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명 세 서

청구범위

청구항 1 

고분자에 대한 분자동역학 시뮬레이션에 필요한 정보를 입력 받는 입력 모듈; 

상기  입력된  정보를  기반으로  하여  p-SLLOD  방정식에  r-RESPA(reversible  Reference  System  Propagation

Algorithm)를 적용하면서 분자동역학 시뮬레이션을 수행하여 고분자에 대한 속성을 계산하는 계산 모듈; 

상기 계산된 속성을 지정된 시간 단위로 저장하는 저장 모듈; 및 

상기 저장된 속성정보들을 출력하는 출력 모듈을 포함하여 구성되는 것을 특징으로 하는, 고분자 용융체의 시뮬

레이션 장치.

청구항 2 

제1항에 있어서,

상기 p-SLLOD  방정식은 다음 식과 같고,  상기  식에는 시뮬레이션 온도를 일정하게 유지하도록 Nos -Hoover

thermostat가 함께 적용되는, 고분자 용융체의 시뮬레이션 장치.

여기서, 상기 는 계면 시스템에서 다항식 피팅(fitting)으로 직접 계산된 고분자들의 실제적인 비선형 속

도 분포를 의미함

청구항 3 

제1항에 있어서,

상기 계산 모듈은, 

고분자 사슬의 위치와 속도 정보를 계산하는 제1 계산부; 및 

상기 위치와 속도 정보를 이용하여 상기 고분자의 구조적, 동역학적 물성을 계산하는 제2 계산부를 포함하는,

고분자 용융체의 시뮬레이션 장치.

청구항 4 

제1항에 있어서,

상기 계산 모듈은, 

원자들 사이 거리에 따라 attractive와 repulsive 항목을 가지는 Lennard-Jones 포텐셜 함수와, 원자 사이 거

리에 따라 neighbor 원자들만 고려하는 Linked cell과 Neighbor list 방법을 함께 사용하여 계산하는, 고분자

용융체의 시뮬레이션 장치.

청구항 5 

제1항에 있어서,

상기 출력 모듈은, 
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시각화 프로그램읕 통해 고분자 사슬의 움직임을 관찰할 수 있는, 고분자 용융체의 시뮬레이션 장치.

청구항 6 

제1항에 있어서,

상기 시뮬레이션의 재 실행 여부를 수행하는 시뮬레이션 재 실행 모듈을 더 포함하고, 

상기 시뮬레이션 재 실행 모듈은, 

시뮬레이션이 중지된 경우 시뮬레이션이 중지된 지점부터 시뮬레이션이 다시 시작될 수 있도록 마지막 계산된

시간에 대한 시스템 정보를 저장하는, 고분자 용융체의 시뮬레이션 장치.

청구항 7 

제1항에 있어서,

상기 시뮬레이션에 필요한 정보는,

시간, 온도, 밀도, 전단유동세기, 시뮬레이션 시간 간격을 포함하는 초기 시스템 환경 정보; 및 

분자 사슬의 개수(nmol), 총 입자의 개수(npartcl), 각 사슬에 존재하는 가지의 개수 및 길이, 계면을 이루는

입자의 개수 (npartcl_uw, bw), 시뮬레이션 시스템 박스의 크기(boxleng), 각각의 입자에 대한 초기 위치 정보

를 포함하는 초기 시스템 구조 정보를 포함하는, 고분자 용융체의 시뮬레이션 장치.

청구항 8 

고분자에 대한 분자동역학 시뮬레이션에 필요한 정보를 획득하는 획득 단계; 

상기 획득된 정보를 기반으로 분자동역학 시뮬레이션을 수행하여 고분자에 대한 속성을 하는 계산하는 계산 단

계; 및 

상기 계산된 속성을 지정된 시간 단위로 저장하는 저장 단계를 포함하여 수행하는 것을 특징으로 하는 고분자

용융체의 시뮬레이션 방법.

청구항 9 

제8항에 있어서,

상기 계산 단계는,

현재 시뮬레이션에 대해 p-SLLOD 방정식에 r-RESPA(reversible Reference System Propagation Algorithm)를 이

용하여 매 MD step을 계산(integration)하는, 고분자 용융체의 시뮬레이션 방법.

청구항 10 

제8항에 있어서,

상기 계산 단계는 하기 식을 이용하여 속성을 계산하고, 상기 속성 계산 시에는 시뮬레이션 온도를 일정하게 유

지하도록 Nos -Hoover thermostat가 적용되는, 고분자 용융체의 시뮬레이션 방법.

여기서, 상기 는 계면 시스템에서 다항식 피팅(fitting)으로 직접 계산된 고분자들의 실제적인 비선형 속

도 분포를 의미함
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청구항 11 

제8항에 있어서,

상기 계산 단계는, 

고분자 사슬의 위치와 속도 정보를 계산하는 제1 계산 단계; 및 

상기 위치와 속도 정보를 이용하여 상기 고분자의 구조적, 동역학적 물성을 계산하는 제2 계산 단계를 포함하여

수행하는, 고분자 용융체의 시뮬레이션 방법.

청구항 12 

제8항에 있어서,

상기 계산 단계는, 

원자들 사이 거리에 따라 attractive와 repulsive 항목을 가지는 Lennard-Jones 포텐셜 함수를 사용하는, 고분

자 용융체의 시뮬레이션 방법.

청구항 13 

제8항에 있어서,

상기 획득 단계 이전에, 

시뮬레이션 수행에 필요한 초기 시스템 환경 및 초기 시스템 구조의 정보들을 입력 받는 입력 단계를 더 포함하

는, 고분자 용융체의 시뮬레이션 방법.

청구항 14 

제13항에 있어서,

상기 초기 시스템 환경 정보는, 

시간, 온도, 밀도, 전단유동세기, 시뮬레이션 시간 간격을 포함하고, 

상기 초기 시스템 구조 정보는, 

분자 사슬의 개수(nmol), 총 입자의 개수(npartcl), 각 사슬에 존재하는 가지의 개수 및 길이, 계면을 이루는

입자의 개수 (npartcl_uw, bw), 시뮬레이션 시스템 박스의 크기(boxleng), 각각의 입자에 대한 초기 위치 정보

를 포함하는, 고분자 용융체의 시뮬레이션 방법.

발명의 설명

기 술 분 야

본 발명은 실제 실험단계에서 확인하기 어려운 고분자의 성질이나 특성, 고분자 각각의 미세 분자 레벨에서의[0001]

움직임 등을 파악할 수 있는 분자동역학 (Molecular Dynamics, MD) 시뮬레이션 방법 및 장치에 관한 것이다. 

배 경 기 술

고분자(polymer)는 산업 전반에 널리 쓰이는 중합체이다. 이러한 고분자의 다양한 물성을 향상시켜 특정 가공물[0002]

을 제조하기 위해서는, 가공 단계에서부터 고분자의 성질이나 특징, 특성 등에 대한 이해가 필요하다. 

그러나 시뮬레이션 없이 이론이나 실험을 통해서는 시간이 많이 소비되며, 고분자의 성질, 특징, 특성 등을 빠[0003]

르고 정확하게 확인하기 어렵다. 예컨대, 고분자의 다양한 물성을 향상시키기 위해 많은 이론들이 제안되지만

이러한 이론들 각각은 다양한 가정(assumption) 및 가설 등이 필요하고, 또한 이를 검증 및 비교하는 것도 쉽지

않다. 또 실제 실험을 하더라도 실험을 위해서는 제약조건이 존재한다. 예를 들면 극저온, 고온, 극한 등의 입

력 조건에서는 실험이 불가능하다. 또한 실험에서는 분자 및 원자들의 움직임을 관찰할 수도 없다.

특히 고분자의 성형 및 가공 단계에서 고분자는 계면 상태에 놓일 때가 많이 존재하는데, 계면 상태에서의 고분[0004]

자의 형태와 움직임은 고분자의 물성이나 특정 현상을 이해하는데 매우 중요하다. 하지만 이론 및 실험을 통해
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서는 이러한 계면 상태에서의 고분자의 상태를 확인하는 것이 어렵다.

선행기술문헌

특허문헌

(특허문헌 0001) 한국공개특허 10-2019-0044956(2019. 05. 02) [0005]

발명의 내용

해결하려는 과제

본 발명은 상기와 같은 문제점을 해결하기 위하여 안출된 것으로서, 이론이나 실험에서 획득하기 어려운 고분자[0006]

의 성질이나 특성, 고분자 각각의 미세 분자 레벨에서의 움직임 등을 직접 구현할 수 있는 시뮬레이션 방법 및

장치를 제공하는 것이다. 

본 발명은 시뮬레이션을 통해 얻어진 분자레벨 정보들의 분석을 통해 점도, 압력, 전단 및 수직 응력 등의 다양[0007]

한 고분자 물성 등을 계산할 수 있도록 하는 것이다.

본 발명은 고분자 유변 물성들을 예측하고 개선할 수 있도록 시뮬레이션 결과를 제공하는 것이다. [0008]

본 발명의 기술적 과제들은 이상에서 언급한 기술적 과제로 제한되지 않으며, 언급되지 않은 또 다른 기술적 과[0009]

제들은 아래의 기재로부터 당업자에게 명확하게 이해될 수 있을 것이다.

과제의 해결 수단

이와 같은 목적을 달성하기 위한 본 발명의 실시 예에 따른 시뮬레이션 장치는, 고분자에 대한 분자동역학 시뮬[0010]

레이션에  필요한  정보를  입력  받는  입력  모듈;  상기  입력된  정보를  기반으로  하여  p-SLLOD  방정식에  r-

RESPA(reversible Reference System Propagation Algorithm)를 적용하면서 분자동역학 시뮬레이션을 수행하여

고분자에 대한 속성을 계산하는 계산 모듈; 상기 계산된 속성을 지정된 시간 단위로 저장하는 저장 모듈; 및 상

기 저장된 속성정보들을 출력하는 출력 모듈을 포함하여 구성된다.

상기 p-SLLOD  방정식은 다음 식과 같고,  상기 식에는 시뮬레이션 온도를 일정하게 유지하도록 -Hoover[0011]

thermostat가 함께 적용된다.

[0012]

여기서, 상기 는 계면 시스템에서 다항식 피팅(fitting) 알고리즘으로 계산된 고분자들의 실제적인 비선형[0013]

속도 분포를 의미한다.

상기 계산 모듈은, 고분자 사슬의 위치와 속도 정보를 계산하는 제1 계산 부; 및 상기 위치와 속도정보를 이용[0014]

하여 상기 고분자의 구조적, 동역학적 물성을 계산하는 제2 계산부를 포함한다.

상기 계산 모듈은, 원자들 사이 거리에 따라 attractive와 repulsive 항목을 가지는 Lennard-Jones 포텐셜 함[0015]

수와, 원자 사이 거리에 따라 neighbor 원자들만 고려하는 Linked cell과 Neighbor list 방법을 함께 사용하여

계산한다.

상기 출력 모듈은, 시각화 프로그램을 통해 고분자 사슬의 움직임을 관찰할 수 있다. [0016]

상기 시뮬레이션의 재 실행 여부를 수행하는 재 실행 모듈을 더 포함하고, 상기 재 실행 모듈은, 시뮬레이션이[0017]

중지된 경우 시뮬레이션이 중지된 지점부터 시뮬레이션이 다시 시작될 수 있도록 마지막 계산된 시간에 대한 시
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스템 정보를 저장한다. 

상기 시뮬레이션에 필요한 정보는 시간, 온도, 밀도, 전단유동세기, 시뮬레이션 시간 간격을 포함하는 초기 시[0018]

스템 환경 정보; 및 분자 사슬의 개수(nmol), 총 입자의 개수(npartcl), 각 사슬에 존재하는 가지의 개수 및 길

이, 계면을 이루는 입자의 개수 (npartcl_uw, bw), 시뮬레이션 시스템 박스의 크기(boxleng), 각각의 입자에 대

한 초기 위치 정보를 포함하는 초기 시스템 구조 정보를 포함할 수 있다. 

본 발명의 다른 실시 예에 따른 시뮬레이션 방법은, 고분자에 대한 분자동역학 시뮬레이션에 필요한 정보를 획[0019]

득하는 획득 단계; 상기 획득된 정보를 기반으로 분자동역학 시뮬레이션을 수행하여 고분자에 대한 속성을 계산

하는 계산 단계; 및 상기 계산된 속성을 지정된 시간 단위로 저장하는 저장 단계를 포함하여 수행된다.

상기  계산  단계는  현재  시뮬레이션에  대해  p-SLLOD  방정식에  r-RESPA(reversible  Reference  System[0020]

Propagation Algorithm)를 이용하여 매 MD step을 계산(integration) 한다. 

상기 계산 단계는 하기 식을 이용하여 속성을 계산하고, 상기 속성 계산 시에는 시뮬레이션 온도를 일정하게 유[0021]

지하도록 -Hoover thermostat가 적용된다.

[0022]

여기서, 상기 는 계면 시스템에서 다항식 피팅(fitting) 알고리즘으로 계산된 고분자들의 실제적인 비선형[0023]

속도 분포를 의미한다.

상기 계산 단계는, 고분자 사슬의 위치와 속도 정보를 계산하는 제1 계산 단계; 및 상기 위치와 속도정보를 이[0024]

용하여 상기 고분자의 구조적, 동역학적 물성을 계산하는 제2 계산 단계를 포함할 수 있다.

상기 계산 단계는, 원자들 사이 거리에 따라 attractive와 repulsive 항목을 가지는 Lennard-Jones 포텐셜 함[0025]

수를 사용할 수 있다.

상기 획득 단계 이전에, 시뮬레이션 수행에 필요한 초기 시스템 환경 및 초기 시스템 구조의 정보들을 입력 받[0026]

는 입력 단계를 더 포함할 수 있다.

상기 초기 시스템 환경 정보는, 시간, 온도, 밀도, 전단유동세기, 시뮬레이션 시간 간격을 포함하고, 상기 초기[0027]

시스템 구조 정보는, 분자 사슬의 개수(nmol), 총 입자의 개수(npartcl), 각 사슬에 존재하는 가지의 개수 및

길이, 계면을 이루는 입자의 개수 (npartcl_uw, bw), 시뮬레이션 시스템 박스의 크기(boxleng), 각각의 입자에

대한 초기 위치 정보를 포함한다.

발명의 효과

이와 같은 본 발명에 따르면, 시뮬레이션을 통해 고분자 물성에 영향을 주는 요인을 정확하게 파악하고 체계적[0028]

으로 모사할 수 있다. 

본 발명에 따르면, 시뮬레이션 결과를 기초로 하여 실제 공정에서 고분자 유변 물성들을 예측하고 개선할 수 있[0029]

다.

본 발명에 따르면, 실제 실험에서는 어려운 계면 상태에서의 고분자의 형태와 움직임을 구현할 수 있고, 분자[0030]

레벨 정보들은 분석을 통해 점도, 압력, 전단 및 수직 응력 등의 다양한 고분자 물성들을 계산하는데 사용할 수

있다.

본 발명에 따르면 고분자의 정상 상태(Steady state) 뿐만 아니라 고분자의 과도기적 거동(Transient behavio[0031]

r)에 대한 연구가 가능하다.

도면의 간단한 설명
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도 1a 및 도 1b는 고분자의 계면 시스템 환경을 도시한 도면이다.[0032]

도 2는 계면 환경에서 고분자의 Die swell 현상을 나타낸 도면이다.

도 3은 선형 및 비선형 고분자 구조를 보인 도면이다.

도 4는 비선형 고분자의 가지 정도에 따라 유리 전이온도(Glass transition temperature)의 변경 상태를 보인

그래프이다.

도 5 내지 도 7은 평면 couette 유동장에서의 속도 분포 계산, 2D PBC, 과도기 상태 연구에 대해 본 발명의 시

뮬레이션 조건들을 설명하기 위한 도면들이다.

도 8은 본 발명의 실시 예에 따른 시뮬레이션 장치의 구성도이다. 

도 9는 본 발명의 실시 예에 따른 시뮬레이션 방법을 설명하는 흐름도이다.

발명을 실시하기 위한 구체적인 내용

본 발명은 다양한 변환을 가할 수 있고 여러 가지 실시 예를 가질 수 있는 바, 특정 실시 예들을 도면에 예시하[0033]

고 상세하게 설명하고자 한다. 그러나, 이는 본 발명의 특정한 실시 형태에 대해 한정하려는 것이 아니며, 본

발명의 사상 및 기술 범위에 포함되는 모든 변환, 균등물 내지 대체물을 포함하는 것으로 이해되어야 한다. 본

발명을 설명함에 있어서 관련된 공지 기술에 대한 구체적인 설명이 본 발명의 요지를 흐릴 수 있다고 판단되는

경우 그 상세한 설명을 생략한다.

제1, 제2 등의 용어는 다양한 구성요소들을 설명하는데 사용될 수 있지만, 상기 구성요소들은 상기 용어들에 의[0034]

해 한정되어서는 안 된다. 상기 용어들은 하나의 구성요소를 다른 구성요소로부터 구별하는 목적으로만 사용된

다.

본 발명에서 사용한 용어는 단지 특정한 실시 예를 설명하기 위해 사용된 것으로, 본 발명을 한정하려는 의도가[0035]

아니다. 단수의 표현은 문맥상 명백하게 다르게 뜻하지 않는 한, 복수의 표현을 포함한다. 본 출원에서, "포함

하다" 또는 "가지다" 등의 용어는 명세서상에 기재된 특징, 숫자, 단계, 동작, 구성요소, 부품 또는 이들을 조

합한 것이 존재함을 지정하려는 것이지, 하나 또는 그 이상의 다른 특징들이나 숫자, 단계, 동작, 구성요소, 부

품 또는 이들을 조합한 것들의 존재 또는 부가 가능성을 미리 배제하지 않는 것으로 이해되어야 한다.

본 발명에서 사용되는 “부” 또는 “부분” 등의 일부분을 나타내는 표현은 해당 구성요소가 특정 기능을 포함[0036]

할 수 있는 장치, 특정 기능을 포함할 수 있는 소프트웨어, 또는 특정 기능을 포함할 수 있는 장치 및 소프트웨

어의 결합을 나타낼 수 있음을 의미하나, 꼭 표현된 기능에 한정된다고 할 수는 없으며, 이는 본 발명의 보다

전반적인 이해를 돕기 위해서 제공된 것일 뿐, 본 발명이 속하는 분야에서 통상적인 지식을 가진 자라면 이러한

기재로부터 다양한 수정 및 변형이 가능하다.

따라서, 본 발명의 사상은 설명된 실시 예에 국한되어 정해져서는 아니되며, 후술하는 특허청구범위뿐 아니라[0037]

이 특허청구범위와 균등하거나 등가적 변형이 있는 모든 것들은 본 발명 사상의 범주에 속한다고 할 것이다.

이하에서는 도면에 도시한 실시 예에 기초하면서 본 발명에 대하여 더욱 상세하게 설명하기로 한다. [0039]

본 발명을 이해하기 위해 다양한 종류의 시뮬레이션들에 대해 살펴본다.[0041]

시뮬레이션은 시간과 길이의 스케일에 따라 구분이 가능하다. 예를 들어, 전자의 움직임과 관련된 전기적 특성[0042]

이 중요한 촉매 관련 분야에서는 양자(quantum) 시뮬레이션, 단백질-단백질 간의 상호작용과 같이 실제 원자나

분자들의 움직임이 중요할 때 분자동역학(molecular dynamics, MD) 시뮬레이션, 그리고 분자 레벨을 벗어나 전

체적인 유체의 흐름이나 성질을 알고자 할 때는 연속체(continuum) 시뮬레이션이 활용된다.

그 중 분자동역학 시뮬레이션은 시간 스케일이 보통 수백 ns이고, 길이 스케일은 수백 nm까지 해당하는 물리적[0043]

현상을 관찰하는데 이용된다. 즉 분자들의 직접적인 움직임을 시뮬레이션 할 수 있다. 분자동역학에 사용되는

시뮬레이션 프로그램들은 LAMMPS, CHARMM, GROMACS, AMBER, NAMD 등이 있다.

본 발명의 계면 시스템에서는 벽의 존재로 인해 미끄러짐(slip) 현상이 발생한다. 이러한 슬립의 정도(degree[0044]
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of  slip)은 계면 시스템의 여러 가지 특성들, 예를 들면 wall  atom의 종류, 고분자 사슬의 길이, 유동장의

세기, 온도, 밀도 등에 영향을 받고, 본 발명에서는 상기 슬립 정도를 정량적으로 계산할 수 있다. 또한 슬립

(slip)이 일어남에 따라 당연히 계면 시스템 내 속도 분포는 비선형을 가지게 되는데, 이는 본 발명의 피팅

(fitting) 알고리즘을 통해 정확히 구할 수 있다.

고분자는 계면의 존재유무 및 미세 구조에 따라 특이 현상이 나타나기 때문에 계면상의 시스템에 대한 연구가[0045]

필요하다. 앞에서 언급한 바와 같이 계면 상태에서 고분자의 형태와 움직임은 고분자의 물성이나 특정 현상을

이해하는데 중요하기 때문이다.

따라서 본 발명은 고분자에 대한 시뮬레이션 방안을 제안하며, 이러한 시뮬레이션은 고분자의 계면상태, 선형/[0046]

비선형 구조, 평면 전단유동(Planar Couette Flow), 비평형 분자동역학 등의 4가지 특징적인 항목들을 통해 설

명할 수 있다. 

그리고 아래에서 살펴보게 될 본 발명의 실시 예는 폴리에틸렌 고분자를 대상으로 한 시뮬레이션 방안을 개시한[0047]

다. 그러나 본 발명은 적절한 force-field(potential) 분자 모델을 적용하면 다른 고분자 물질들에 대해서도 시

뮬레이션이 가능함은 당연하다 할 것이다. 또 본 발명의 시뮬레이션은 외부 유동장 하, 매 순간 시스템 내 위치

에 따른 평균속도를 직접 계산하고 적용함으로써 정상상태(steady-state)뿐만 아니라 시뮬레이션 초기, 시간에

따라 변화하는 고분자 시스템의 과도기적 거동(transient behavior)에 대한 정밀한 연구도 수행할 수 있으며,

효율적인 병렬컴퓨팅(parallel computing)을 위한 MPI (Message Passing Interface) standard도 적용하였다. 

고분자 계면상태[0049]

도 1a 및 도 1b는 고분자의 계면 시스템 환경을 도시한 도면이다.[0050]

계면 환경에서 유동장의 세기에 따라 고분자의 움직임을 확인할 수 있는 것은 고분자의 가공 전반에 중요한 요[0051]

소일 수 있다.  도 1에서 계면 영역(interfacial  region)은 계면(벽)과 가까운 부분이다. 그리고 계면 영역

(interfacial region) 사이는 상대적으로 벌크 영역(bulk region)이라 할 수 있다. 벌크 영역(bulk region)의

위치는 관의 중앙부일 수 있다.

다만, 원론적으로는 벽과 가까운 부분에 닿은 계면 영역의 고분자와 벽과 조금 떨어진 벌크 영역에 위치한 고분[0052]

자는 같은 시스템 내에서도 벽으로부터 받는 영향력이 다르다고 할 수 있지만, 이 차이는 미세하다. 결국 계면

시스템 내부 전체는 벽의 의한 영향이 존재하므로 시스템 내부 전체를 계면 영역(interfacial region)으로 취급

할 수 있다.

도 2는 계면 환경에서 고분자의 Die swell 현상을 나타낸 도면이다.[0054]

도 2에서 보듯이, 금형(Die)을 이용하여 고분자를 성형할 때 발생하는 Die swell은 고분자가 사출 후 부피가 팽[0055]

창하는 현상을 말한다.

고분자는 고유의 상태로 돌아가려는 탄성력을 가진다. 분자 레벨에서 간단히 설명하면, 고분자 사슬들은 사출[0056]

전(유동장의 세기가 작을 때)에는 주로 구의 형태를 가지고 있지만(엔트로피가 최대화가 되는 형태), 좁은 관인

금형에 들어가면(유동장의 세기가 증가) 유동장 방향으로 상대적으로 더 늘어난(stretched) 형태를 가지게 되면

서 더 큰 스트레스(stress)를 받게 된다.

이후 관을 통과하면. 유동장의 세기가 감소하여 상기 스트레스는 해소되면서 원래의 구 형태로 돌아가게 되고[0057]

부피가 늘어나게 된다.  

이때 고분자 자체의 점도 및 탄성 회복력, 금형(die) 길이, 금형(die) 벽에 작용하는 수직응력, 온도 등 여러[0058]

가지 요소가 Die swell에 영향을 주기에 고분자 성형 시에는 이에 대한 조건을 적절히 조절해야 한다.

선형/비선형 구조[0060]

도 3은 선형 및 비선형 고분자 구조를 보인 도면이다.[0061]

도 3을 보면 고분자는 선형(linear) 고분자(a)와 가지가 달린(branched, 곁가지) 비선형 고분자(b)로 구분이 가[0062]
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능하다. 선형 고분자(a)와 비선형 고분자(b)는 동역학적 성질 및 메커니즘이 서로 상이함을 알 수 있다. 

더 나아가서, 비선형 고분자(b)도 가지가 달리는 위치, 빈도 등에 따라 다른 구조를 가질 수 있으며 이는 다른[0063]

물성을 나타내는 원인이 된다. 결국 동일한 비선형 고분자에서도 가지를 다르게 변형하면 원하는 특정 물성을

가지는 고분자를 만들 수 있다.

도 4는 비선형 고분자의 가지가 달린 정도에 따라 유리 전이온도(Glass transition temperature)의 변경 상태를[0065]

보인 그래프이다. 도 5를 보면, 고분자의 가지가 달린 정도(DB: degree of branching)가 더 많아질수록 유리 전

이 온도 Tg는 점진적으로 감소하고 있음을 확인할 수 있다.

평면 전단유동(Planar Couette Flow)[0067]

본 발명에서 고분자의 가공 공정에는 다양한 유동장이 적용될 수 있다. 그 중 평면 couette 유동은 가장 이상적[0068]

이고 단순한 유동으로서, 평면 couette 유동이 적용되면 외곽에 있는 계면의 움직임으로 인해 아래에 있는 고분

자가 y축에 따라 선형의 속도 분포를 형성한다.

본 발명은 이러한 평면 couette 유동이 적용되었으며, 따라서 도 3과 같이 고분자들이 벽의 움직임을 따라 움직[0069]

이게 된다. 그리고 평면 couette 유동장에서 정확한 속도 분포 계산, 2D PBC, 과도기 상태에 대한 시뮬레이션이

가능하다.

도 5 내지 도 7은 평면 couette 유동장에서의 속도 분포 계산, 2D PBC, 과도기 상태 연구에 대해 본 발명의 시[0071]

뮬레이션 조건들을 설명하기 위한 도면들이다.

속도 분포 계산을 설명하는 도 6을 보면, 상부 계면을 이루는 상부 입자가 정해진 속도로 움직이면 계면에서 고[0072]

분자로 모멘텀이 전달되고, 아래에 있는 고분자들은 y축 위치에 따라 각각의 속도를 지니게 된다. 이때 다른 분

자동역학 프로그램은 이론적으로(ideal) 선형이 나올 것을 가정하고 그 값을 그대로 쓰지만, 본 발명은 5차 다

항식 fitting을 이용해 실제(real) 속도 분포를 계산하고 적용한다. 

2D PBC(Periodic boundary condition)를 설명하는 도 7를 보면, 본 발명 시뮬레이션은 위/아래 벽이 존재하는[0073]

방향인 y축으로의 PBC는 적용하지 않고 x/z 축인 2D 방향으로만 PBC를 적용하여 시뮬레이션을 수행한다

과도기 상태 연구를 설명하는 도 8을 보면, 시뮬레이션의 초기 상태를 과도기적 상태(transient state)이라 하[0074]

며, 이 때 특정 값을 구하면 값이 일정하지 않고 불안정할 수 있다. 반면 시뮬레이션 시간이 충분히 지나면 정

상 상태(steady state)에 도달하게 되면서 일정한 값을 가지게 된다.

고분자는 외부 유동장의 세기가 일정하게 주어지면, 보통 스트레스 값이 초기에 올라갔다가 이후 내려가면서 안[0075]

정화된 값을 가지게 된다. 따라서 일반적으로 시뮬레이션을 통해 고분자의 구조적/동역학적 성질을 계산할 때는

시뮬레이션이 충분히 진행되고 난 후인 정상 상태에 대한 많은 표본을 바탕으로 평균을 낸 값을 이용한다. 

하지만  스트레스가  초기에  치솟는  현상을  알기  위해서는  시뮬레이션  초기  단계인  과도기적  상태(transient[0076]

state)에 대한 정보가 필요하다. 즉 스트레스가 어떻게 발생하는지 알기 위해서는 정상 상태가 아니라, 통계적

으로 표본이 절대적으로 부족한 과도기적 상태에 대한 정확한 묘사가 필요하다. 본 발명은 시뮬레이션을 통해

이러한 과도기 상태에 대한 연구가 가능하다.

비평형 분자동역학[0078]

비평형 상태에서 외부 유동장을 가해야 하고 온도 역시 일정하게 맞춰야 하기 때문에, 본 발명의 시뮬레이션에[0079]

는 그에 따른 알고리즘을 적용할 필요가 있다.

본 발명이 제안하는 실제 속도 분포인  항목이 추가된 p-SLLOD 식은 뉴턴의 운동방정식 F = ma 식을 통해[0080]

유도할 수 있다. 
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상기 F = ma 라는 식을 시뮬레이션 구성 원자들에 일일이 적용하면,  =  라는 형태로 나타낼 수 있다(각[0081]

atom  에 해당하는 힘, 질량, 가속도는 각각 , ,  로 표현됨).

이때 초기 시간  의 각 입자들의 위치 r 와 속도 v 가 주어지면, 시뮬레이션의 포텐셜 모델에 따라 각 입[0082]

자들에 작용하는 힘  을 계산할 수 있다. 예를 들어 시뮬레이션 박스에 원자가 총 3개가 있다면, (atom1에

작용하는 힘)은 (atom2가 atom1에 주는 힘) +  (atom3이 atom1에 주는 힘)로 표현된다. 

[0083]

이를 통해 특정 시간  에서 입자들의 위치와 속도 정보를 알 수 있고, 이 정보를 이용하여 시뮬레이션에서 필[0084]

요한 모든 property를 계산할 수 있다. 여기서 Property 계산에 활용되는 시뮬레이션 시간 , 즉 data

point가 많을수록 통계적 신뢰성은 증가한다. 

[0085]

한편 통계역학에서는 뉴턴의 운동방정식(Equation of motion),  =  를 입자의 위치 r 와 운동량 p 을 이[0086]

용하여 다음과 같이 나타낸다( , ).

그리고 상기 식 ,  은 thermostat가 적용되면 수학식 1이 된다. 상기 thermostat는 온도를 일정[0087]

하게 유지시켜주는 장치이며 이는 입자들의 속도를 인위적으로 조절함으로써 가능하다. 예를 들면 시뮬레이션

시스템이 순간적으로 온도가 높을 때는 입자들의 속도를 늦춰서 온도를 감소시키고, 반대로 시스템의 온도가 낮

을 때는 입자들의 속도를 증가시켜서 온도를 높여서, 시뮬레이션 상에서 일정한 온도를 유지하게 한다. 
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수학식 1

[0088]

마지막으로 수학식 1을 이용하여 본 발명이 시뮬레이션 하기 위한 수학식 2를 구할 수 있다. [0089]

수학식 2는 본 발명이 유동장이 있는 비평형 상태에서, 외부 유동장 term인 만 적용한 상황에서 더 나아가,[0090]

다항식 피팅 알고리즘을 이용하여 실제 속도 분포인  항목을 추가함으로써 더욱 정확하게 구현한 p-SLLOD

식이다.  다시  말해  본  실시  예는  하기  수학식  2와  같이  p-SLLOD  방정식에  r-RESPA(reversible  Reference

System  Propagation  Algorithm)를  이용하여 계산하는 것이며,  이때 시스템의 온도를 일정하게 유지시켜주는

-Hoover thermostat가 적용된다.

수학식 2

[0091]

수학식 2에서  는 shear velocity gradient tensor 로서 시뮬레이션에서 입력으로 주는 외부 유동장 값이며,[0092]

이에 따른 속도 분포는 이론적으로 선형으로 나와야 한다. 그리고 이에 대응하는 U( )는 시뮬레이션상에서 실제

속도 분포를 계산한 것으로 이론적인 값과는 차이가 있다. 즉 U( )가 바로 계면 시스템에서 직접 위치에 따른

실제 속도 분포를 5차 다항식 피팅 알고리즘을 통해 구한 것이다.

한편 위치 r 와 운동량 p 은 다음 수학식 3 및 수학식 4와 같이 각각 표기할 수 있다.[0093]

수학식 3

[0094]

수학식 4

[0095]

상기 수학식 4에서 s, Ps는 -Hoover thermostat와 관련된 항목으로 다음 수학식 5 및 수학식 6으로 표기할[0096]

수 있다.
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수학식 5

[0097]

수학식 6

[0098]

이처럼 계면 시스템에서는 고분자들의 속도 분포를 직접적으로 피팅(fitting)해서 구하는 항목인 U( )가 추가되[0099]

기 때문에, 수정된 p-SLLOD 식을 사용한다. 따라서 고분자들의 정확한 실제 속도 분포를 얻을 수 있으며 과도기

적 상태를 정확하게 묘사할 수 있다.

본 발명은 상기한 개선된 운동 방정식을 기반으로 하여 수정된 p-SLLOD 식에 대해 r-RESPA을 이용하여 매 MD[0100]

step 마다 계산(integration)한다.

도 8은 본 발명의 실시 예에 따른 시뮬레이션 장치의 구성도이다. [0101]

도 8을 참조하면, 시뮬레이션 장치(100)는, 입력 모듈(110), 계산 모듈(120), 저장 모듈(130), 출력 모듈(140)[0102]

및 시뮬레이션 재 실행 모듈(150) 등을 포함할 수 있다.

입력 모듈(110)은, 입력부(input unit)(112), 설정부(setup unit)(114) 및 시작부(startup unit)(116)을 포함[0103]

할 수 있다. 

입력부(112)는 시뮬레이션 진행에 필요한 초기 시스템 환경과 시스템 구조를 제1 정보 저장부(10) 및 제2 정보[0104]

저장부(20)를 리드하여 입력 받는다. 시스템 환경은 시간, 온도, 밀도, 전단유동세기, 시뮬레이션 시간 간격 등

을  말할  수  있고,  초기  시스템  구조는  시스템  상에  존재하는  고분자  사슬의  개수(nmol),  총  입자의  개수

(npartcl), 각 사슬에 존재하는 가지의 개수 및 길이, 계면을 이루는 입자의 개수 (npartcl_uw, bw) 등의 정보

와 시뮬레이션 시스템 박스의 크기(boxleng), 각각의 입자에 대한 초기 위치 정보 등을 말할 수 있다.

설정부(114)는, 입력부가 리드한 정보들을 기초로 하여 시뮬레이션 박스를 생성하고 시뮬레이션에 필요한 변수[0105]

들의 값(box volume, reduced mass, sigma, epsilon, shear rate 등)을 획득한다. 

시작부(116)는, input 파일로부터 읽어낸 초기 구성(initial configuration)에 대한 포스(force) 및 에너지 등[0106]

의 초기 값을 계산한다.

계산 모듈(120)은 제1 계산부(122) 및 제2 계산부(124)를 포함할 수 있다.[0107]

본 실시 예에서 상기 계산 모듈(120)은, = -  식을 이용하여 각 원자들에 작용하는 힘을 계산하는데,[0108]

이 때 은 원자들 사이의 거리, r에 따라 정의된 포텐셜(potential) 함수를 의미한다. 폴리에틸렌 고분자의

경우, 포텐셜 함수의 종류는 연결된(bonded) 원자들 간의 포텐셜, 과 연결되지 않은(nonbonded) 원자들 간의

포텐셜,  두 가지로 나뉠 수 있다. 여기서 는 고분자 사슬 내(intra-atomic) 서로 연결된 원자들 사이

stretching, bending, torsion에 따른 에너지를 의미하며, 는 고분자 사슬 간(inter-atomic) 직접적으로 연

결되지 않은 원자들 사이 거리에 따라 attractive 와 repulsive 항목을 가지는 Lennard-Jones 포텐셜 함수에

해당한다.

특정 원자에 가해지는 힘을 구하기 위해서는 그 원자의 포텐셜 함수를 먼저 계산해야 한다( ). 원[0109]

론적으로 특정 원자에게 영향을 주는 원자들은 시뮬레이션 박스 내부의 모든 다른 원자들이다. 하지만 이를 모

두 고려하기는 너무 비효율적이므로, 대부분의 경우 특정 원자를 중심으로 일정 범위 이내의 가까이 위치한 원
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자들만 고려하는데, 대표적인 방법으로 Verlet neighbor list, Linked cell method 등이 있다. 본 발명에서는

기존의  둘의  방법을  기초로  적절히  조합한  후  새로운  방법을  고안하여  시뮬레이션  계산  시간을  더욱

감축하였다. 

이에 본 실시 예의 제1 계산부(122) 및 제2 계산부(124)는 다음과 같이 동작할 수 있다. [0110]

제1 계산부(122)는, 충분히 작은 시간 단위(dt)에 대하여 뉴턴의 운동방정식 (F=ma)을 수치적으로 계산하면서,[0111]

힘을 바탕으로 가속도, 속도, 위치를 얻는 계산과정을 시간에 따라 진행하는 역할을 수행하며, 특히 원자들 사

이의 힘을 정확하게 모델링 하여 계산하는 것이 중요하다. 

구체적으로 폴리에틸렌 고분자 사슬의 경우 C, H의 두 가지 원소로 이루어져 있고, H 원소는 C 원소에 비해 크[0112]

기가 매우 작기 때문에 고분자 사슬의 양쪽 끝과 중간에 위치한 ,  각각 유닛을 하나의 interaction

site로 간주하는 TraPPE (Transferable Potentials for Phase Equilibria) united atom 포텐셜 모델이 적용된

다. 이에 따라 결합된 원자들(united atom,  혹은 ) 사이의 힘, = -  을 구하기 위해서는 포텐

셜, 을 먼저 계산해야 한다. 일반적으로 널리 쓰이는 Lennard-Jones 포텐셜의 경우, 원자 사이 거리가 일

정 거리(cut-off distance; rcut)를 넘어가면 포텐셜 값이 매우 작게 되므로 이를 무시할 수 있다. 즉 특정 원

자에 대한 포텐셜은 그 원자의 반경 rcut 이내의 원자들만 고려해서 계산되는 것이다. 하지만 실제 시뮬레이션

진행에 따라 원자들의 위치는 계속 변화하므로, 특정 원자로부터 rcut보다 조금 더 큰 범위내(neighbor) 원자들

까지 고려하는데, 이를 위해 Verlet neighbor list, Linked cell method 등이 대표적으로 사용된다. 본 발명에

서는  기존  둘의  방법을  기초로  고안된  새로운  방법을  사용하여,  시뮬레이션  계산  시간을  획기적으로

감소시켰다. 또한 본 실시 예에 적용된 평면 전단유동과 같이 외부 유동장이 주어진 비평형(nonequilibrium) 상

태에 대하여 가장 정확하게 뉴턴의 운동방정식을 푸는 알고리즘인 p-SLLOD가 적용되었고, 또 효율적인 시뮬레이

션을 위해 r-RESPA (reversible REference System Propagation Algorithm) multiple time scale 방법이 적용

되었다.

이러한 제1 계산부(122)는 고분자 사슬의 위치와 속도정보를 계산할 수 있다. [0113]

제2  계산부(124)는,  제1  계산부(122)가  계산한  위치와  속도정보를  이용하여  물리적  특징을  계산한다.  예를[0114]

들며, 고분자의 크기(radius of gyration), 미끄러짐 정보(degree of slip), 속도 분포(velocity profile), 구

조 텐서(conformation tensor), 정렬 각도(alignment angle) 등 다양한 구조적/동역학적 물성들을 계산할 수

있다.

저장 모듈(130)은 제2 계산부(122)가 계산한 물리적 특징 정보들을 계산한다.[0115]

출력 모듈(140)은 물리적 특징 정보들을 출력하는 기능을 수행한다. 특히 출력 모듈은 시각화 프로그램(예를 들[0116]

면 VMD, PyMOL 등)(142)을 통해 고분자 사슬의 움직임을 직접 관찰할 수 있도록 구성할 수 있다. 

시뮬레이션 재 실행 모듈(150)은, 시뮬레이션 과정이 중지될 경우 입력부(112)에서 설정한 규칙(interval)에 따[0117]

라 저장된 필요한 정보에 기초하여 시뮬레이션을 다시 실행한다. 즉 시뮬레이션 동안 갑작스러운 전력 공급 차

단, 또는 계산 자원의 부족으로 인해 시뮬레이션이 중지될 경우, 시뮬레이션을 다시 시작할 수 있도록 한다. 이

때 시뮬레이션 재 실행은 시뮬레이션의 처음 또는 시뮬레이션이 중지된 시점부터 다시 시작할 수 있다. 

도 9는 본 발명의 실시 예에 따른 시뮬레이션 방법을 설명하는 흐름도이다.[0119]

입력부(112)는 제1 정보 저장부(10)에 저장된 초기 시스템 환경 정보들과, 제2 정보 저장부(20)에 저장된 초기[0120]

시스템 구조 정보들을 리드하여 입력 받게 된다(S100). 상기 초기 시스템 환경 정보들은 시간, 온도, 밀도, 전

단유동세기, 시뮬레이션 시간 간격 등일 수 있다. 그리고 상기 초기 시스템 구조 정보는, 분자 사슬의 개수

(nmol),  총  입자의 개수(npartcl),  각  사슬에 존재하는 가지의 개수 및  길이,  계면을 이루는 입자의 개수

(npartcl_uw,  bw),  시뮬레이션 시스템 박스의 크기(boxleng),  각각의 입자에 대한 초기 위치 정보 등일 수

있다.

그런 다음 입력된 정보들을 기초로 하여 폴리에틸렌 용융체에 대한 분자동역학 시뮬레이션에 필요한 정보를 획[0121]

득한다(S110).  여기서  정보  획득은,  시뮬레이션에  필요한  정보들,  즉  box  volume,  reduced  mass,  sigma,

epsilon, Force, shear rate 등을 계산하여 획득할 수 있다. 그리고 추가로 컴파일 된 파일과 상기 제1 정보 저
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장부(10) 및 제2 정보 저장부(20)의 파일들을 하나의 디렉토리에 모아 실행파일을 생성할 수 있다.

이후  시뮬레이션이  수행된다(S120).  시뮬레이션은  제1  계산부(122)가  p-SLLOD  식에  r-RESPA  (reversible-[0122]

REference System Propagation Algorithm)를 적용하여 폴리에틸렌 용융체 사슬의 위치와 속도정보를 계산한다

(S122). 이후, 제2 계산부(124)가 상기 위치와 속도정보를 이용하여 물리적 특징들, 예를 들면 고분자의 크기

(radius  of  gyration),  미끄러짐  정보(degree  of  slip),  속도  분포(velocity  profile),  구조  텐서

(conformation tensor), 정렬 각도(alignment angle) 등 다양한 구조적/동역학적 물성들을 계산한다(S124). 

한편 시뮬레이션이 수행되는 동안, 시뮬레이션이 중지되는 오류가 발생할 수도 있다. 이 경우 추후 오류가 복구[0123]

되더라도 시뮬레이션을 다시 처음부터 시작해야 한다. 그러나 본 발명은 시뮬레이션 재 실행 모듈이 시뮬레이션

의 중단 여부를 모니터링 하면서, 만약 시뮬레이션이 중지되면 시뮬레이션이 중지된 지점부터 시뮬레이션이 다

시 시작될 수 있도록 마지막 계산된 시간에 대한 시스템 정보를 저장하고 있다. 시뮬레이션 오류로 인해 다시

처음부터 시뮬레이션을 수행할 필요가 없는 것이다. 

한편 시뮬레이션 된 결과는 지정된 시간 단위(예컨대, 10
-12
초)로 저장 모듈(130)에 저장될 수 있다(S130). 그리[0124]

고 저장 모듈(130)에 저장된 정보들은 사용자가 확인할 수 있도록 제공될 수 있다(S140). 이때 시각화 프로그램

(예를 들면 VMD, PyMOL 등)(142)을 통해 고분자 사슬의 움직임을 직접 관찰하는 것도 가능하다.

이상에서 설명한 바와 같이 본 발명은 계면 시스템에서 실제 속도 분포를 5차 다항식 피팅을 통해 직접 구한 항[0126]

목을 적용하여 개선된 p-SLLOD 방정식에 r- RESPA을 이용하여 매 MD step 마다 계산(integration)함으로써 고

분자 물성에 영향을 미치는 각종 원인들에 대하여 엄밀하고 정확한 시뮬레이션을 할 수 있다. 

이상과 같이 본 발명의 도시된 실시 예를 참고하여 설명하고 있으나, 이는 예시적인 것들에 불과하며, 본 발명[0127]

이 속하는 기술 분야의 통상의 지식을 가진 자라면 본 발명의 요지 및 범위에 벗어나지 않으면서도 다양한

변형, 변경 및 균등한 타 실시 예들이 가능하다는 것을 명백하게 알 수 있을 것이다. 따라서 본 발명의 진정한

기술적 보호 범위는 첨부된 청구범위의 기술적인 사상에 의해 정해져야 할 것이다.

부호의 설명

100: 본 발명의 시뮬레이션 장치[0128]

110: 입력 모듈

   112: 입력부

   114: 설정부

116: 시작부

120: 계산 모듈

   122: 제1 계산부

   124: 제2 계산부

130: 저장 모듈

140: 출력 모듈

150: 시뮬레이션 재 실행 모듈
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도면

도면1a

도면1b

도면2

공개특허 10-2025-0045923

- 16 -



도면3

도면4

도면5
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