을 알 수 있다. 

한편, 지난 10년간 그래핀의 트라이볼로지적 특성에 관      

한 분자동역학 시뮬레이션 연구의 세부주제를 바탕으로     

분류해보면 Fig. 2에서 보여지는 것과 같이, 그래핀의 일       

반적인 마찰저감, 윤활특성에 대한 보편적 연구가 전체      

37%가량을 차지하는 것으로 파악되었다. 여기에는 그래     

핀의 레이어 개수, 그래핀 격자구조의 정렬상태, 접촉하      

중과 그래핀의 변형정도와 같은 조건이 그래핀의 마찰     

에 미치는 영향을 규명한 논문이 포함된다. 

그리고 전체 논문 중 46%가 포텐셜 함수의 파라미터     

및 시스템의 강성(stiffness)와 같은 조건을 인위적으로 조     

정할 때 그래핀의 거동변화를 관찰하거나, 그래핀의 결함     

(defect), 경계(edge), 표면거칠기, 결정립계(grain boundary)    

등의 존재에 의한 마찰특성을 살펴본 연구에 해당하였     

다. 그 외에 그래핀을 복합재로 활용하거나 마모로부터     

표면을 보호하기 위한 기능성을 검증하는 경우가 12%,     

그래핀의 파단조건에 대한 연구가 5%로 분류되었다. 

대부분 그래핀의 트라이볼로지적 특성에 관한 분자동     

역학 연구는 그래핀의 저마찰 특성의 최적 조건을 찾고,     

그 메커니즘을 규명하기 위한 목적으로 수행되었음을 알     

수 있다. 다시 말해서, 그래핀의 기계공학적 활용방안으     

로는 마찰저감을 위한 고체윤활제가 일반적이라고 할 수     

있다. 

3-2. 연구주제별 동향

그래핀의 트라이볼로지적 거동을 규명하기 위한 분자     

동역학 시뮬레이션 연구에서는 Fig. 3과 같이 다양한 조     

건(표면거칠기, 그래핀 레이어 개수, 모재의 강성, 결함     

등)을 제어하여 그 영향을 조사하였다. 이 연구에서는 앞     

서 언급한 세부주제별로 나누어, 각각의 연구가 어떠한     

조건을 달리하여 시뮬레이션을 수행하였는지 살펴보고    

자 한다. 

3-2-1. 그래핀의 기본적 윤활특성에 대한 연구

그래핀을 저마찰 재료로 활용하기 위한 기초연구에서     

는 그래핀의 레이어 개수가 주된 관심사 중 하나이다. 그     

래핀 레이어 사이의 상호작용은 반데르발스 힘이며, 레     

Fig. 1. Country distribution of publications involving with 

molecular dynamics simulation of graphene tribology for 

last decade.

Fig. 2. Distribution of research topics for last decade.
Vol. 36, No. 2, April 2020
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이어 평면 내부(in-plane)의 공유결합과 비교하여 현저하     

게 낮은 결합강도를 가지므로 레이어 개수가 증가함에      

따라 기계적 거동이 필연적으로 달라지게 된다. 따라서,      

많은 연구자들이 그래핀 레이어 개수가 마찰에 미치는      

영향을 분자동역학 시뮬레이션을 활용하여 조사하였다. 

Liu와 Zhang은 1~3개의 그래핀 레이어와 캡이 씌워진      

탄소나노튜브 모델 사이에 상대운동을 일으켜 마찰거동     

을 시뮬레이션 하였다. 나노튜브의 이송방향과 그래핀과     

나노튜브 사이의 높이를 달리하여 상대운동을 시킨 결      

과, 마찰력은 이송방향을 따라 나열된 그래핀 격자의 탄       

소원자간 거리에 일치하는 주기를 갖고 진동한다는 사      

실을 발견하였다. 또한 그래핀 레이어 개수가 증가할수      

록 마찰력이 증가한다는 사실 역시 발견할 수 있었다[18].

Reguzzoni 등은 1~4개의 그래핀 레이어 위에서 그래      

핀 조각을 상대운동 시켜 나타나는 전단변형과 마찰거      

동을 규명하였다. 그래핀 레이어의 개수가 증가함에 따      

라 수직방향(out-of-plane)의 변형과 마찰력이 증가함을    

발견하였으며, 수직 및 수평방향의 강성이 감소하여 스      

틱-슬립 거동이 마찰에 영향을 미침을 제시하였다 [19]. 

Zhang 등은 흑연 모재위에서 1~5개의 그래핀 조각을      

마찰시켜 그래핀 레이어의 개수, 그래핀 조각의 크기, 상       

대운동 속도가 마찰에 미치는 영향을 조사하였다. 앞선      

두 연구와 다르게 단일 레이어의 그래핀 조각으로 상대       

운동 시킬 때, 마찰력이 가장 높게 측정되었고, 2개 이        

상의 레이어 개수일 때 마찰이 크게 저감됨을 발견하였       

다. 이러한 현상의 원인으로 그래핀 단일레이어에 비하      

여 멀티레이어가 자유도가 높아 쉽게 열적진동에 의한     

이동이 가능하다는 점을 제안하였다[20]. 

Li 등은 비정질 실리콘 모재위에 그래핀을 1~4개 레     

이어 적층시키고 반구형의 실리콘 팁을 접촉시켜 이송     

시킬 때 마찰특성과 그래핀의 기계적 거동에 대해 연구     

하였다. 실리콘 팁을 압입시켜 0.8 nN의 작은 수직하중     

을 인가한 뒤, 수평방향으로 이송시키며 팁에 인가되는     

마찰력을 측정한 결과 단일레이어 그래핀의 경우 멀티     

레이어 그래핀보다 puckering이 더 크게 나타나, 접촉면     

적과 마찰력이 크게 증가하였음을 규명하였다. 또한 접     

촉면적의 증가비율보다 마찰력의 증가비율이 더 크다는     

사실을 발견하였는데, 이는 접촉면의 원자들의 국부적 고     

정효과와 접촉의 commensurability의 증가가 영향을 미     

쳤기 때문이라고 주장하였다[21]. 

이러한 연구들을 바탕으로 살펴보면 그래핀 레이어 개     

수는 마찰력에 상당한 영향을 끼친다는 사실을 알 수 있     

으나, 연구에 따라서 그 경향이 크게 다르게 나타나는 문     

제가 있음을 알 수 있다. 그러나, 이러한 현상은 그래핀     

의 트라이볼로지적 특성에 대한 실험적 연구에서도 나     

타나는 것으로, 공중에 띄워진 형태의 그래핀(suspended     

graphene)의 경우 그래핀 레이어의 개수가 증가함에 따     

라 마찰이 증가하는 현상이 발견되었으나, 그래핀이 모     

재와 강하게 결합하는 경우에는 반대로 레이어의 개수     

와 마찰이 반비례하는 현상이 보고된 바 있다 [6]. 즉,     

Fig. 4에 나타난 것과 같이 그래핀과 모재사이의 상호작     

용이 마찰에 결정적인 영향력을 행사한다는 것을 알 수     

있으며, 이는 그래핀을 고체윤활제로 활용하기 위해서는     

대상이 되는 시스템의 조건이 명확하게 정의되어야 한     

다는 사실을 시사한다. 

Smolyanitsky와 Killgore는 공중에 띄워진 형태의 그     

래핀을 캡이 씌워진 탄소나노튜브로 마찰시킬 때 접촉     

하중과 마찰력 사이의 상관관계를 조사하였다. 수직하중     

이 증가할 때 마찰력이 커지는 자연스러운 현상이 발견     

된 것에 비하여, 수직하중이 음수가 될 때, 즉 응착력에     

의하여 그래핀이 탄소나노튜브에 흡착되어 있는 상황에     

Fig. 3. Various parameters those affect mechanical 

behavior of graphene.

Fig. 4. Vertical deformation of (a) single layer of 

graphene, (b) multiple layers of graphene with low 

adhesion to the substrate and (c) multiple layers of 

graphene with high adhesion to the substrate.
Tribol. Lubr., 36(2) 2020
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서 수직하중이 감소함과 동시에 마찰력이 증가하는 현      

상이 나타났다. 이러한 현상은 수직하중과 응착력에 의      

한 그래핀의 수직방향 변형에 의한 현상임을 규명하였      

다[22]. 

Ye와 Martini 또한 모재에 의해 지지되고 있는 그래핀       

과 공중에 띄워진 형태의 그래핀의 마찰거동에 대한 연       

구를 수행한 결과, Smolyanitsky와 Killgore의 연구와는     

전혀 다른 결과를 획득하였으며, 그 이유로는 기존의 연       

구에서 그래핀 탄소원자의 상호작용을 다루기 위한 포      

텐셜 함수로 사용한 Tersoff 모델이 그래핀에 적합하지      

않았기 때문이라고 지적하였다. Ye와 Martini는 공중에     

띄워진 그래핀의 경우 최대 마찰력이 발생하는 수직하      

중이 존재하며, 수직하중이 이 값보다 증가하거나 감소      

할 때, 마찰력이 저감된다고 주장하였다. 실험으로도 입      

증된 바 있는 이러한 결과[23]에 대해 저자들은 접촉면       

적과 그래핀의 주름의 높이를 관찰하여 분석하였다[24]. 

Sinclair 등은 그래핀 조각을 흑연 모재 위에 배치하고       

일정한 하중을 인가할 때 나타나는 평행이동 현상을 시       

뮬레이션 하였다. 그래핀 조각과 흑연 모재가 incom-      

mensurate 접촉상태일 때에는 두 물체사이의 포텐셜 에      

너지가 비교적 일정하게 나타나고 그에 따라 그래핀 조       

각이 쉽게 미끄러지거나 회전하는 superlubricity 현상이     

나타났다. 특히 그래핀 조각이 회전할 때 매 60°각도마       

다 상호작용 에너지가 요동치는 현상이 나타나는데, 이      

는 그래핀 조각이 흑연모재와 순간적으로 잘 정렬되어      

나타난 현상으로 판단하였다[25]. 

유사하게 그래핀과 흑연모재 사이에서 나타나는 super-     

lubricity에 대한 연구를 Liu 등이 발표한 바 있다. 해당        

연구에서도 incommensurate 접촉상태의 그래핀 조각이    

superlubricity 를 나타낼 수 있음을 시사하였다[26].

그 외에도 많은 연구자들이 그래핀의 윤활특성에 대      

한 통찰을 얻기 위하여 유사한 관점에서 다양한 기초적       

연구를 발표하였다[27,28]. 

3-2-2. 그래핀의 결함과 시험 조건이 그래핀의 기계적 거동       

에 미치는 영향 

Deng등은 5개 레이어로 구성된 그래핀의 마찰특성을     

규명하기 위해 분자동역학 시뮬레이션을 수행하였다. 팁     

으로는 캡이 씌워진 탄소나노튜브를 이용하였고, 그래핀     

과 나노튜브사이의 반데르발스 상호작용을 Lennard-    

Jones 포텐셜 함수로 모사하였는데, 이 때 포텐셜 파라       

미터를 조정하여 팁과 그래핀 사이의 응착력을 인위적      

으로 제어하였다. 그 결과 높은 응착력이 작용할 때, 하        

중과 마찰력 사이에 일반적이지 않은 관계가 나타남을      

확인하였다. 팁이 그래핀으로부터 들어올려져 응착력에    

의해 수직하중이 음수가 되는 구간에서는 수직하중이 감     

소할 때 마찰력이 증가하여, 결과적으로 음(negative)의     

마찰계수가 나타나는 현상을 발견하였다, 이들은 팁과 그     

래핀 최상층 사이의 응착력으로 인해 그래핀이 들어올     

려져 수직방향(out-of-plane)으로 변형이 발생하고, 이 때     

반데르발스 결합의 생성과 분리, 그래핀 레이어 사이 결     

합의 반복되는 인장과 수축, 그리고 팁 아래의 변형된 그     

래핀의 수평방향으로의 이동이 발생하면서 에너지를 소     

산시켜 그 결과로 마찰력이 증가하였다고 주장하였다[29].

Sun 등의 연구자들도 이와 유사하게 3장의 그래핀 레     

이어 위에 다이아몬드 팁으로 상대운동을 일으켜 마찰     

거동을 살펴보았다. 이 때, 팁과 그래핀 사이의 응착력     

을 제어하기 위하여 Lennard-Jones 포텐셜 함수의 에너     

지 파라미터를 인위적으로 10배만큼 조정하여 시뮬레이     

션을 수행하였다. 그 결과 응착력이 작은 경우에는 수직     

하중이 증가함에 따라 마찰력이 거의 선형적으로 증가     

하는 결과를 얻었으나, 응착력이 높은 경우에는 수직하     

중이 음수일 때 마찰력이 최대가 되고, 수직하중이 증가     

함에 따라 마찰이 감소하는 경향이 나타남을 보였다. 이     

러한 수직하중과 마찰력의 반비례 관계는 상층의 그래     

핀 레이어 국부적으로 변형하여 레이어 사이에 박리가     

일어나기 때문이라고 밝혔다. 또한 응착력을 달리하였을     

때, 팁의 이송거리에 따라 달라지는 포텐셜 에너지를 팁     

과 그래핀 사이의 상호작용과 그래핀 내부의 상호작용     

으로 나누어 살펴본 결과 두 성분의 위상(phase)의 차이     

가 포텐셜 에너지의 총량을 달라지게 만든다는 사실 역     

시 확인하였다[30].

Zhang 등은 그래핀이 놓인 모재의 강성이 마찰에 미     

치는 영향을 연구하였다. 이들은 그래핀 하부의 모재를     

개별 원자의 집합 대신 스프링으로 근사하여 모델링 하     

였다. 이 때, 스프링의 강성을 인위적으로 조절함으로써     

모재의 기계적 성질을 달리하여 모사하고자 하였다. 그     

래핀 위에는 육각형의 작은 그래핀 조각을 배치하여 그     

래핀 평면과 상대운동 하도록 하였다. 그 결과, 스프링     

의 강성이 증가할 때 마찰력이 지수적으로 저감되었으     

며, 특히 스프링 강성이 특정 값을 넘어설 때 마찰력은     

더 이상 감소하지 않고 일정한 수준으로 유지되는 현상     

역시 확인할 수 있었다. 이러한 현상은 스프링으로 지지     

되는 그래핀과 그래핀 조각 사이의 정렬상태가 com-     

mensurate이거나 incommensurate일 때 모두 나타나, 모     

재의 강성이 superlubricity에 절대적인 영향을 미치는 요     

소임을 시사하였다[31].

Sun 등은 그래핀에 필연적으로 존재하는 결함이 마찰     
Vol. 36, No. 2, April 2020



60 김현준ㆍ정구현

  

 

  

   

 

  

 

   

  

  

 

 

  

 

  

   

 

 

  

 

    

   

   

  

 

   

  

   

 

 

 

 

 

거동에 미치는 영향에 대해 연구하였다. 총 3개 레이어       

의 그래핀을 모델링하되, 최상층과 중간층의 그래핀에는     

Stone-Wales(SW) 결함과 공공(vacancy)결함 중 하나를    

생성하고 다이아몬드 팁으로 상대운동 시킬 때, 결함의      

조합에 따른 마찰력의 변화를 측정하였다. 그 결과, 최       

상층의 결함 존재여부가 마찰력에 가장 큰 영향을 미친       

다는 사실을 발견하였으며, 특히 공공결함이 존재할 때      

마찰 증가폭이 SW 결함에 비하여 크다는 사실 역시 확        

인하였다. 또한 SW 결함이 존재할 경우 작은 수직하중       

범위에서 마찰력과의 관계가 비선형으로 나타나는 경우     

가 있음을 밝혔다. 그러나 비선형 관계의 원인에 대해서       

는 명확하게 규명하지는 못하였다[32]. 

유사하게 그래핀의 결함에 대한 연구를 2020년 Cao      

등이 발표한 바 있다. 이들은 중심부에 SW 결함이 생성        

된 그래핀 단일층을 다이아몬드 모재위에 배치하고 Si 팁       

으로 결함 위치를 포함하는 경로를 지나가도록 하여 그       

래핀의 마찰거동에 결함이 미치는 영향을 규명하고자 하      

였다. SW 결함을 포함한 그래핀의 경우, 팁이 결함에서       

거리가 멀 경우에는 결함이 없는 그래핀과 크게 다르지       

않은 마찰거동을 나타내었으나 결함에 근접한 위치에서     

는 확연히 큰 마찰신호가 검출되었다. 이 때, 팁이 이동        

하는 방향에 따라 팁과 상호작용하는 SW 결함주변의 격       

자의 형태가 달라지게 되는데, SW 결함 원자가 y 축을        

중심으로 정렬되어 있다고 가정하면, x 축 방향으로 팁       

이 이송할 경우 7각형 (heptagon)의 격자를 지나가게 되       

고, y 축 방향으로 팁이 이송할 경우에는 5각형 (pentagon)        

의 격자를 지나가게 된다. 이 때, 7각형의 포텐셜 에너        

지 우물의 깊이가 5각형의 것보다 더 깊어 결함근처를       

지나가는 팁의 원자에 고정효과 (pinning effect)를 일으      

키고, 그로 인해 마찰력이 증가한다고 분석하였다[33]. 

3-2-3. 표면거칠기가 그래핀의 마찰에 미치는 영향

표면거칠기가 그래핀의 마찰특성에 미치는 영향 또한     

많은 연구자들의 관심을 받아온 주제이다. Dong 등은 그       

래핀 표면에 수소원자를 결합시킴으로써 표면 거칠기를     

증가시켰을 때 마찰력의 변화를 시뮬레이션을 통해 규      

명하였다. 그 결과, 수소원자의 결합에 의한 표면거칠기      

의 증가는 순수한 그래핀에 비하여 비약적인 마찰력의      

상승을 야기하였고, 특히 최대의 마찰력을 발생시키는 수      

소의 결합비율이 존재함을 밝혔다. 수소원자의 결합비율     

이 크게 증가할 경우에는 오히려 팁과 표면 사이의 거리        

가 증가하여 걸림현상 (interlocking)이 약화되어 마찰력     

이 감소하는 현상이 나타난다는 것을 밝혔다 [34]. 2014       

년 Dong은 후속연구로 그래핀을 거친 표면을 갖도록 모       

델링 된 모재에 부착하여 마찰특성을 분석하였다. 그 결     

과, 표면거칠기가 증가할수록 그래핀의 마찰력이 증가하     

는 현상이 확인되었고, 그래핀 레이어의 개수가 증가할     

경우 표면의 거칠기가 감소하는 한편, 마찰력 역시 저감     

됨을 알 수 있었다. 이러한 현상은 기존에 알려진 매우     

평탄한 모재위의 그래핀의 거동과는 다른 현상이라고 할     

수 있는데, 평탄한 그래핀의 경우 puckering이 나타날 수     

있는 조건(낮은 응착력)이 오히려 거친 표면위의 그래핀     

의 경우 거칠기에 의한 효과를 상쇄시켜줄 수 있는 요인     

으로 작용하기 때문이라고 주장하였다[35]. 

비슷한 연구가 Ye 등에 의해 실험과 시뮬레이션을 활     

용하여 진행되었다. 표면거칠기와 그래핀 레이어의 개수     

를 달리하여 마찰을 측정하였을 때, 거칠기가 매우 낮은     

조건에서는 그래핀 레이어 개수의 증가에 따라 마찰이     

증가하는 현상을 보고하였다. 반면, 거칠기가 일정 수준     

이상일 경우에는 그래핀 레이어 개수가 증가할 때 마찰     

력이 감소하는 경향이 나타남을 확인하였다. 이러한 현     

상은 그래핀 레이어의 증가로 인한 수직방향(out-on-     

plane)의 변형에 의한 영향과 표면거칠기 저감 효과가 서     

로 상충하기 때문이며, 두가지 현상 중, 조건에 따라 주     

된 메커니즘으로 작용하는 요소가 영향을 미치는 것이     

라고 주장하였다[36]. 

3-2-4. 그 외의 연구

그래핀 박막은 형성조건에 따라 국부적으로 레이어 개     

수의 차이에 의한 단차가 존재할 가능성이 있다. 그래핀     

은 원자수준의 얇은 박막이므로 단차의 존재가 마찰거     

동에 영향을 미칠 수 있으며, 이에 관한 연구를 많은 연     

구자들이 발표한 바 있다. Dong 등, Egberts 등, Ye와     

Martini, Yin 등의 연구에서 단차가 있는 2개 레이어 이     

상의 그래핀을 모델링 하여 단차를 거슬러 오르거나, 단     

차에서 내려오는 과정에서 나타나는 마찰력의 변화를 규     

명하였다[37-40].

이들의 연구를 통해 그래핀의 단차는 버클링(buckling)     

을 유발하여 마찰을 증가시키는 요인이 될 수 있으며, 특     

히 표면에 수분의 존재가 이러한 현상을 촉진하는 요인     

이 될 수 있다는 점이 확인되었다. 또한 그래핀과 접촉     

하는 팁의 반경이 증가할수록 마찰은 감소하며 단차가     

노출된 경우보다 단차가 또다른 그래핀 레이어로 뒤덮     

인 경우가 마찰이 낮을 수 있다는 사실이 규명되었다. 

그래핀을 복합재로 활용하기 위한 연구도 일부 발표     

되었다. Chawla와 Sharma의 연구와 Weng 등의 연구에     

서 각각 폴리머(Styrene-butadiene rubber)와 금속(Cu)을    

기지재료로 하여 그래핀과 복합재를 형성할 때 기계적     
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강도와 내구성의 변화를 규명하였다[41,42]. 두 연구 모      

두 그래핀을 활용한 복합재가 탄성계수 및 전단강도와      

같은 기계적 강도를 비약적으로 향상시키는 한편 마찰      

계수와 마모를 효과적으로 저감할 수 있음을 보였다. 

그 외에도 그래핀을 나노스케일 스피어에 코팅하였을     

때 얻어지는 윤활효과에 대한 연구[43,44], 그래핀을 강      

성제어를 위한 구조물로 활용한 연구 [16,45], 수분이 그       

래핀의 마찰특성에 미치는 영향에 대한 연구[46] 등이 발       

표된 바 있다.

4. 결  론

지난 10년간 그래핀에 대한 관심이 급증함에 따라 분       

자동역학 시뮬레이션을 활용하여 그래핀의 트라이볼로    

지적 특성을 규명하고자 하는 연구가 다양하게 발표되      

었다. 이러한 연구는 대체로 중국과 미국에 의하여 선도       

적으로 진행되어 왔으며, 대부분의 연구는 그래핀의 저      

마찰 특성의 메커니즘을 규명하고 작동조건 및 환경이      

마찰특성에 미치는 영향을 도출하기 위하여 진행되었다.     

이러한 연구동향은 그래핀이 우수한 고체윤활제로 여겨     

져 마찰특성에 관한 연구가 꾸준히 이루어지고 있는 현       

황에 부합한다고 볼 수 있다. 

다양한 연구결과에 따르면 그래핀 레이어 개수, 그래      

핀과 접촉하는 상대면과의 응착력, 그래핀이 코팅된 표      

면의 거칠기, 그래핀의 정렬상태 등이 그래핀의 트라이      

볼로지적 특성에 영향을 미치는 주요 인자로 꼽혔다. 이       

러한 인자들을 적절하게 제어함으로써 그래핀을 우수한     

고체윤활제로 활용할 수 있다는 사실이 여러 연구들을      

통하여 규명되었으며, 특히 저마찰 특성을 나타내는 그      

래핀의 주요 메커니즘이 개별 원자들의 거동을 시각화      

및 정량화 함으로써 제시하였다는 것이 분자동역학 연      

구의 가장 큰 성과라고 할 수 있다. 

그러나, 아직까지 트라이볼로지적 관점에서 그래핀에    

대한 분자동역학 시뮬레이션은 저마찰 특성의 메커니즘     

규명과 몇몇 작동조건의 영향을 알아보기 위한 연구에      

집중이 되어 있다. 그래핀을 표면 보호역할을 위한 보호       

층으로 활용하거나 복합재의 분산상(dispersed phase)으    

로 이용하기 위해서는 거대한 스케일의 복잡하고 현실      

적인 모델링을 바탕으로 한 보다 많은 연구들이 앞으로       

이루어질 필요가 있다고 판단된다. 
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