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IBS-고려대 공동연구

김종서 기자

(대전=뉴스1) 김종서 기자 = 기초과학연구원(IBS)은 분자 분광학 및 동역학 연구
단 조민행 연구단장과 고려대학교 화학과 슈테판 링에 교수 연구팀이 머신러닝 기
반 분자동역학 시뮬레이션을 활용해 그래핀-물 계면을 원자 수준에서 정밀하게 분
석한 결과, 결함이 없는 순수 그래핀은 본질적으로 소수성(물과 친하지 않음)이며
미시적으로도 젖음 투명성을 갖지 않는다는 사실을 확인했다고 11일 밝혔다.

그래핀은 탄소 원자 한 층으로 이뤄진 대표적인 이차원 물질이다. 뛰어난 강도와 전
기적 특성을 가진다.

그래핀과 물의 상호작용에 대한 논쟁은 10년 넘게 이어져 왔다. 여러 실험에서 소
수성과 친수성이 각각 나타났고, 원자 한 층 두께에 불과해 아래에 놓인 재료(기판)

단일층 그래핀과 다층 그래핀에서의 물 침투 차이(IBS 제공) /뉴스1
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의 성질이 그대로 드러난다는 젖음 투명성 가설이 제기돼기도 했다.

물과 기판 사이에 있는 그래핀은 존재하지 않는 것과 같다는 관점에서 기인한 것인
데, 이번 연구는 기존 실험 결과 및 해석들이 왜 서로 상충하는지 설명하는 방법을
제시했다.

연구팀은 기존 실험 결과와의 불일치 원인이 그래핀과 기판 사이에 갇힌 물 분자에
있음을 밝혀냈다. 친수성 기판 위에 놓인 단일층 그래핀의 경우, 공기중에 포함된
수증기 형태의 물 분자들이 그래핀 아래로 쉽게 침투해 얇은 층을 형성한다.

이에 그래핀 위의 물과 아래에 갇힌 물의 신호가 동시에 측정돼 분광학적 신호가 서
로 일부 상쇄되는 현상이 발생한다. 그래핀의 본래 소수성 분광학 신호가 약화되면
서 그래핀이 친수성처럼 보이는 결과가 나타난다.

반면 그래핀 층이 두꺼워질수록 물이 아래로 침투하는 것이 열역학적으로 불리해
져 갇힘 현상이 거의 발생하지 않는다. 그 결과 다층 그래핀에서는 숨겨진 물의 영
향이 사라지고 그래핀의 본래 소수성이 그대로 드러난다. 이는 단일층과 다층 그래
핀이 서로 다르게 보였던 기존 실험 결과를 통합적으로 설명한다.

그래핀의 소수성 규명은 그래핀 기반 기술에도 중요한 시사점을 제공한다고 연구
팀은 설명했다. 나노유체 소자, 담수화 막, 에너지 저장 장치, 수소 연료전지 등 다
양한 응용 분야에서 계면의 물 거동은 핵심 요소다. 이번 연구는 매우 얇은 물 층이
라도 계면 특성을 크게 변화시킬 수 있음을 확인해 향후 소자 설계 시 이를 고려해
야 함을 시사한다.

또 복잡한 계면 현상을 원자 수준에서 정밀하게 분석하는 데 머신러닝 기반 시뮬레
이션이 유용한 도구가 될 수 있음을 보여줬다.

조 단장은 "이번 연구를 통해 그래핀-물 계면에서 나타나는 상반된 실험 결과의 원
인을 명확히 규명했다"며 "특히 그래핀 아래에 존재하는 물의 역할을 밝힘으로써
그래핀의 본질적인 습윤성을 이해할 수 있게 됐다"고 말했다.

이번 연구 결과는 국제학술지 '네이처 커뮤니케이션스(Nature Communication
s)'에 온라인 게재됐다.
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