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Abstract

 In the industry, it is recognized that human activities significantly lead to a large amount of 

wastewater, mainly due to the increased use of water and energy. As a result, the growing field of 

wastewater resource technology is getting more attention. The common technology for hydrogen 

production, water electrolysis, requires purified water, leading to the need for desalination and 

reprocessing. However, producing hydrogen directly from wastewater could be a more cost-effective 

option compared to traditional methods. To achieve this, a series of first-principle computational 

simulations were conducted to assess how waste nutrient ions affect standard electrolysis catalysts. 

This study focused on understanding the adsorption mechanisms of byproducts related to the oxygen 

evolution reaction (OER) in anion exchange membrane (AEM) electrolysis, using Co3O4 as a typical 

non-precious metal catalyst. At the same time, efforts were made to develop a comprehensive free 

energy prediction model for more accurate predictions of OER results.

Keywords : Electrolysis; Electrocatalyst; Oxygen evolution reaction; Density Functional Theory; Waste nutrient 

solutions.

1. 서   론

  산업혁명 이후로, 화석연료의 사용이 늘어나면서 

전체 에너지 사용량의 80% 이상을 차지하게 되었고 

이 때문에 CO2 배출도 급증하여 지구 온난화를 일

으키며 대기 및 환경 오염으로 인해 인간의 건강과 

다양한 생명체에 해를 끼쳐 문제가 되고 있다[1, 2]. 

이로 인해 신기후체제 및 글로벌 탄소 넷제로(Net-

Zero)에 대응하기 위해 수소경제체제로의 전환에 

대해 국가적인 관심이 크게 증대되고 있으며, 이러

한 위협에 대응하기 위해 다양한 연구가 활발히 진

행되고 있다[3]. 여러 대체 에너지 해결책 중, 화석 

연료 대신 지속 가능한 에너지원으로서 풍력, 수력, 

바이오매스, 태양, 그리고 수소에 대한 탐구가 진행 

*Corresponding Author : Min Ho Seo 
Department of Nanotechnology Engineering, Pukyong 
National University
E-mail: foifrit@pknu.ac.kr

427



Juwan Woo et al./J. Surf. Sci. Eng. 56 (2023) 427-436

중이다. 이 중에서도 수소는 특히 주목받는데, 그 

이유는 환경 문제를 유발하지 않으면서 에너지 저

장 및 변환에 유리하며, 재원도 풍부하기 때문이다 

[4].

수소의 가장 큰 특징은 수소에서 전기로, 그리고 다

시 전기에서 수소로의 쉬운 변환 가능성과 이 과정

에서 발생하는 부산물이 오직 물 뿐이라는 점이다

[5-9]. 수소는 천연가스 처리, 태양열, 바이오매스, 

전기 분해 등의 방법으로 얻어질 수 있다. 현재 대

부분의 수소 생산은 천연가스 처리를 통해 이루어

지지만, 이 방식은 화석 연료에서 수소를 추출하기 

때문에 완전한 재생 에너지원이라 할 수 없다[10]. 

하지만 전기를 사용하여 물에서 산소와 수소를 분

리하는 수전해라고 불리는 물 전기분해 방법을 통

해 얻은 수소는 진정한 의미의 지속 가능한 에너지

원이 될 수 있다[11].

  다양한 수전해 기술 중, Alkaline 방식은 경제

적이지만 낮은 전류 밀도와 내식성 문제가 있으

며 [12], Proton exchange membrane(PEM) 

방식은 효율적이지만 설치 비용이 높고 귀금

속 촉매의 사용이 필요하다[13]. 이 두 기술의 

단점을 보완하기 위해 두 방식의 장점을 동시

에 합친 Anion Exchange Membrane Water 

Electrolysis(AEMWE) 기술이 개발되고 있다. [14] 

알칼리 환경에서 작동하는AEMWE의 특징상 산화

물등의 작동환경에서 고체상으로 안정한 비귀금속 

전기화학촉매 사용이 가능한 장점이 있으며, 기존 

방법들보다 저렴한 비용으로 고순도 및 고압의 수

소를 생산할 수 있다. 그러나, AEMWE에서 사용되

는 비귀금속은 높은 활성 장벽과 저항 손실로 인해 

낮은 촉매 활성과 효율을 보임으로 이를 극복하기 

위한 소재를 개발하는 연구가 진행되고 있다.

  또한, 수전해를 기반으로 한 수소 에너지 산업이 

급속도로 성장하면서, 수소 생산을 위해 많은 양의 

정제된 물이 사용되고 있다[15, 16]. 수소 에너지 

사용은 환경 및 에너지 위기를 해결하는 데 도움이 

될 수 있지만, 현재 수전해 기술로 수소를 생산하는 

데는 고순도화 된 물이 필요하며, 이를 위해 담수 

및 재처리 공정을 거쳐야 함을 의미한다. 따라서 정

제된 물 대신 다른 전해질을 사용할 수 있는 수전해 

시스템 개발은 기존의 방식에 비해 비용적인 부분

에서 큰 절감을 기대할 수 있을 것이다 [17]. 인간의 

활동과 산업화는 대량의 폐수가 발생하며 이러한 

폐수를 자원화하여 수소를 생산하는 기술이 주목받

고 있다[15].

  폐양액을 이용한 수전해 수소 생산기술을 위해서

는 폐양액에 존재하는 다양한 이온들이 수전해 시

스템에서 주는 영향을 최소화하여 성능 및 내구성

을 확보하여야 한다. 성능 및 내구성 확보를 위해 

기존의 실험을 이용한 경험적인 접근법에서 벗어나 

범밀도이론함수(Density functional Theory)를 

기반으로 하는 제일원리 전산모사를 이용하여 기존 

수전해용 촉매들이 폐양액 이온들에 의해 미치는 

영향에 대한 메커니즘을 이해하게 되면 기존의 실

험을 이용한 경험적인 방식에 비해 빠른 속도로 진

행이 가능하며 실험이 가지는 제한적인 부분을 배

제할 수 있어 소재 성능과 내구성을 향상시키는 설

계 변수를 간편하게 탐색하면서 연구 생산성을 증

대시킬 수 있다[18].

  산소 생성 반응의 과전압을 줄이는 것은 전기분해 

과정에서 중요한 부분이다. 일반적으로는 비싼 귀

금속 촉매가 사용되지만[19], 이러한 촉매의 가격과 

제한된 공급 때문에 대체될 수 있는 더 경제적인 촉

매 물질이 필요하다[20]. 이러한 문제점을 해결하기 

위해 전이금속 산화물, 특히 Cu와 Co는 PGM 대체 

촉매 로서의 잠재력이 높아 주목받고 있다[21, 22].

  본 연구에서는 산소 생성 반응에서의 잘 알려진 

전극소재로 Co 산화물을 선정하였고 이 Co 산화물

의 결함 구조를 포함하는 촉매 구조 탐색을 위해 우

선적으로 결함구조를 갖는Co 산화물의 에너지 컨

벡스 홈 도시를 통한 촉매 구조를 분석하고, 산화물

계 결함구조에 따른 조성 식별 후, 제일원리 전산모

사로 우선순위 선정을 하고, 코발트, 산소 및 결함 

조성이 조절된 구조에서 표면 모델을 탐색하고 선

정하여 산소 반응 모델을 자유에너지 예측 모델을 

구축하였다.

  그 후 양자화학 기반 폐양액 내 이온과 산화물계 

표면의 전극 활성 반응 모사를 위한 이온과 코발트 

산화물계 표면과의 부산물 흡착 메커니즘을 규명하

기 위해 폐양액 내에 존재하는 불순물 원자들로부

터 대표적인 흡착종들을 선정한 뒤, 제일원리 전산

모사로 흡착종들의 구조 안전화를 수행하여 흡착에

너지를 계산하고, 전자구조 분석을 통해 산소 활성

의 영향을 분석하였다. 이를 바탕으로 폐양액 내 불

순물 원자들이 Co3O4 표면에 흡착하여 어떤 영향

을 미치는 지 확인하고 불순물 원자들의 영향을 최

소화할 수 있는 모델을 제시하고자 한다. 

2. 실험 방법
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금속 산화물 표면에 대한 폐양액의 부산물에 대한 

흡착 특성과, 산소생성반응 활성을 조사하기 위해, 

Vienna Ab-initio Simulation Package (VASP) 

프로그램을 활용하여 밀도 범함 이론 계산 (DFT)

을 수행하였다[23, 24]. 핵전자 간의 상호작용을 

대체하기 위해 The Project Augmented Wave 

(PAW) 가상 포텐셜이 사용되었다[25, 26]. 전자

의 교환-상관 에너지는 수정된 Perdew-Burke-

Ernzerhof 함수 (RPBE) 와 generalized gradient 

approximation (GGA) 로 표현되었다[27-29]. 

Kohn-Sham 파동 함수는 520 eV의 절단 에너지

(cut off energy)로 평면 파동 기저 집합 (plane-

wave basis set)을 통해 확장되었다 [30]. 상관 

효과(correlation effects)의 개선과 자기 상호

작용 오류 (self-interaction error) 감소를 위해 

Hubbard U 파라미터 (GGA+U)를 적용하였고, 

Methfessel-Paxton smearing 방법을 사용했다 

[31-32]. Co 원소에 대한 최적화된 상호작용 파라

미터 Ueff (Ueff = U - J) 값은 각각 3.4 3 eV를 사용

하였다[33]. 모든 이온들은 구조 최적화 중에 완전

히 이완되었고, 총 에너지가 1x10-4 eV 이내로 수

렴될 때까지 이완되었다. Bulk model의 KPOIMT

는 21 × 21 × 21이고 표면은 (110)결정 구조를 

가지며 표면의 KPOINT는 6 X 6 X 1을 가진다. 주

기적 경계 조건(Periodic boundary conditions)

이 각 단위 셀에 적용되었고 [34], 이미지 간의 상호

작용을 피하기 위해 30 Å의 진공 공간이 사용되었

다. Brillouin 영역을 샘플링하기 위해 Co3O4 (110) 

단위 셀에 9 × 9 × 1 k 포인트의 감마 포인트 메

시가 사용되었다. 대량 Co3O4의 구조 최적화 이후, 

특정 표면 방향들에 따라 표면 모델들을 설계한 후 

상대적으로 낮은 표면에너지를 가진 (110)면에서 

폐양액 흡착물인 K, Ca, Mg, P, N을 고려하여 흡

착에너지를 계산하였으며, 특정 표면들에 산소 중

간체를 첨가하여 자유 에너지 다이어그램을 도시하

였다.

3. 결과 및 고찰
  

  밀도범함수이론(Density Functional Theory)은 

전자구조기반 전산모사기법으로 원자, 분자와 같은 

다체 시스템의 에너지, 전자구조를 정확하게 예측

할 수 있으며 인위적인 매개변수 도입 없이 소재 자

체의 물성을 산출함으로써 전기화학 현상의 근본적

인 메커니즘을 높은 정확도를 가진 전산모사 방법

이다. 이러한 전자구조에 기반한 양자화학기반 전

산모사는 산소의 흡착종에 대한 이해를 바탕으로 

열역학적 물성 및 성능을 예측할 수 있다. 

  수전해/연료전지 시스템에 의한 안정적인 수소 생

산 및 사용을 위해서는 높은 촉매 활성과 내구성이 

중요하다. 산화극 혹은 환원극에서 산소 생성/환

원 반응을 위해 4전자 반응을 필요로 하며 이 환경

에서 적절한 산소에 대한 흡착세기를 가지는 표면

물성을 조절해야 높은 활성을 담보할 수 있다. Pt, 

IrO2 및 RuO2와 같은 귀금속 촉매는 산소 생성/환

원 각각의 반응에 대해 과전압이 낮고 촉매 활성이 

높으나 고가의 물질이기에 비용적인 측면에서 큰 

단점을 가진다. 반면에 Co이나 Ni같은 전이금속계 

소재는 귀금속보다 저렴하면서도 높은 활성과 내구

성을 동시에 만족하기에 비용절감 목적에 적합한 

소재라고 할 수 있다. 그 중 Co 계열의 산화물은 산

소생성반응에서 높은 활성도를 가지기 때문에 귀금

속계 소재를 대체할 수 있을 것으로 기대되며 이러

한 이유로  폐양액 수전해 산소 생성 반응에 이용되

는 전극물질로 Co 산화물을 선정하여 계산을 수행

하였다[21, 22].

  우선 Figure 1 (a) 와 같은 28개의 원자개수를 가

지고 Trigonal 결정 구조를 가지면서 스피넬 구조
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를 갖는 Co 산화물 bulk모델을 제일원리 전산모

사 수행과 DFT모델링을 통해 Figure 1 (b)와 같

이 56개의 원자수를 가지면서 Co3O4 구조 중 가

장 안정한 구조인 (110) 결정구조를 가지는 표면 

모델로 모델링하였다[33].

  순수한 물을 사용하는 수전해 시스템에서 Co 

산화물은 Cu와 같은 전이금속을 도입하면 산소

생성 반응에 높은 활성을 도시하며, 혹은 에칭등

의 산소결함구조 제어를 통해 산소반응의 활성에 

영향을 미칠 수 있음을 문헌상에 보고되고 있다

[16, 22]. 폐양액의 흡착종의 영향을 도시하기 위

한 모델을 구축하기 위해 완벽한 결정구조를 가

진 Co3O4의 표면 모델을 포함하여 산소결함구조

를 고려한 표면모델을 정의하였다. Co3O4의 bulk 

모델로 부터 가장 낮은 표면에너지를 가진 (110) 

결정구조 표면 모델을 정의하고 표면 결함 원

자 비율을 (Vacancy at.%) 를 8.33, 16.67, 25, 

33.33, 41.67, 50.00 at.% 로 조절하여 모델을 

정립하였다. Figure 2은 완벽한 결정 구조를 가진 

Co3O4 표면 모델과 8.33 Vacancy at.%를 갖는 

Co3O4 표면 모델을 도시한 것을 나타낸다. 

 Co3O4(110) 표면모델에서 산소의 결함구조를 모

델링 하기 위해서는 산소의 위치와 개수에 따라 

수많은 확률배열 (configuration)이 존재하므로 

확률에 따른 구조는 모두 디자인하고 제일원리 전

산모사를 수행 후 동일 결함 at.%에서 낮은 형성 

에너지(formation energy)를 탐색, 에너지 컨벡

스 홀을 도시하여 안정한 구조를 정의하여야 한다

[35]. 따라서 Cluster Expansion Code를 활용하

여 Co3O4 (110)의 relaxation 할 surface layer

에 대해 Oxygen 결함을 갖는 구조를 4085개를 

생성하여 제일원리 전산 모사를 수행하였다[36]. 

Figure 3은 산소결함구조를 고려한 Co3O4 표면

모델에 대한 에너지 컨벡스 홀(Energy convex 

hull)을 도시한 결과를 나타내었다. 

  Co3O4(110) 표면 구조의 열역학적으로 안정한 

형태를 찾기 위해, 산소의 vacancy (결함) 구조를 

도입하여 결함 양이 0에서 50 원자 백분율(at.%)

까지 변하는 표면구조들을 생성하였다. 각 구조

는 클러스터 확장 이론을 사용하여 생성되었으며, 

Co3O4 프레임의 산소 원자 자리에서 Vacancy를 

형성한다고 가정하였다. 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )E x E x E x E x x E x1 0 0f DFT DFT DFT DFT= - = - = + =6 @" ,  [37]
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Fig. 2. perfect crystal structure Co3O4 surface model, 8.33 Vacancy at 
% Co3O4 surface model.

Fig. 3. Energy convex hull for the surface models of 
Co3O4  (110) considering oxygen vacancy.



Juwan Woo et al./J. Surf. Sci. Eng. 56 (2023) 427-436

  여기서 x는 산소 원자 자리에서 형성된 

Vacancy 숫자를 나타내고 Eｆ(x)는 Vacancy가 

존재하는 x에서 모델 시스템에서의 형성에너지를 

의미한다. 특정 결함조성에서 가장 낮은 음의 Ef

값은 Co3O4(110)에서 Vacancy가 존재하는 구조 

중 열역학적으로 가장 안정한 구조임을 나타낸다. 

위 식은 Vacancy가 존재하는 Co3O4 모델의 함수

로서 형성에너지(Ef)를 보여준다. Figure 3은 각 

Co3O4 (110)표면에서 산소 결함비에 따른 안정한 

표면을 정의하였으며, 이 모델을 바탕으로 표면의 

활성점에서 전자구조를 조절해 폐양액 부산물의 

흡착에너지 및 산소생성반응에 영향을 조사 할 수 

있다.

  재생에너지 연계 폐양액을 이용한 수전해 수소 

생산기술을 위해서는 폐양액 내내 존재하는 다양

한 이온들이 수전해 시스템에 미치는 영향을 최소

화하여 성능 및 내구성을 확보하여야 한다. 궁극

적으로 상기에 정의되어진 모델을 바탕으로 우선 

완벽한 결정성을 가진 Co3O4(110)를 기준으로 산

소 생성 반응에서 자발적 반응에 대한 전기화학

적 전위을 비교하고 산소 생성 메커니즘을 이해

하려면 전기화학 촉매 표면에서 이뤄지는 산소반

응의 자유에너지 다이어그램을 도시하여야 한다. 

이를 위해 폐양액 내에 어떤 불순물 원자들이 존

재하는지 확인해보고 이 불순물 원자들이 Co3O4

표면에 흡착하여 어떤 영향을 미치는지 확인해야 

한다. 이를 목적으로 먼저 이를 위해 우선적으로 

폐양액 성분 분석을 진행해 보고 상기 디자인된 

Co3O4(110) 표면 모델에서 실험에서 사용한 필터

가 진행된 폐양액에 존재하는 성분 중 그 양이 유

효하다고 판단되는 포타슘(K), 칼슘(Ca), 마그네

슘(Mg)과 폐양액에 다량 존재하는 질소(N)와 인

(P)을 흡착종으로 선정하였다. 

  Figure 4 (a)는 Co3O4 표면 위에서 폐양액 내 불

순물 원자의 적절한 위치를 알 수 있는 흡착사이

트별 적합도를 나타내었다. 표면 모델의 에너지, 

시스템 전체를 제일원리 전산모사를 수행한 뒤, 

에너지를 구하고 아래 식을 사용하여 흡착에너지

를 계산한 결과 금속 단원자(K, Ca, Mg), 비금속 

단원자(P, N) 상관없이 산소 위에서 강한 흡착에

너지를 갖는 것으로 조사되었다 [38].

( )E E E Eads slab adsorbate slab adsorbate= - +-

  이를 바탕으로 고려된 흡착종들은 Co3O4 의 

표면의 코발트 보다 산소 사이트에 흡착되는 것

을 선호함을 알 수 있으며, Figure 4 (b)와 같이 

Co3O4  표면 위 5개의 불순물 단원자들을 흡착한 

모델링을 진행 후 불순물 단원자의 흡착에너지를 

계산하였다. Figure 5 (b)의 그래프를 참고하면 

조사된 흡착에너지 세기의 순서는 인 (P) 원자가 

–2.84 eV로 가장 강하게 흡착하였고 그 뒤를 이

어 칼슘(K)이 –2.79 eV, 질소(N), 포타슘(K)이 각

각 –2.27 eV, –2.16 eV의 세기로, 마그네슘 (Mg) 

단원자가 -0.97 eV로 가장 약하게 흡착하는 것을 

알 수 있었다. (흡착 세기 순서: P > Ca > N > K > 

Mg). 이는 폐양액 내에 P이 Co3O4  표면에 피독

할 확률이 가장 높다는 것을 알 수 있다.

  여기에 추가해 Figure 5(a) 와 같이 폐양액 내 

불순물 단원자가 표면에 흡착된 Co3O4 모델에 

OH그룹이 흡착한 모델을 모델링하였고 아래 식

을 바탕으로 각각의 OH그룹의 흡착에너지를 계

산하여 불순물 단원자들이 OH그룹 흡착에너지에 

어떤 영향을 미치는 지 확인해보았다 [38].

( )E E E Eads slab adsorbate OH slab adsorbate OH= - +- - -
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Fig. 4. (a) Considering adsorption sites on the Co3O4 (110) surface and impurity adsorbed atomic surface model for K, 
Ca, Mg, P and N (b) Investigated adsorption energies for adsorbates in waste water.
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  Figure 5(b) 그래프는 Co3O4 표면에 대한 불순

물 단원자들의 흡착에너지와 불순물 단원자들이 

흡착한모델에 OH그룹이 흡착하였을 때의 OH그

룹흡착에너지를 도시 한 것이다. 우선적으로 불순

물이 존재하지 않는 완벽한 결정의 Co3O4표면 모

델의 OH그룹의 흡착에너지는 -2.07eV로 나타났

고 불순물이 흡착된 Co3O4 표면에서 살펴보자면 

칼슘 단원자가 흡착된 모델은 OH그룹이 –5.65 

eV로 가장 강하게 흡착하였고, 마그네슘, 포타슘 

단원자가 흡착된 모델에서 OH그룹이 각각 –4.11 

eV, -3.60 eV의 세기로 흡착하였다. P과 N가 흡

착된 모델은 각각 –3.52 eV, -2.11 eV의 OH그

룹 흡착에너지를 가지는 것을 알 수 있다. 이를 바

탕으로 금속 단원자들이 비금속 단원자들에 비해 

OH그룹 흡착에너지에 큰 영향을 미치는 것을 알 

수 있으며 Co3O4 표면에 대한Mg 단원자 흡착에

너지는 유일하게 불순물이 존재하지 않은 Co3O4

의 OH그룹 흡착에너지보다 낮은 흡착에너지를 

가지기 때문에 Mg단원자와 OH그룹 함께 존재할 

시 다른 단원자들과는 달리 OH그룹이 흡착할 확

률이 더 높은 것을 알 수 있다.

  이를 바탕으로 우선 완벽한 결정성을 가진 

Co3O4(110)를 기준으로 불순물의 존재 유무에 따

른 전기화학 촉매 표면에서 산소반응의 자유에너

지 다이어그램을 계산하였다. 촉매 표면 위에 산

소 흡착종들의 깁스 자유에너지를 계산하면 일정

한 온도와 압력이 유지된 상태 에서의 전기화학반

응 평형조건을 알 수 있으며 전위에 따라 자발적

인지 비자발적인지를 알 수 있다. 아래 식은 표면 

위에서 산소 반응의 반응식을 나타낸다 [39-42].

4OH−(aq) ↔ OH*+3OH−
(aq)+e−

        OH* + 3OH−
(aq) + e− ↔

                    O*+H2O(l) +2OH−
(aq)+2e−

        O*+H2O(l)+2OH−
(aq)+2e− ↔

                 O*OH+H2O(l)+OH−
(aq)+3e−

O*OH + H2O(l)+OH−
(aq)+3e−↔O2+2H2O(l)+4e−

  각 반응들에 대해 아래와 식을 이용하면 깁스 자

유 에너지를 계산할 수 있다 [43].

ΔG=ΔE+ΔZPE+TΔS 

  이 결과를 통해 결함구조를 포함, 구축된 산소 

생성반응 모델로부터 폐양액 부산물 흡착종 조사

를 기반 자유에너지 도표를 도시를 통해 성능 예

측 및 메커니즘 분석 수행 가능 모델 확립을 할 수 

있게 된다. Figure 6 (a)는 Co3O4에서 산소 생

성 반응 활성을 예측하기 위해 결함 구조가 존재

하지 않는 표면 모델로부터 O, OOH, H2O의 산

소 흡착종을 표면에 흡착하여 제일원리 전산모사

를 수행한 모델을 도시하였다. 이로부터 확보된 

산소 생성 반응 자유에너지 도표는 그림 Figure 

6 (b)에 도시하였으며 1.623 V에서 내리막 모양

(downhill shape)을 보이면서 산소생성반응의 

자발성을 보여준다. 반면 Figure 6 (c)에서 보여주

는 바와 같이 P가 흡착된 Co3O4(110) 표면모델에

서 산소생성반응을 조사한 결과 2.703V에서 자발

적 반응 전위를 보임으로써 P이 산소 생성 반응에

서 활성도를 크게 떨어트리는 것을 확인할 수 있

었다. 이는 부산물의 흡착이 산화물의 산소생성반

응을 억제하는 결과를 전자구조적인 결과로 설명

할 수 있다. 또한, 두 구조 모두 속도 결정반응이 

O*-OOH* 단계에서 관찰되어졌으며, P 흡착이후 

두드러지게 활성화 과전압에 영향을 주는 것을 확

Fig. 5. (a) OH- adsorbed surface models of Co3O4(110) with K, Ca, Mg, P and N (b) The summary of OH and impurity 
atoms adsorbed energies on Co3O4 model. 
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확인할 수 있었다. 

  이 결과를 바탕으로 부산물 원자의 흡착으로 인

해 산소생성반응 모델을 이용하여 깁스 자유에너

지를 계산하고, 산소반응용 자유에너지 다이어그

램을 도시할 필요가 있으며, 기술자(descriptor)

로써 OH 뿐만이 아닌 O에 대한 반응성을 조사할 

필요가 있다 추론된다.

4. 요약 및 결론

  본 연구는 기존의 증류수를 이용하는 수전해 방

식이 아닌 재생에너지 연계 폐양액을 수전해에 적

용하는 방식을 채택하여 폐양액 속 불순물 원자들

이 Co 산화물표면에 흡착하여 이 불순물 단원자

들이 산소 생성 반응에 미치는 영향에 대한 영향

을 조사하였다. 폐양액 속 불순물 원자는 P, Ca, 

N, K, Mg이 고려되었으며 Co3O4(110)표면에 폐

양액 단원자 흡착세기는 P, Ca, N, K, Mg순으로 

흡착세기를 보여주었으며, 그 중 P가–2.84 eV 값

을 보여주면서 가장 강한 흡착세기를 가짐을 보여

주었다. P가 흡착된 Co3O4(110) 표면모델에서 산

소생성반응을 조사한 결과 불순물 원자가 흡착되

지 않은 Co3O4 모델은 1.623V에서 산소생성반응

에 대한 자발성을 보여준 반면 P가 표면에 흡착된 

Co3O4모델은 2.703V에서 자발적 반응 전위를 보

임으로써 P이 산소 생성 반응에서 활성도를 크게 

떨어트리는 것을 확인할 수 있었다. 여기에 P이 흡

착된 Co3O4 표면에 대한 산소 생성 반응을 단계적

으로 살펴보면 O*와 OOH*단계에서 속도결정반

응을 보였다. 개발 모델을 바탕으로 각 고려된 부

산물 원자의 흡착으로 인한 깁스 자유에너지 도표

를 도시하고 산소생성반응 모델로부터 불순물 원

자에 대한 반응 개선을 위한 기술자 개발을 통해 

폐양액 내내 존재하는 다양한 이온들이 수전해 시

스템에 미치는 영향을 최소화하여 성능 및 내구성

을 확보할 수 있을 것이다. 
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