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1. 서 론

상온에서 작동되는 초전도체의 발견은 응집
물질 물리학 분야의 꿈이라고 할 수 있는 연
구 주제이다. 상온 초전도 현상이 실현된다면
전력산업뿐만 아니라, 자기부상열차, 초정밀
전자소자, 고자기장을 이용하는 MRI 의료장
비 등 다양한 분야에 활용되어 획기적인 기술
혁신을 통한 산업 변화를 가져올 것이다. 그
동안 높은 초전도 상전이 온도(Tc)를 가지는
구리산화물, 철기반 화합물 등의 초전도체가
발견되어 많은 관심 속에 연구가 진행되어 왔
으나 아직 상온에서 작동되는 초전도 물질의
실현은 요원하였다. 그러나 최근 백만 기압
이상의 고압에서 합성된 수소화물들에서 상온
초전도상이 실험적으로 보고되고 있어, 그동
안 답보 상태의 고온초전도체 개발 연구를 수
행하는 물리, 화학, 재료과학 분야의 연구자
들은 새로운 전기를 맞게 되었다. 현재 백만
기압 이상에서의 고압 실험은 중국, 독일, 러
시아, 미국 등의 소수 연구그룹에서만 가능하
고, 이들 그룹을 주축으로 상온 초전도상을
가지는 다양한 수소화물에 대한 연구가 활발
하게 진행되고 있다.
초전도 현상은 1911년 네덜란드의 물리학
자 카메를링 오네스(Kamerlingh Onnes)에
의해 수은에서 처음으로 발견된 후부터, 새로
운 초전도체 물질 발견과 그 현상의 원리를
규명하기 위한 많은 연구가 진행되어 오고 있
다. 초기에는 다양한 금속과 합금에서 초전도
현상이 발견되었고, 1957년 바딘, 쿠퍼, 슈
리퍼 (Bardeen, Cooper, Schrieffer)의 세
물리학자가 제시한 BCS 이론으로 초전도 현
상이 설명될 수 있었다. BCS 이론에 따르면
초전도성의 원인은 전자와 포논의 상호작용에
의한 두 전자 간의 끌림으로 생성된 쿠퍼전자
쌍(Cooper pair)의 존재로 설명이 된다. 이
러한 전자-포논 상호작용에 기반한 BCS 이

론에 의해 초전도성이 설명될 수 있는 초전도
체를 BCS-타입 초전도체라 부른다. 2001년
에 발견된 MgB2는 초전도 임계온도가 39 K
으로써 BCS-타입 초전도체 중에서 가장 높
은 Tc를 보이고 있다.
초전도체 역사에서 획기적으로 Tc가 높아

지는 계기는 1986년 베드노즈와 뮐러
(Bednorz, Muller)에 의해 발견된 산화구
리 화합물에서 비롯되었다. 이 물질의 Tc는
액체질소 온도(77 K)보다 높아 고온초전도
체로 불리어져 왔고, 이러한 고온초전도체의
쿠퍼전자쌍의 형성 메카니즘은 BCS 이론과
는 다른 메카니즘, 즉 자기요동, 전하밀도파,
회전 전류 루프 등의 다양한 이론 등이 제시
되었으나 아직 확립되지 않고 있다. 한편, Tc
가 높은 초전도체로 2008년에 호소노
(Hosono)에 의해 발견된 철기반 초전도체가
있는데, 산화구리 화합물과 더불어 고온초전
도체 물질로 불리어지고 있다. 이들 고온초전
도체에 대한 연구는 다양한 원소 및 새로운
조성비를 변화 시켜가면서 Tc를 올리려는 노
력과 더불어 이들 고온초전도 현상의 원리규
명에 대한 연구는 현재에도 많은 연구가 진행
되고 있다.
본 글에서 다루는 고압수소화물에서 보이는
상온초전도 현상에 관한 연구는 강한 전자-포
논 상호작용으로 인해 높은 Tc를 가지는 다양
한 수소화물들의 초전도성이 이론적으로 예측
되었고, 2015년 황화 수소화합물 H3S [1]에
서 Tc가 ~203 K, 2019년 란타늄 수소화합
물 LaH10 [2,3]에서 ~260 K의 Tc를 보이
는 것이 실험적으로 관찰되면서 빠르게 진행
되고 있다. 수소화물에서 초전도성의 가능성
은 애쉬크로프트 (Ashcroft) 가 1968년
Phys. Rev. Lett. 논문에서 제안하였다. 그
는 이 논문에서 BCS 이론에 의한 Tc는 물질
의 탄성 특성을 나타내는 포논 주파수(질량의
1/2승에 반비례)에 비례하기 때문에 존재하
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는 원소 중 제일 가벼운 수소 원자로 구성된
금속수소에서 높은 Tc 값을 예측하였다 [4].
그러나 수소에서 초전도상의 전제조건인 금속
화가 이루어지기 위해서는 높은 압력이 요구
되는데, 2017년 495 GPa (100 GPa는 백
만 기압에 해당)의 초고압에서 금속수소의 존
재가 실험적으로 관찰되었다 [5]. 금속 수소
의 상온초전도상은 너무 높은 압력에서 이루
어지기 때문에 압력을 낮추는 방안으로, 수소
를 성분으로 포함하는 물질인 수소화물
(hydrides)에서 초전도상을 연구하게 되었
다. 즉, 수소화물의 화학적 결합에 의한 내부
압력으로 인해 상대적으로 낮은 압력에서 수
소의 금속화를 이루게 할 수 있다. 최근에 합
성된 H3S와 LaH10의 수소화물들은 ~200
GPa의 고압에서 초전도상이 구현되었다. 비
록 초전도 수소화물들이 합성되는 압력이 금
속 수소화 압력의 절반 이하로 상당히 줄어들
기는 했어도, 아직 상압의 2백만 배 이상으로
다루기 쉽지 않은 압력이다. 따라서 더욱 낮
은 압력에서 초전도성을 가지는 수소화물을
합성하는 연구가 초미의 관심이 되고 있다.

2. 고압수소화물의 고온초전도
메카니즘

본 글에서는 LaH10의 구조적 성질, 전자구
조와 ~260 K의 높은 Tc를 보이는 초전도성
의 미시적 메카니즘에 대해 살펴보고자 한다.
그림 1은 높은 Tc를 가지는 H3S 와 LaH10의
격자 구조를 보여준다. H3S는 황 원자들이
bcc 격자에 위치하고, 수소 원자들은 황 원자
사이에 위치하면서 황과 수소 사이에는 강한
공유결합을 하고 있다. 이에 반해 LaH10는
La 원자 주위를 둘러싼 수소원자들이 뼈대
구조를 보이고 있고, La 원자와 수소 뼈대 사
이는 이온 결합 및 공유 결합이 혼합된 본딩
을 가지고 있다 [6].
LaH10의 전자구조는 그림 1에서 보는 바
와 같이 페르미 준위 근처에 수소의 s 오비
탈과 La f 오비탈의 혼성으로 반호프 특이점
(van Hove singularity: vHs)을 보이고
있다. 또한 LaH10의 밴드들은 구조적 대칭성
에 의해서 보호되는 디락노드선 (Dirac
nodal line)이 있는 특성을 가지고 있다
[7]. 이러한 반호프 특이점과 디락노드선은

페르미 준위에 큰 전자상태밀도 (Density of
states: DOS)를 주게 되어, 그 결과 강한
전자-포논 상호작용을 통해 높은 Tc 값을 가
지게 된다. 흥미롭게도 높은 Tc를 가지는
H3S의 전자구조에서도 LaH10의 경우와 동
일하게 페르미 준위에 반호프 특이점을 가지
는 특성을 가지고 있다 (그림 1 참조).
그림2는 제일 원리 밀도 범함수이론

(Density functional theory, DFT) 계산
을 통해 얻은 포논 스펙트럼, 포논의 DOS,
전자-포논 상호작용의 크기를 나타내는
Eliashberg 함수 및 전자-포논 결합상수를
보여준다. 특정한 포논만이 전자-포논 상호작
용에 기여하는 MgB2와는 다르게 LaH10에서
는 전 주파수 영역의 포논이 전자-포논 결합
에 참여하여 큰 전자-포논 결합상수 값을 주
게 된다. 또한 Migdal-Eliashberg 이론에
기초하여 계산된 LaH10의 초전도 갭은 2개
가 있음을 확인하였고 (그림2 참조), 이는 다

중 밴드에 의한 효과임을 밝혔다 [8]. 즉 작
은 크기의 초전도 갭은 총 4개의 페르미면 중
처음 3개의 페르미면이 가지는 수소의 s 오비
탈과 La의 f 오비탈의 혼성된 상태와 관련이
있고, 큰 크기의 초전도 갭은 남은 1개의 페
르미면이 가지는 수소의 s 오비탈과 관련이
있다. 그림 2에서 보는 바와 같이 초전도 갭
은 온도가 커짐에 따라 작아짐을 볼 수 있고,
초전도 갭이 사라질 때의 Tc 값은 252 K를
얻게 되어 실험치의 ~260 K와 잘 일치함을
볼 수 있었다 [8]. 한편, 동일한 수소 뼈대를

그림 1. (왼쪽) H3S의 구조, 상태밀도 및 반호
브 특이점. (오른쪽) LaH10의 구조, 상태밀도
및 반호브 특이점.
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가지는 YH10 수소화물의 Tc 값은 LaH10보다
높게 예측되었는데, 그 이유는 YH10에서 2개
의 페르미면이 추가되어 다중밴드 효과가 큼
을 볼 수 있었다 [8].

더욱이 LaH10의 초전도성이 전자-포논 상
호작용에 의한 것임을 확인해 줄 수 있는 동
위원소 효과를 Migdal-Eliashberg 이론을
이용하여 살펴보았다. 동위원소 효과에서 Tc
값은 M-α (M: 이온질량, α: 동위원소 상수)
에 비례하게 되는데 LaH10에서는 수소를 중
수소로 치환된 LaD10에 대하여 압력 변화에
따른 전자-포논 결합상수, 초전도 갭과 Tc를
계산하여 LaH10의 결과와 비교하여 동위원
소 상수 α 값으로 0.465 를 얻었는데, 이는
실험값 0.46에 잘 일치하는 것을 볼 수 있었
다 [9].

끝으로, 압력이 증가함에 따라 LaH10의 Tc

값이 감소하는 실험적 결과를 이해하기 위해
압력변화에 따른 포논 스펙트럼과 전자-포논
상호작용의 변화를 예측하였다. 그림 3에서
보는 바와 같이 압력이 감소함에 따라 수소
격자에서 기인하는 저주파 옵티컬 포논 모드
의 연화 (softening)가 발생하고, 그 결과 전
자-포논 결합 상수 값이 증가하여 Tc가 커지
는 것을 볼 수 있었다 [10]. 결국 실험에서
관찰된 압력 변화에 따른 Tc 값의 변화는 포
논의 압력 의존성에 기인된 전자-포논 결합
상수에서 비롯되는 것을 밝혔다.

3. 화학적 압력을 이용한 수소화물
형성

LaH10에서 수소원자들의 뼈대 구조는
~160 GPa의 압력 이상에서만 안정된다.
다양한 수소화물에서 가지는 수소원자들의 뼈
대 구조의 안정성을 살펴보기 위해서 우선
LaH10의 수소 뼈대 구조를 안정화 시키는 원
인을 살펴보았다. 그림 4에서 보는 바와 같이
수소 뼈대를 제외한 La fcc 격자에서 전자분
포함수를 살펴보니 La 원자에서 벗어난 수소
뼈대가 위치하는 빈 공간에 전하가 존재하는
것을 발견하였다. 이러한 격자간 전자는 수소
뼈대를 이룰 때 수소 원자에 쉽게 포획되어
La의 양이온과 수소 뼈대의 음이온 사이에
이온 결합이 형성된다. 더욱이, 고압에서는

La의 세미코어 전자에 해당되는 p 오비탈과
H s 오비탈의 강한 혼성으로 인한 공유결합
이 형성되어서 결과적으로 La 원자와 수소
뼈대 사이에는 이온결합과 공유결합의 혼합된
본딩을 이루는 것을 확인하였다 [6].
특히, 최외각 전자에 f 전자가 하나 더 있는

그림 4. (왼쪽) LaH10 구조. (가운데) 수소 뼈
대를 제외한 La 격자 구조. (오른쪽) La 격자
구조에 표시된 평면상에 있는 격자간 전자 분포
함수 (electron localization function).

그림 2. (위) LaH10의 포논 스펙트럼과 상태밀
도, Eliashberg spectral function 및 전자-포
논 결합 상수 세기. (아래) LaH10의 초전도 갭
과 페르미면의 전자상태가 가지는 초전도 갭.

그림 3. LaH10의 압력에 따른 포논 스펙트럼 변화.
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Ce 원자로 구성된 이원계수소화물 CeH9 는
100 GPa 이하의 압력에서도 안정화되는 것
이 실험적으로 관찰되었다 [11-12]. 그 이유
는 다소 퍼져있는 Ce 원자의 f 오비탈이 H원
자의 s 오비탈과 강하게 혼성되어 강한 화학
적 압력이 형성되기 때문이다 [13]. 그림 5

에서는 다양한 수소화물들에 대해서 금속과
수소 뼈대가 가지는 Bader 전하를 통해 쿨롱
힘을 계산하여 화학적 압력을 시뮬레이션 하
였고 실험과 이론에서 얻은 안정화 압력(Pc)
과 비교하였다. LaH10에 비해 상대적으로 낮
은 안정화 압력을 가지는 ThH10, ThH9,
CeH9, PrH9, NdH9에 대해 시뮬레이션된
화학적 압력을 비교하였다 [14]. 그림 5에서
보는 바와 같이 ThH10, ThH9, CeH9은
LaH10에 비해 1.5~2.0 배 더 큰 화학적 압
력을 가지는데, 그 이유는 Th 와 Ce 원자들
이 La 원자에 비해 더 큰 이온 전하 QM을 가
져 강한 이온 결합이 형성됨을 밝혔다. 한편,
동일 구조를 갖는 PrH9과 NdH9의 경우
ThH9과 CeH9에 비해 작은 화학적 압력을
가지고, 그 결과 다소 높은 Pc를 가지게 됨을
확인하였다.

4. 결 언

최근 탄소-황-수소 화합물에서 실험적으로
압력이 267 GPa에서 Tc가 287 K (섭씨
약 15 도)의 상온 초전도성이 실현되었다
[15]. 비록 탄소-황-수소 화합물은 실험적
으로 달성된 첫 번째 상온 초전도체이지만
아직 구조 및 화학적 조성비는 정확히 알려

져 있지 않아 실험 및 이론적인 후속연구가
추가적으로 필요한 상황이다. 탄소-황-수소
화합물은 안정화 압력이 매우 높은 단점을
가지고 있지만, 수소 이외의 두 개의 다른
원소의 자유도로 인해서 Tc를 높일 수 있는
가능성을 제시하였다. 따라서 최근에는 삼원
계 수소화물을 이용하여 Tc를 높이는데 많은
관심을 끌고 있다. 한편, 최근의 고압수소화
물의 연구 동향으로는 붕소 등을 포함하는
삼원계 수소화물로 물질탐색의 범위를 확장
하여 수소화물의 안정화 압력을 낮추되 Tc를
높이는 방안도 탐색되고 있다 [16]. 즉, 두
종류의 다른 원자 조합에 의해 낮은 압력에
서 상온 초전도성을 가지는 수소화물을 실현
할 수 있다는 측면에서, 삼원계 수소화물의
고온 초전도상에 대한 연구는 앞으로 매우
흥미롭고 도전적인 연구 방향이라 할 수 있
다.
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