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요 약

가스 분리 기술은 혼합 가스로부터 신재생에너지 자원 및 환경 오염 물질과 관련된 수소(H
2
) 및 이산화탄소(CO

2
)와

같은 주요 가스를 효과적으로 추출할 수 있기 때문에 매우 유용하다. 에너지 소비를 줄이기 위한 가스 분리 기술로서

분리막 공정과 흡착 공정이 널리 사용되고 있는데, 두 공정 모두 분리막과 흡착제의 역할을 하는 다공성 물질이 필요

하다. 특히 다공성 물질의 한 종류인 금속-유기물 골격체(Metal-organic frameworks, MOFs)는 가스 흡착 및 분리를 목

적으로 발전되었다. 그런데 MOF 구조의 수가 지속적으로 증가하고 있지만 시행착오 실험을 통해 우수한 MOF 기반

의 분리막과 흡착제를 발견하는데 효율적이지 않다. 따라서 수소와 이산화탄소를 분리할 수 있는 고성능 다공성 물질

의 발견을 가속화하기 위해 고속전산스크리닝(High-throughput computational screening) 기술이 등장하였고 현재까지

활용되고 있다. 본 리뷰에서는 다공성 물질에 대한 중요한 연구와 수소와 이산화탄소의 가스 분리에 초점을 맞춘 고속

전산스크리닝 기술을 소개한다.

Abstract − Gas separation technology becomes more useful because key gases such as H
2
 and CO

2
 regarding

renewable energy resources and environmental pollutant can be effectively extracted in mixed gases. For reducing

energy consumption on gas separation, membrane and adsorption processes are widely used. In both processes, porous

materials are needed as membrane and adsorbent. In particular, metal-organic frameworks (MOFs), one class of the

porous materials, have been developed for the purpose of gas adsorption and separation. While the number of the MOF

structures is increasing due to chemical and structural tunability, good MOF membranes and adsorbents have been rarely

reported by trial-and-error experiments. To accelerate the discovery of high-performing porous materials that can

separate H
2
 and CO

2
, a high-throughput computational screening technique was used as efficient skill. This review

introduces crucial studies of porous materials and the high-throughput computational screening works focusing on gas

separation of H
2
 and CO

2
. 
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1. 서 론

가스 분리는 혼합가스로부터 중요한 에너지원 또는 환경 오염 물

질을 효과적으로 추출하는 기술이다[1]. 예를 들어, 화석연료가 에

너지 생산에 이용될 때, 발생된 혼합가스 안에는 수소(H
2
) 및 이산

화탄소(CO
2
), 미량의 수증기(H

2
O), 일산화탄소(CO), 메탄(CH

4
) 등

이 들어 있다[2]. 이 때, 수소는 수소자동차와 연료전지의 원료로

사용되기 때문에 중요한 친환경 에너지원이지만, 이산화탄소는 지

구 온도를 높이는 온실가스로 여겨진다[3,4]. 따라서, 미래의 청정

에너지원 확보 및 지구온난화와 같은 환경문제 해소를 위해 혼합된

가스의 분리 기술에 대한 관심이 점점 더 높아지고 있다[5-8].

가스분리하는 기술은 전통적으로 가스들이 가지고 있는 고유한

끓는점의 차이를 이용해 분리하는 기술인 증류법이 있다. 증류법은
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약 80년 동안 사용되어온 전통적인 기술이기는 하지만 약 10~15%의

전세계 에너지 소비량으로 사용되고 있을 만큼 낭비가 너무 심하다

[9,10]. 따라서, Fig. 1에 나타난 기존의 방법보다 효율적으로 가스

분리 혹은 정제할 수 있는 대안 중에서 분리막(Membrane) 공정 과

흡착(Adsorption) 분리 공정 두 가지 방법을 집중해서 살펴보았다

[10-12]. 사실 두 방법끼리 비교했을 때, 분리막 공정이 흡착 분리

공정보다 에너지 소모량이 더 적지만, 가스 분리 순도는 흡착 분리

공정을 사용했을 때 오히려 더 좋다고 알려져 있다[13]. 결론적으로는

두 방법 모두 동시에 발전되고 있고, 공통적으로는 분리막 공정과

흡착 분리 공정은 분리막과 흡착제 물질들에 분자들을 통과시켰을

때 분자의 물리적/화학적 특성의 차이를 이용한 기술들이다[14]. 최

근에는 고성능 가스분리용 분리막과 흡착제로서 다양한 다공성 물

질(Porous material)들이 보고되고 있는 실정이다[15-18].

다공성 물질에는 제올라이트(Zeolite), 금속-유기물 골격체

(Metal-organic framework, MOF), 제올라이트성 구조체(Zeolitic-

imidazolate framework, ZIF) 등이 해당한다[19-32]. 특히, 가스 흡

착 및 분리분야에서는 MOF 혹은 ZIF 가 각광을 받고 있는데 높은

표면적(Surface area)과 나노 입자크기의 다공성(Porosity)를 보여

주기 때문이다[33,34]. 또한, MOF와 ZIF은 금속 이온과 유기물 링

커(Linker)의 조합으로 물질 내의 다양한 다공 크기 및 형태를 자유

자재로 조절할 수 있는 장점을 가지고 있다[33,35]. Fig. 2와 같이

이를 통해 지금까지 합성 가능한 다공성 물질들의 수는 수십만개에

이르고 앞으로도 기하급수적으로 늘어나고 있는 실정이다[26]. 수

많은 다공성 물질 중에 가스 분리의 적합한 소재를 찾는 것이 중요

한 데, 가스 분리를 위한 분리막 공정과 흡착 분리 공정에서 필요로

하는 다공성 물질의 조건이 다르다. 먼저, 분리막 공정의 성능에 직

접적으로 연관 있는 소재의 물성으로는 평균 다공 크기(Averaged

pore diameter), 특정 분자 종류의 동적 크기(Kinetic diameter of

gas molecules) 등이 있다[36]. 다음으로, 흡착 분리 공정의 성능에

상관 있는 특성으로는 가스 분자 종류별 흡착열(Heat of adsorption),

표면적(Surface area), 다공크기(Pore diameter) 등이 있다[37]. 이와

같은 소재 물성들에 신경을 써서 가스 분리 성능을 극대화할 수 있는

새로운 다공성 물질들을 소재 설계연구자에 의해 매년 제시되고 있

지만 탐색된 숫자는 여전히 매우 적은 실정이다.

기존의 소재 설계 연구는 원하는 물성을 가지는 소재가 찾아질

때까지 소수의 연구자의 직관력과 실험적 시행착오(Trial-and-

error)를 통해 진행되어왔으나, 탐색되는 유망한 소재군의 숫자가

매우 제한적이고 비효율적이다. 이를 극복하기 위해, 대용량의 다

공성 물질 구조 및 물성 데이터가 저장된 데이터베이스와 가상의

실험을 수행하여 가스 분리 성능값들을 유추할 수 있는 컴퓨터 시

뮬레이션을 융합한 연구들이 각광받아 왔다[38-40]. 이 때, 주로 이

용된 데이터베이스로는 The Cambridge structural database (CSD),
Inorganic crystal structure database (ICSD), Crystallography Open

Database (COD) 등이 있고, 다공성 물질의 분리막 공정과 흡착 분리

공정의 전산모사방법들로는 각각 Grand canonical monte carlo

(GCMC)와 분자동역학(Molecular Dynamics, MD) 시뮬레이션들이

있다[37,41-45]. 이를 바탕으로 다양한 분야에 적합한 고성능 다공

성 물질들을 효율적으로 탐색하는 것이 가능해졌다. Fig. 3과 같이

이러한 기술을 전산재료과학분야에서는 고속전산스크리닝(High-

Fig. 1. Comparison of relative energy consumption between gas

separation techniques [10]. Fig. 2. Number of MOFs reported in the Cambridge Structural Data-

base (CSD) according to years. Retrieved from the CSD on

4th March 2020 [26].

Fig. 3. High-throughput computational screening scheme for discov-

ery of porous materials for gas separation of H
2
 and CO

2
.
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throughput computational screening)이라 부르고 있다[37,45].

미래로 갈 수록 에너지·환경 문제에 대한 해결을 위해서는 가스

분리 기술이 중요해지고 있다. 더불어 보고되는 합성 가능한 다공

성 물질의 수는 급진적으로 증가하고 있기 때문에 가스분리를 위한

다공성 소재 탐색의 가속화 욕구는 커질 전망이다. 우리는 이를 준

비하기 위한 노력의 일환으로 가스 분리를 위한 다공성 물질 탐색

과 데이터 기반 융합 기술과 관련된 연구들에 대해서 알아보고자

하였다. 본 리뷰에서는 다공성 물질 후보군에 대한 기초 지식과 두

가지 대표적인 가스 분리 방법과 현재까지 고성능이라고 밝혀진 다

공성 후보 물질이 무엇인지 소개한다. 마지막으로 데이터 기반 소

재연구 흐름의 중심이었던 고속전산스크리닝 방식에 대한 현재 기

술 수준에 대해서 고찰해고자 한다.

2. 가스 분리와 다공성 물질

2-1. 수소/이산화탄소 가스분리

가스 분리가 필요한 산업은 다양하게 있지만 그 중에서 화석연료

사용 후 생성된 혼합가스로부터 친환경 에너지원인 수소가스를 정

제 기술에 대한 사람들의 관심이 커지고 있다. 수소가스를 만들 수

있는 대표적인 화학공정으로는 석탄 가스화(Coal gasification)와

천연가스 개질(Natural gas reforming) 두 과정을 들 수 있다. 석탄

가스화 공정은 기본적으로 식 (1)을 통해 반응하고, 생성되는 가스

들은 25~35%의 H
2
, 35~45%의 CO, 15~25%의 CO

2
, 0.1~0.3%의

CH
4
, 0.5~1%의 N

2
등이 분포되어 있다[46]. 또한, 천연가스 개질 공

정은 식 (2)를 통해 반응하고 생성되는 가스들은 70~75%의 H
2
,

10~15%의 CO, 10~15%의 CO
2
, 1~3%의 CH

4
, 0.1~0.5%의 N

2
등이

분포되어 있다[47].

3C + O
2
 + H

2
O → H

2
 + 3CO (1a)

CH
4
 + H

2
O → CO + 3H

2
 (1a)

두 과정 모두 수소와 일산화탄소가 생성되는데 이 때 물을 첨가

시키면 생산물이 수소가스가 되도록 하는 아래와 같은 반응(다른

용어로는 water-gas shift(WGS) 반응)이 일어나도록 추가 수행할

수 있다[48].

CO + H
2
O → CO

2
 + H

2
 (2)

특히 공통적으로 최종적인 생성물이 H
2
와 CO

2
가 남아있기 때문에

에너지·환경 문제를 해결하기 위해 두 가스를 분리하는 기술이 굉

장히 중요할 수 있겠다.

효율적으로 독립적인 가스를 확보할 수 있는 방법으로 두 가지를

소개하겠다. 첫번째로는 분리막 공정은 분리막에 혼합가스를 투과

시켜 분자의 물리적 크기와 투과 속도 차이에 의해 분리하는 방법이다

[49]. 분리막 공정에서는 선택도(Selectivity)와 투과도(Permeability)

가 중요한 성능 인자이고 아래의 식을 따른다.

(3a)

(3b)

Pi: 분리막 공정에서의 i 가스에 대한 투과성

Ki: i 가스에 대한 헨리 상수(Henry’s constant)

Di: i 가스에 대한 자가 확산성(Self-diffusivity)

Smem: 분리막 공정에서의 선택도

여기서 분리막 공정에서의 투과성는 일반적으로 흡착과 확산의 상

호작용을 기술한 지표값이기 때문에 식 (3a)와 같이 흡착과 관련된

헨리 상수와 확산과 관련된 확산성을 곱해서 계산한다[45]. 또한, 분

리막 공정에서의 선택도는 혼합가스가 분리막을 투과할 경우 특정

한 가스가 그 밖의 다른 종류의 가스에 비해 상대적으로 분리된 비

율을 의미하고 식 (3b)와 같이 서로 다른 두 종류의 가스의 투과성

의 비율로 계산한다[45,50].

다음으로 흡착 분리 공정으로써 흡착제에 혼합가스를 주입시켜

고압과 저압조건에서 서로 다른 가스와 흡착제와의 흡착에너지의

차이에 의해 분리하게 된다[37]. 흡착 분리 공정에서 중요하게 다루는

성능 인자는 선택도(Selectivity)와 작업용량(Working capacity)이

고 아래의 식을 따른다. 

(4a)

(4b)

Sads: 흡착 분리 공정에서의 선택도

Ki: i 가스에 대한 헨리 상수(Henry’s constant)

Kj: j 가스에 대한 헨리 상수(Henry’s constant)

ΔN: 작업 용량

Nads: 고압에서의 가스 흡수율(uptake)

Ndes: 저압에서의 가스 흡수율(uptake)

여기서 흡착 분리 공정의 선택도는 혼합가스가 흡착제를 통과할 때

특정한 가스가 다른 종류의 가스에 비해 분리된 비율을 의미하고 식

(4a)와 같이 흡착과 관련된 헨리 상수를 사용하였고 서로 다른 두 종

류의 헨리 상수의 비율로 계산한다[45]. 또한, 흡착 분리 공정의 작

업용량은 높은 압력에서 흡착된 가스를 낮은 압력에서 탈착하여 회

수한 양을 의미하기 때문에 식 (4b)와 같이 동일한 온도에서 고압

조건의 가스 흡수율과 저압 조건의 가스 흡수율의 차이로 계산한다[45].

궁극적으로는 두 분리 공정 모두 성능을 극대화할 수 있는 매개

체인 분리막과 흡착제가 반드시 필요하고 어떤 소재가 적절한지 살

펴보고자 한다. 

2-2. 가스분리를 위한 다공성 물질

가스분리를 위한 분리막과 흡착제는 기본적으로 가스 분자가 자

유롭게 통과할 수 있어야만 하기 때문에 기공이 많은 다공성 물질

이어야 한다. 처음에는, 가스분리에 적절한 다공성을 가진 물질로

자연에서 발견할 수 있는 제올라이트(Zeolite)가 보고 되었다[31].

1999년에 Yaghi그룹에서 금속과 유기물로 이루어진 골격 물질인

MOF-5를 처음 인공적으로 합성하는데 성공하였다[32]. 그 후, 자

유자재로 내부의 다공구조를 개조하는 것이 가능하게 되면서 다양

한 MOF들이 보고 되었다. 특히 MOF구조는 매우 유연하여 외부

압력 혹은 온도 조건에 따라 기공의 크기가 쉽게 달라지게 만들 수

있다[33]. 이 후, 2006년에 MOF와 동시에 유사한 구조를 갖는

COF, ZIF가 생성하였고 다수의 새로운 다공성 물질이 보고되어지

면서 가스분리를 위한 다공성 물질 후보군 수가 증가하였다[33].

그에 발맞춰 점점 더 높은 가스분리 성능을 가지는 다공성 물질이

보고되고 있고 실제 실험으로 검증한 사례들이 늘어나고 있다. 따

라서 H
2
/CO

2
 가 포함된 혼합가스에서 가스분리 성능을 높인 연구

들을 하나씩 소개하겠다.

Pi Ki Di×=

Smem Pi/Pj=

Sads Ki/Kj=

ΔN Nads Ndes–=



4 여병철

Korean Chem. Eng. Res., Vol. 61, No. 1, February, 2023

우선 수소와 이산화탄소 분리를 위한 분리막으로 높은 성능을 가

진 다공성 물질에 대해서 알아보도록 하겠다. 사실, Fig. 4와 같이

다공성 물질 기반의 분리막은 두가지 종류가 있다[49]. 첫번째 종류

로는 지지체 위에 순수한 다공성 물질을 올려놓은 후 사용한 방법

이 되겠고 두번째로는 다공성 물질과 고분자 물질을 혼합하여 사용

하는 분리막이 되겠다. 첫번째 방법의 경우 지지체와 해당 다공성

물질 사이의 강한 결합을 유지하기 힘들기 때문에 두번째의 방법인

정해진 배열의 다공성 물질을 고분자 물질에 끼여 있는 형태가 더

유리하다. 이 때, 두번째 방법을 적용한 보고된 다공성 물질에 대해

서 알아보도록 하겠다.

2014년 Kang et al.은 높은 분리 성능을 나타내는 새로운 Ni-

MOF를 합성하는데 성공했는데 분리막을 만들기 위해서 Ni막을 이

용하였고 MOF는 JUC-150을 사용하였다[51]. 이 때 H
2
의 투과성은

2.96 × 10-7 mol m-2 s-1 Pa-1을 보였고 선택도는 H
2
/CO

2
의 경우 38.7을

나타났다[51]. 2018년 Sun et al.은 그래핀 산화물(Graphene Oxide;

GO)은 분리막 분야에서 각광받는 물질인데 MOF 종류 중 하나인

HKUST-1와 결합한 HKUST-1@GO를 합성하는 데 성공하였는데

여기서HKUST-1은 금속 자리에 Cu가 위치해 있는 물질이었다[52].

이 때, H
2
/CO

2
 선택도와 H

2
의 투과성은 각각 73.2와 5.77 × 10-7

mol m-2 s-1 Pa-1을 나타냈다[52].

다음으로는 수소와 이산화탄소 흡착 분리를 위한 흡착제로 역할을

할 수 있는 다공성 소재에 대해서 알아보도록 하겠다. 사실 CO
2
/

CH
4
, CO

2
/N

2
, CH

4
/H

2
의 흡착 분리를 위한 보고된 다공성 소재는

이미 있지만 H
2
/CO

2
의 흡착 분리를 위한 다공성 물질을 실험적으로

합성하여 보고한 자료가 상대적으로 많지는 않다[43]. 그럼에도 불

구하고, 현재까지 혼합가스로부터 수소 정제를 위한 흡착 분리 공

정 관련 연구를 정리한 자료를 찾을 수 있었다[53]. Fig. 5는 수소

정제를 위한 전통적인 흡착 분리공정에 대한 도식도를 나타냈는데

이 공정을 위해 사용될 다공성 소재에 대한 대표적인 사례들에 대

해서 하나씩 알아보도록 하겠다.

2013년 Banu et al.은 4가지 종류의 MOF 기반 다공성 물질인

UiO-66(Zr), UiO-66(Zr)-Br, UiO-67(Zr), Zr-Cl2AzoBDC를 비교한

결과 UiO-66(Zr)-Br가 가장 좋은 수소 정제 효과를 가지는 흡착제로

확인하였다[54]. 2015년 Agueda et al.은 UTSA-16라는 이름으로

하는 새로운 MOF 를 설계하였고 흡착 분리 공정에서 높은 성능을

보이는 물질임을 확인하였다[55]. 이 때, 수소, 일산화탄소, 메탄,

이산화탄소 가스들이 포함한 혼합가스로부터 수소의 순도를 최대

99.99~99.999%까지 나타났고 2~2.8 mol kg-1 h-1의 생산량을 보였

다. 2019년 Brea et al.은 제올라이트 13X(NaX)와 Ca2+와 Mg2+ 이

온을 교환하여 새로운 제올라이트 두 종류인 CaX와 MgX를 합성

한 후 수소, 메탄, 일산화탄소, 이산화탄소 혼합가스에서 흡착 분리

공정 성능을 확인하였다[56]. 그 때, 세 흡착제 모두 수소의 순도가

99.9%이상 높은 성능 값을 가졌고 그 중 CaX경우가 가장 성능이

좋았다. 

3. 고속전산스크리닝과 시뮬레이션

3-1. 고속전산스크리닝 기술 적용 사례

앞서 소개한 가스분리를 위한 분리막과 흡착제로서의 다공성 물

질이 많지 않다. 그 이유는 매년 가상으로 혹은 실제로 설계되는 다

공성 물질의 숫자가 증가속도에 비해 실험으로 성능을 측정할 수

있는 소재 개수의 증가속도가 많이 못 미치기 때문이다. 이에 대안

책으로 수많은 다공성 물질에 대한 정보를 보유하고 있는 데이터베

이스로부터 계산자동화를 접목한 고속전산스크리닝 기술이 대두되

어 왔다. 그렇다면 이전 연구 중에서 수소와 이산화탄소 분리를 위

해 고속전산스크리닝 기술을 적용한 사례를 살펴보도록 하겠다.

2016년 Chung et al.은 유전자 알고리즘을 활용하여 가상으로 무

수히 많이 설계되어진 MOF구조가 저장된 데이터베이스와 함께 스

크리닝기술을 적용한 결과 75개의 작업용량이 높은 소재와 99개의

CO
2
/H

2
 선택도가 높은 소재를 찾아내었다[39]. 이 때, Fig. 6(a)와

같이 가장 성능이 좋은 MOF의 CO
2
 작업용량은 7 mol kg-1을 나타

냈고 CO
2
/H

2
 선택도는 1000을 나타냈다. 2017년 Tong et al.은 H

2
와

CO
2
의 혼합가스로부터 500~800사이의 높은 선택도와 2.5~4 mol

kg-1의 작업용량을 보이는 COF (Covalent organic framework)에

속한 46개의 다공성 물질을 찾아내는데 성공하였다[57]. 2011년

Krishna et al.은 CO
2
/H

2
 분리를 위한 분리막 성능이 높은 6개의

MOF를 찾아냈고 성능이 좋다고 알려진 제올라이트 기반의 분리막

보다 높은 CO
2
 투과성을 나타내는 것을 확인하였다[40]. 2018년

Avci et al.은 수소와 이산화탄소 분리에 적합한 분리막과 흡착재를

대량의 합성된 MOF정보들을 보유하고 있는 CSD 데이터베이스로

부터 고속전산스크리닝을 적용하였다[45]. 이 때, Fig. 6(b)와 같이

흡착 분리 공정에 적합한 상위 20개의 MOF 구조를 제시하였고 기

존의 분리막 성능을 뛰어넘을 수 있는 899개의 MOF구조 또한 제

시하였다.

앞서 살펴본 고속전산스크리닝을 적용시켜서 성공했던 사례들을

관찰해보면 대량의 다공성 물질에 대한 디지털 데이터로부터 의미

있는 정보를 추출하는 단계를 거쳐야만 한다. 기본적으로 다공성

물질이 분리막 혹은 흡착 분리를 이용한 가스 분리 성능과 가장 연

관지을 수 있는 구조적인 특성을 알아보자면 대표적으로 기공의 크

기와 관련된 인자인 pore limiting diameter (PLD)와 largest cavity

Fig. 4. Schematic diagrams of (a) pure MOF membranes and (b)

mixed matrix membranes (MMM) [48].

Fig. 5. Flow scheme of the classical pressure swing adsorption (PSA)

system [54].
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diameter (LCD), 그리고 다공성 물질 내부와 가스와의 상호작용을

촉진할 수 있는 인자인 accessible surface area (SA)가 있다. 이 때,

다공성 물질을 구성하는 원자들의 위치정보를 입력하면 구조적인

특성과 관련된 인자들을 손쉽게 계산해줄 수 있는 프로그램들이 이

미 나와있기 때문에 효율적인 계산이 가능해졌다[58]. 궁극적으로는

빠르고 정확하게 계산한 다공성 물질들의 구조적인 특성값을 가지고

가장 가스 분리 성능을 극대화할 수 있는 조건을 대입하여 대량의

다공성 물질로부터 소수의 잠재적인 다공성 물질들을 거를 수 있겠다.

3-2. 시뮬레이션 기반 가스분리 성능 분석

다음으로는 탐색된 소재에 대해 고성능을 보이는 지를 증명하는

단계가 필요하다. 고속전산스크리닝을 실현시켜줄 수 있었던 배경

에는 실험을 직접 수행하지 않더라도 실험으로부터 측정한 값과 매우

유사한 성능값을 계산할 수 있는 시뮬레이션 방법들이 있기 때문이

다[43,44]. 먼저, 분리막 공정에서의 성능값인 투과성은 정해진 온

도와 압력 조건에서의 자가 확산성으로부터 계산할 수 있다[45]. 이

때, 분자동역학(Molecular dynamics, MD) 시뮬레이션을 이용하면

가스 종류마다의 자가 확산성을 계산할 수 있다. 다음으로는, 분리

막 공정에서의 성능값인 투과성과 흡착 분리 공정에서의 성능값인

선택도를 알기 위해서는 헨리 상수가 필요하다[45]. 이 때, 통계학

적 열역학적 접근 방법인 Widom particle insertion method을 이용

하면 헨리 상수를 계산할 수 있는데 몬테카를로(Monte carlo, MC)

시뮬레이션을 통해 실현 가능하다고 알려져 있다[59]. 또한, 흡착

분리 공정에서의 성능값인 작업용량은 정해진 온도와 압력에서 가

장 안정한 상태에서의 가스 흡수율(uptake)로부터 계산된다[37]. 이

때, grand canonical monte carlo (GCMC) 시뮬레이션을 이용하면

헨리 상수와 가스 흡수율을 모두 유추할 수 있다[60]. 궁극적으로는

두 가지의 시뮬레이션들을 반복 계산하여 여러 개의 다공성 물질의

성능값들을 얻어낼 수 있다. 또한, 단독으로 분석하였을 때에는 관

찰하기 힘들지만 고속전산스크리닝을 통해 그나마 고성능이라고

여겨질 다공성 물질에 대해서 구조적인 특성과 계산된 성능값 사이

에 나타나는 경향성들을 분석하기 굉장히 용이해졌으며 한 눈으로

가시화하기 편리해졌다. 이를 통해 아직 출시하진 못했지만 외삽

(extrapolation)을 통해 가스 분리를 위해 고성능을 보일 수 있는 다

공성 소재를 설계할 수 있다.

4. 결 론

에너지 및 환경 이슈가 점점 더 영향력이 커지고 있는 현재 가스

분리기술에 대한 필요성은 점점 중요해지고 있다. 그 중에서도 수

소와 이산화탄소 분리에 사람들의 관심이 집중하고 있고 효과적으

로 해결할 수 있도록 다공성 물질을 활용한 분리막과 흡착 분리 공

정이 떠오르고 있다. 그럼에도 불구하고 실험을 통해서 발견되는

고성능 다공성 물질이 제한적일 수밖에 없는 한계를 가진다. 긍정

적인 관점으로는 4차산업과 관련하여 빅데이터와 인공지능 적용에

대한 필요성을 느낀 소재 연구자들에 의해 다공성 물질에 대한 디

지털 데이터화하는 데 어느정도 성공한 것으로 비춰지고 ICSD,

CSD등과 같은 대용량 데이터베이스가 점점 몸집을 키우며 성장하

고 있다. 본 리뷰에서는 효율적으로 최적의 소재탐색을 실현시켜줄

대표적인 기술인 고속전산스크리닝을 적용하여 대용량 데이터베이

스로부터 하나가 아닌 다수의 고성능 소재를 빠르게 제시하는 데

성공한 사례들을 소개하였다. 이를 통해 새로운 소재를 설계를 하는

방식의 전환점을 맞이했다고 볼 수 있다. 단지 수소와 이산화탄소

가 섞여 있는 경우에서만 적용가능한 것이 아니라 다른 종류의 가

스 분리의 분야에서 적용할 수 있기 때문에 확장성이 매우 높을 수

밖에 없다고 사료된다.
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