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인실리코 해석을 통한 단일벽 질화붕소 나노튜브의 크기 변화에 
따른 압전탄성 거동 예측연구
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†

An In-silico Simulation Study on Size-dependent Electroelastic 
Properties of Hexagonal Boron Nitride Nanotubes

Jaewon Lee*, Seunghwa Yang*†

ABSTRACT: In this study, a molecular dynamics simulation study was performed to investigate the size-dependent
electroelastic properties of single-walled boron nitride nanotubes(BNNT). To describe the elasticity and polarization of
BNNT under mechanical loading, the Tersoff potential model and rigid ion approximation were adopted. For the
prediction of piezoelectric constants and Young’s modulus of BNNTs, piezoelectric constitutive equations based on the
Maxwell's equation were used to calculate the strain-electric displacement and strain-stress relationships. It was found
that the piezoelectric constants of BNNTs gradually decreases as the radius of the tubes increases showing a non-
negligible size effect. On the other hand, the elastic constants of the BNNTs showed opposites trends according to the
equivalent geometrical assumption of the tubular structures. To establish the structure-property relationships, localized
configurational change of the primarily bonded B-N bonded topology was investigated in detail to elucidate the
BNNT curvature dependent elasticity. 

초 록: 본 연구에서는 분자동역학 전산모사를 통해 육방정계 단일벽 질화붕소 나노튜브(BNNT)의 반경 변화에
따른 압전탄성 변화를 규명하였다. 질화붕소의 거동을 비교적 잘 모사하는 Tersoff 포텐셜과 기계적 하중인가에
따른 질소 및 붕소원자의 상대변위로 인한 분극의 정량화를 위해 강체 이온 근사를 채택하였다. 선형 압전탄성 구
성방정식을 기반으로 각각의 질화붕소에 변형률을 인가하고 이에 따른 전기적 변위와 응력을 산출하여 압전상수
와 영률을 각각 예측하였다. 그 결과, BNNT의 압전상수는 반경이 증가함에 따라 점진적으로 감소하는 양상을 보
였다. 반면 탄성계수의 경우 불연속적 구조를 가지는 질화붕소를 등가의 연속체 구조로 등가시키는 방법에 따라
증가 또는 감소하는 경향을 보였다. BNNT의 곡률변화에 따른 물성변화를 가상실험에 기반한 경험적 모델로 근
사하기 위해 BNNT의 튜브반경-압전탄성물성 간 상관관계식을 제안하였다. 또한 BNNT의 반경변화에 따른 물성
을 곡률의 관점에서 설명하기 위해, BNNT와 질화붕소 나노시트(BNNS)의 결합에너지와 탄성변형에 따른 원자간
결합길이 변화가 각각의 구조의 변형에너지 증가에 기여하는 정도를 상호 비교하였다.
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1. 서 론

21세기를 기점으로 비약적으로 발달한 소재경량화 기술
과 저차원 나노물질 설계기술은 고분자 기반 소재의 적용
을 통한 전자기기들의 경박단소화를 가속화시키고 있다.
최근 착용 가능한(Wearable) 기기를 넘어 신체에 부착하거
나(Attatchable) 신체 내부에 직접 삽입이 가능한(Implantible)
기기에 관한 연구가 활발히 진행됨에 따라, 다양한 요구조
건을 동시에 만족시킬 수 있는 저차원 나노재료 기반 다기
능성 나노복합재에 대한 수요가 크게 증가하고 있다[1,2].
1994년 이론적으로 먼저 설계된 이후 1995년 실험적으로
합성된 바 있는 질화붕소 나노튜브(BNNT)는 이러한 다기
능성재료 분야에서 주목받고 있는 저차원 구조체로서, 탄
소나노튜브(CNT)와 유사한 구조를 가져 뛰어난 기계적 물
성을 지님과 동시에[3] 질소와 붕소 원자들의 비중심대칭
(Non-centrosymmetric) 구조에 따른 분극현상을 통해 압전
성을 띄게된다[4]. 뿐만 아니라 CNT보다 뛰어난 열적/화학
적 안정성[5]과 높은 열전도 특성[6], 낮은 신체 유독성[7]
및 뛰어난 중성자 차폐능[8]은 BNNT가 다기능성 나노필
러로서의 무궁무진한 가능성을 제시하고 있다. 특히 고분
자 기지내에 분산된 나노복합재로 응용될 경우, 박막, 직물,
적층 구조 등의 유연한 나노 구조 설계에 있어 기존 3차원
세라믹 압전재료의 유연성한계를 극복할 수 있는 대안으
로 자리매김할 것으로 전망된다[9,10]. 
그러나 고순도 BNNT 생산의 기술적 어려움을 비롯하여
수지 내 분산문제, 생산단가, 물성측정기술의 한계 등 이상
적인 다기능성 나노복합재 제조에 있어 여전히 극복해야
할 기술적 한계가 존재하기 때문에[11], BNNT 상용화를 위
한 선결과제인 구조-물성-환경-성능 상관관계의 정립을 위
해서는 인실리코 해석을 통한 재료물성 예측 연구가 필수
적으로 뒷받침되어야 한다. 인실리코 해석을 통한 재료의
전기기계적 물성 예측은 주로 밀도범함수 이론을 통해 진
행되어왔다. 밀도범함수 이론 계산은 제일원리 계산이기
때문에 실험적 측정이 어려운 극한스케일 거동에 대한 정
확한 값을 제공할 수 있으나, 전자구조의 최적화와 이에 따
른 원자 간 상호작용을 일일히 계산해야 하기 때문에 고려
할 수 있는 시스템의 크기에 있어 여전히 많은 제약이 따른
다. 이러한 문제를 돌파하기 위해 최근에는 분자동역학 전
산모사를 적용하여 BNNT와 같은 나노구조체 및 고분자복
합재의 압전상수와 유전상수를 예측한 사례들이 보고되고
있으며[12], 해석 모델과의 연계를 통해 다중 스케일에서
의 이론적 계산과 연계하는 멀티스케일 모델링 또한 다양
하게 시도되고 있다[13-16].

BNNT의 압전탄성에 대한 분자동역학 전산모사 연구는
다수의 문헌이 보고되어 왔으나[12-14], 아직까지 압전탄
성 거동 모사를 위한 최적화 된 포텐셜 파라메터의 제시나
나노구조-압전물성 간 상관관계에 대한 충분한 이해는 여

전히 부족한 상태이다[12]. 특히 나노재료의 경우 열/기계
/전기 및 이들이 연성화 된 상사거동문제에 있어 나노구조
체의 크기에 따른 물성변화가 나타나게 된다[21]. 따라서
본 연구에서는 질화붕소 나노튜브(BNNT)와 나노시트(BNNS)
의 압전탄성 물성을 분자동역학 전산모사를 통해 예측하
기위한 최적의 포텐셜 파라메터 셋을 도출하고, 나노튜브
의 대표적인 구조적 특성인 키랄성(chirality)이 압전탄성 물
성에 미치는 영향을 규명하였다. 또한 곡률에 따른 BNNT
압전탄성변화를 반경에 대한 근사식으로 제시하였으며, 이
러한 크기효과를 튜브형상에 따른 곡률과 연계하여 이해
하기 위해 하중인가에 따른 원자간 결합길이와 결합각 변
화가 BNNT와 BNNS의 내부응력 변화에 기여하는 정도를
정량적으로 비교하였다.

2. 분자동역학 전산모사

2.1 분자 모델링 및 포텐셜 파라메터

BNNT의 분자모델링은 상용 분자동역학 해석 프로그램
인 Material Studio 2018을 사용하였으며[22], 에너지 최소화
과정과 열탄성거동 예측을 위한 앙상블 전산모사는 Sandia
National Lab에서 배포하는 비상용 소프트웨어 프로그램인
Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator
(LAMMPS)를 이용하여 진행하였다[23]. BNNT의 크기변화
에 따른 압전물성 예측을 위해 나노튜브의 키랄 벡터의 간
격을 (5,0)에서부터 (80,0)까지 다양화하였으며, 키랄 벡터
에 따른 BNNT의 반경은 Table 1에 요약되어 있다. BNNT의
압전성은 지그재그 구조에서만 나타난다고 알려져 있으며,
이에 따라 의자형구조에 해당하는 키랄 벡터는 고려되지
않았다[4]. BNNT의 길이효과를 배제하기 위해 튜브의 길
이방향으로는 주기경계조건을 적용하였으며, 튜브의 원주
방향으로는 하중인가에 따른 자유로운 포아송수축 및 팽
창이 가능하도록 자유표면 조건을 적용하였다. 비교군으로

사용된 질화붕소 나노시트(BNNS)는 10 nm × 10 nm 크기
로 모델링하였으며, 주기경계조건을 면내 방향으로만 적용
하여 자유단효과가 완전히 배제된 단일층 나노시트의 거
동이 모사되도록 하였다.
원자간 포텐셜은 질화붕소의 거동을 묘사하기 위해 가

장 많이 적용되어 온 Tersoff 포텐셜을 채택하였다[18]. Tersoff
포텐셜은 질화붕소의 다양한 구조에 대해 기계적 물성, 열
전도계수 등에 대해 다양하게 변형되어 왔지만, 질화붕소
의 압전탄성적 거동을 묘사하기 위한 가장 최적화 된 파라
메터 조합에 대해서는 여전히 경험적인 결과들만이 발표
된 상태이다. 따라서 본 연구에서는 질화붕소 나노구조체
에의 거동묘사를 위해 적용되어 온 Tersoff 포텐셜 파라메
터 중 가장 대표적인 다섯 개의 파라메터 셋을 이용하여 압
전 상수와 영률을 도출한 이후 이를 제일원리 계산과 비교
하는 과정을 통해 가장 최적의 파라메터 셋을 도출하는 작
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업을 우선적으로 수행하였다. 그 결과 Ju 등에 의해 제시된
파라메터 셋이 BNNT와 BNNS의 압전 상수와 영률을 상대
적으로 정확히 예측하는 것을 확인하였다. 이에 대한 보다
자세한 내용은 참고문헌[12]의 첨부자료와 본문의 내용을
통해 확인할 수 있다.

2.2 Maxwell 방정식 기반 정압전 구성방정식

BNNT의 압전상수와 영률을 예측하기 위한 정압전 전산
모사의 경계조건은 Maxwell 방정식을 기반으로 유도되는
선형 압전 구성 방정식과 훅의 법칙(Hook’s law)의 연성을
통해 모사할 수 있으며, 다음과 같다[12].

 

(1)

여기서 σij, Cijkl, 그리고 εkl는 각각 응력텐서, 강성행렬 텐
서, 그리고 변형률 텐서이다. 또한 El와 Di는 각각 BNNT에
가해지는 외부 전기장과 전기적 변위이며, elij와 κij는 각각
BNNT의 압전상수와 유전율을 의미한다. 해당 수식을 변
형률-응력, 변형률-분극 관계식으로 정리하면 아래의 수식
(2), (3)과 같으며,

 (2)

 (3)

여기서 하첨자 E는 외부 전기장을 제한한 조건을 의미한

다. 본 연구에서는 수식 (2)와 (3)을 기반으로 하여 BNNT의
길이방향에 대한 기계적 변형률 인가에 따른 튜브 내부 응
력변화와 분극 변화 변화를 통해 BNNT의 영률과 압전상
수를 계산하는 정압전법을 적용하였다.
정압전 구성방정식을 기반으로 BNNT의 압전상수와 탄
성계수를 분자동역학 전산모사를 통해 예측하기에 앞서,
Table 1에 제시된 모든 BNNT 구조에 대해 켤레구배법
(Conjugate gradient)을 활용한 에너지 최소화를 진행하였
다. 이후 Nosé-Hoover의 확장된 해밀토니안 법을 이용한 등
온등압(NPT) 앙상블 전산모사를 통해 상온/대기압 조건에
서의 구조 평형화(equilibrium)를 수행하였다. 또한 압전탄
성 거동에 미치는 온도의 영향을 최소화하기 위해 1K 조건
에서 정준(NVT) 앙상블 전산모사를 3 나노초(ns) 동안 진
행하였다.
구조 평형화를 진행한 이후, BNNT에 1축인장을 부과하
기 위해 Fig. 1과 같이 변위경계조건을 설정하여 정압전 전
산모사를 진행하였다. 1축인장 전산모사는 0.0001/psec 의
진변형율 속도(true strain rate)로 진행하였으며, 진변형률
이 2%에 이를때까지의 응력과 분극 값을 산출하여 BNNT
의 영률과 압전상수를 계산하였다. 각각의 변형률 단계의
응력은 비리얼(virial)이론[19]을 바탕으로 도출하였으며, 분
극은 전자-코어에 의한 분극 항을 제외하고 이온 분극 항
만을 고려하여 다음과 같은 수식을 통해 계산하였다[12]. 

 (4)

여기서 , qi, V는 각각 원자의 좌표와 전하량, 그리고 BNNT
의 부피를 의미한다. 본 연구에서는 강체 이온 근사(rigid ion
approximation)를 사용하였으며, 하중 인가 시 붕소와 질소
원자의 변위에 의해 발생하는 유효 분극을 묘사하기 위해
제일원리 계산으로 산출된 Born 유효 전하량(Born effective
charge)을 사용하였다[20]. Born 유효 전하량의 경우 나노
튜브의 키랄 벡터에 따라 변화하는 것으로 선행연구에서
보고된 바 있으며[20], 이에 따라 본 연구에서는 기존에 제
시된 Born 유효전하를 BNNT의 반경에 대한 함수로 최소
자승 근사하여 분극계산에 적용하였다. Born 유효전하 근
사한 모델의 잔여값(residual) R2는 0.9953로 산출되었으며, 최
소자승법에 Born 유효전하의 근사결과는 Fig. 2와 Table 1
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Table 1. Chiral vector, Radius, curve fitted Born effective charge,
reference Born effective charge for considered model 

(n,0) Radius [Å] BEC_fit [C] BEC_ref [C]
5 1.789660 2.8673401158 2.87
6 2.016032 2.8313109207 2.83
8 2.432188 2.7840856039 2.78

10 2.849568 2.7537740969 2.75
12 3.263281 2.7345247210 2.74
16 4.109753 2.7139439237 2.72
24 5.788903 2.7023083994 
32 7.467288 2.7003824660 
40 9.149224 2.7000631281 
48 10.83061 2.7000104258 
56 12.50996 2.7000017256 
64 14.19070 2.7000002852 
72 15.86606 2.7000000474 
80 17.54913 2.7000000078 

BNNS ∞ 2.7 2.7

Fig. 1. Schmetic diagram for direct piezoelectric simulation 
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에 제시하였다.

(5)

3. 결과 및 토의

3.1 BNNT의 크기변화에 따른 압전탄성계수

BNNT의 키랄 벡터 변화(반경 크기 변화)에 따른 압전 상
수와 영률 변화는 Fig. 3과 Fig. 4에 각각 제시하였다. BNNT
를 포함한 나노튜브의 물성을 인실리코해석을 통해 예측
하는 경우, 구성방정식에서 정의되는 강성적 물리량인 영
률, 압전상수 그리고 유전상수를 계산하기 위해서는 등가
의 체적을 정의해야 한다. 본 연구에서는 나노튜브의 곡률
이 무한한 경우에 해당하는 나노시트의 체적정의 까지를
고려하여, 나노튜브를 속이 꽉 찬 중실형의 Solid cylinder로
근사하는 방법과 더불어 튜브 내부를 빈 공간으로 가정한
중공형 Hollow cylinder 로 가정한 두 가지 케이스를 모두 반
영하였다[12]. 

중공형 실린더로 가정한 경우, BNNT의 압전상수는 키랄
벡터가 증가함에 따라(튜브 반경 증가) 점진적으로 감소하
는 경향을 보이는 반면, 영률의 경우에는 점진적으로 증가
하는 것으로 나타났다. 또한 두 물성 모두 BNNT의 반경이
증가할수록 BNNS의 물성에 수렴하게 된다. 반면 중실형 실
린더로 가정할 경우, BNNT의 압전 상수와 영률은 키랄 벡
터가 증가함에 따라 모두 감소하는 경향을 보였다. 이러한
상반된 경향성은 탄소나노튜브의 탄성계수를 계산한 기존
문헌에서도 이미 보고된 바가 있다. BNNT는 튜브의 표면
에만 원자들이 분포하기 때문에, 표면효과 측면에서는 가
장 이상적인 구조를 가지고 있게 된다. 따라서 BNNT의 등
가연속체 모델을 중실형 구조로 가정할 경우 단위체적당
변형에너지와 식 (4)에 정의된 분극은 튜브의 반경이 감소
할수록 증가하게 되며, 이에 따라 BNNT의 영률과 압전상
수는 반경감소에 따라 증가하게 된다. 

3.2 BNNT 구조-물성 상관관계 수식화

3.1절에서 확인한 BNNT의 구조-물성 상관관계는 지수
함수의 형태로 근사할 수 있으며, 본 연구에서는 BNNT를
중공형 튜브로 간주한 경우에 대한 압전상수와 영률변화
를 각각 식 (6)과 (7)의 형태를 따르는 것으로 가정하였다. 여
기서 r은 BNNT의 반경을 의미하며, 계수 A, B, C, D는 최소
자승법을 통해 도출되는 상수이다. 또한 Fig. 3과 4에서 관
찰된 것처럼 BNNT의 압전상수와 영률은 반경이 증가할 경
우 BNNS의 물성에 수렴하게 되므로, 최소자승 근사 시 BNNT
의 압전상수와 영률은 BNNS의 물성에 수렴하는 것으로 가
정하였다.

 (6)

(7)
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Fig. 2. Curve fitted Born effective charge based on Ab-initio result  

Fig. 3. Size dependency on piezoelectric constant of BNNT cal-
culated through solid cylinder and hollow cylinder
assumption

Fig. 4. Size dependency on Young’s modulus of BNNT calculated
through solid cylinder and hollow cylinder assumption 
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BNNT의 압전상수와 영률의 최소자승 근사 시 잔여값 R2

는 0.9915, 0.9898로 계산되었으며, 나노튜브의 반경변화에
따른 압전탄성물성 변화를 근사한 결과는 Fig. 5와 6에 제
시되어 있다. 식 (6)과 (7)에 제시된 근사모델은 BNNT의 크
기변화에 따른 압전특성을 비교적 정확하게 반영하고 있
다. 특히 BNNT의 반경이 가장 작은 (5,0) 튜브의 경우, BNNS
에 비해 약 3배정도 높은 압전상수값을 보이고 있다. 또한
BNNS의 압전상수는 약 0.48C/m2 수준이며, 이 값은 기존의
제일원리계산 결과와 비교할 때 매우 유사한 수준이라 할
수 있다[17]. 따라서 Tersoff 포텐셜을 적용한 분자동역학 전
산모사기법은 BNNT의 압전특성 예측에 있어 비교적 정확
한 계산결과를 제공한다고 결론지을 수 있다. 특히 제일원
리 계산은 온도변화에 따른 압전상수를 예측할 수 없으나, 앙
상블 전산모사를 적용하는 분자동역학 전산모사는 이러한
온도효과를 반영할 수 있다는 점에 있어 BNNT를 에너지
수확형 복합재로 적용하기 위한 나노복합재 설계에 있어
매우 유용한 가상실험 도구로 활용될 수 있다.

3.3 BNNT의 곡률효과

BNNT의 키랄성에 따른 구조-물성 상관관계를 분석하기
위해 Fig. 7과 같이 육방정계 질화붕소 구조를 유한한 곡률
을 가지고 있는 BNNT (5,0)와 평면형을 유지하고 있는 BNNS
에 대해 구조안정화를 진행한 이후 질소-붕소 간 결합상태
를 상호비교하였다. 질화붕소의 육방정구조를 고려하여,
Fig. 7(a)와 (c)에서 처럼 길이방향(Bond I)과 원환방향(Bond
II)으로 배열된 2개의 질소-붕소 결합을 고려하였으며, 안
정화된 구조에서의 결합길이와 결합에너지를 Table 2에 제
시하였다. 그 결과 원환방향으로 배열된 Bond I의 경우 (5,0)
BNNT 내에서의 결합길이가 BNNS에서의 경우보다 더 길
며, 결합에너지의 크기는 더 작은 것으로 확인되었다. 이는
평면을 유지하는 시트구조에서 유한한 곡률을 가진 튜브
형태로 변형되는 과정에서 Bond I의 결합강도가 약해짐을
의미한다. 또한 길이방향으로 배열된 Bond II의 결합길이
역시 Bond I에 비해서는 차이가 적지만 동일한 경향을 보
이고 있으며, 이로 부터 BNNT의 반경이 감소(곡률이 증가)
함에 따라 길이방향 영률이 영향을 받게됨을 알 수 있다.
안정화 상태에서의 결합길이 분석과 더불어 BNNT의 키
랄성에 따른 압전상수 변화를 분석하기 위해 정압전 전산
모사 과정에서 Bond I과 II의 결합길이 변화를 상호비교하
였다. BNNT와 BNNS는 2%의 변형률에 이를 때까지 일축
인장 변형을 하도록 했으며, Bond I과 Bond II의 결합길이

Fig. 5. Least square approximation of the BNNT radius vs piezo-
electric constant relationship

Fig. 6. Least square approximation of the BNNT radius vs Young’s
modulus relationship

Fig. 7. Representative bond component of hexagonal Boron
nitride structure (a) Transverse view, (b) Longitudinal
view of BNNT (c) Top view of BNNS (d) Curvature struc-
ture of BNNT compared to BNNS 

Table 2. Bond length and energy of BNNT (5,0) and BNNS

Bond I Bond II 
Length(Å) Energy(eV) Length(Å) Energy(eV)

BNNT 
(5,0) 1.505 -6.45348 1.495 -6.52326

BNNS 1.482 -6.61182 1.482 -6.61182



An In-silico Simulation Study on Size-dependent Electroelastic Properties of Hexagonal Boron Nitride Nanotubes 137
변화가 분극과 압전상수에 미치는 영향을 원자들의 상대
변위와 연관지어 분석하였다. 해당 결과는 Fig. 8과 9에 각
각 제시하였다. 먼저 BNNT와 BNNS의 변형률에 따른 Bond
I의 길이변화의 경우 Fig. 8에 제시된 것과 같이 BNNT 구조
에서 BNNS 보다 빠른 결합길이 변화가 관찰되었다. 그러
나 Bond II의 경우 반대로 BNNS 구조에서 BNNT에 비해 보

다 빠른 결합길이 변화가 관찰되었다. 질소와 붕소의 전하
는 서로 반대의 부호를 가지고 있기 때문에 이러한 질소-
붕소 간 결합길이 변화는 변형에 따른 분극변화량의 차이
로 이어져 키랄성에 따른 압전상수 변화로 이어지게 된다. 질
소-붕소 간 상대변위 변화와 이에 다른 분극변화는 Fig. 10
과 같이 요약될 수 있다. Bond I의 변형량 증가는 표면전하
방향으로 배열된 질소-붕소 원자쌍에서의 상대변위를 변
화에 따른 쌍극자모멘트 증가를 일으키게되며, 이에 따라
질화붕소의 일축인장 시 분극 증가로 이어지게 된다. 반면,
Bond II의 변형량 증가는 쌍극자모멘트의 방향으로 인해
분극의 감소를 일으키게 되는데, BNNT의 경우 BNNS에 비
해 변형량 증가폭이 더 작기 때문에 하중 인가에 따른 분극
감소 또한 적게 된다. 이에 따라 동일한 변형률 조건에서도
BNNT에서의 분극증가가 BNNS에서의 분극증가보다 크게
되어 보다 큰 압전효과를 나타낼 수 있게 된다.

4. 결 론

본 연구에서는 분자동역학 전산모사를 이용하여 BNNT
의 키랄 벡터 변화에 따른 압전탄성 물성의 변화를 예측하
였다. BNNT의 압전탄성 물성을 가장 잘 예측할 수 있는
Tersoff 포텐셜 파라메터 셋을 선별하여 적용하였으며, BNNT
의 키랄 벡터에 따른 질소와 붕소원자의 Born 유효 전하량
을 튜브의 반경에 대한 근사식으로 보간하여 하중인가에
따른 분극계산에 반영하였다. 선형 압전 탄성 구성방정식
을 사용하여 외부전기장이 제한된 일축인장 경계조건하에
서 BNNT의 비리얼응력과 분극 변화량을 산출하여 반경에
따른 영률과 압전상수를 계산하였다. 그 결과 BNNT를 중
실형 튜브구조로 간주할 경우 키랄 벡터가 증가함에 따라
(반경이 증가함에 따라) 압전 상수는 감소하고 영률은 증
가하여 2차원 질화붕소구조체인 질화붕소 나노시트(BNNS)
의 물성에 수렴하는 것으로 나타났다. 이러한 크기효과를
단순한 경험적 모델로 제시하기 위해 BNNT의 영률과 압
전상수를 반경에 대한 지수함수형태로 최소자승 근사하였
다. 또한 이러한 크기효과의 원인을 BNNT의 곡률과 연계
하여 이해하기 위해 안정화된 구조의 결합에너지 차이와
하중인가에 따른 원자간 결합길이 변화를 나노튜브의 곡
률에 따라 정량적으로 비교하였다. 본 연구에서 정립된 방
법론과 결과는 추후 다중벽 BNNT 및 적층형 BNNS의 압전
탄성물성 예측과 이를 압전 복합재 설계에 적용하기 위한
멀티스케일 모델링 등에 유용하게 활용될 예정이다.
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Fig. 8. Difference of elongated bond I length between BNNT
(5,0) and BNNS during direct piezoelectric simulation 

Fig. 9. Difference of elongated bond II length between BNNT
(5,0) and BNNS during direct piezoelectric simulation 

Fig. 10. Schematic diagram of polarization change due to cur-
vature structure through the bond length analysis 
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