




발  간  사

대한민국학술원에서는 년부터 매년 2011 「학문연구의 동향과 쟁점」을 

발간하고 있습니다 이 책자는 특정 학문 분야에서 축적된 연구 성과를 분석. 

하여 그 학문 분야의 연구 동향과 쟁점을 밝히고 더 나아가 학문 연구의 미래,  

방향을 제시하는 데 있습니다 그리고 우리나라뿐만 아니라 세계의 학문.  

추세도 포함하여 학문 연구의 관점을 시 ․공간적으로 확대하여 이 방면 연구의 

지침서 역할을 할 것으로 생각합니다.

금년에 발간하는 「학문연구의 동향과 쟁점」 제 집은 화학 영역을 다루고13  

있습니다 화학은 물질을 구성하는 원자와 분자 단위까지 분석하여 물질의 . , 

성분 조성 구조 성질과 변화 물질의 생성과 분해 반응 그리고 합성, , , , 과 응용을 

연구하는 학문입니다 화학은 물리학 생물학 등 타 분야 학문과 만나서 나노. , 

기술 반도체 기술과 분자생물학 같은 새로운 첨단기술 분야를 탄생시키면서,  

타 분야의 발전에 큰 영향을 미쳤고 현대의 대부분 산업의 근간이 되는 기초,  

학문입니다 이 책자에서는 화학을 물리화학 무기화학 유기화학 응용화학 . , , , 

분야로 크게 구분하여 연구 내용의 소개와 앞으로의 과제와 전망을 다루고 

있습니다. 

물리화학은 양자역학과 통계역학 등의 기본적 원리로 물질을 구성하는 

분자계의 구조와 물리 ․화학적 성질 그리고 그 변화에 관여하는 화학반응을 

설명하는 분야입니다 이를 세분하여 이론화학 계산화학 기체상 분자 분광학. , , , 

응축상 분자 분광학 계면 물리화학 생물리화학 그리고 재료 물리화학의 개, , 7  

세부 분야로 나누어 동향과 쟁점을 집필하였습니다.



무기화학 분야는 유기화학에서 다루는 탄소 수소 결합을 이루고 있는 탄화

수소를 제외한 모든 화합물을 다루는 분야입니다 이를 세분하여 무기의약. 

화학 유기금속화학 생무기화학 무기광화학 무기고체화학 무기재료화학, , , , , , 

나노화학 및 계산 유기금속화학의 개 분야로 나누어 동향과 쟁점을 집필8

하였습니다.

유기화학은 탄소를 포함하는 유기물을 다루는 학문이며 등의 , BT, IT, NT 

분야에 기초가 되는 분야입니다 이를 세분하여 천연물화학 유기합성전합성. , / , 

유기합성방법론 유기초분자화학 생유기화학 유기재료화학 유기금속화학 , , , , 

및 헤테로원자 유기화학의 개 분야로 나누어 동향과 쟁점을 집필하였습니다8 .

응용화학은 오늘날 인류가 극복해야 하는 감염병 대유행 기후변화 위기 , 

및 지구환경 문제 등에 대응하는 중요한 연구와 신기술 개발이 이루어지는 

분야입니다 응용화학 분야를 세분하여 표면화학 전기화학 나노화학 생물. , , , 

화학 고분자화학 반도체화학 및 환경화학의 개 세부 분야로 구분하여 , , 7

동향과 쟁점을 집필하였습니다 . 

본 연구서는 화학 분야의 최고 석학들인 대한민국학술원 회원 명과 국내 3

대학 및 연구기관에 종사하는 명의 전문가들이 화학 분야의 연구 결과와 40

동향을 분석하고 앞으로의 연구 방향 등을 논의한 방대한 내용을 담고 있습, 

니다 총괄집필책임자는 서론에서 세기 중반까지 새로운 물질의 확인과 . “20

소재의 개발은 화학 분야가 주도해왔으며 화학은 물리학과의 접점을 통해 , 

과학적 원리와 지식을 생명체로 연결해주는 다리의 역할을 지속해왔습니다. 

화학을 위시한 기초과학의 법칙이나 원리를 활용하여 인류에게 필요한 물질과 

재료 소재와 기구 시스템을 만들면서 문명의 역사는 지속되고 있습니다, , .”

라고 화학의 미래 가치를 강조하였습니다. 



끝으로 단기간의 연구임에도 불구하고 기획과 집필에 심혈을 기울여 주신 

총괄집필책임자 이호인 회원님과 김용해 회원님 최진호 회원님을 위시한 , 

학술원 자연 제 분과 회원님들과 화학 분야의 외부 집필자 석학 여러분의 1

노고에 진심으로 감사드립니다.

년 월                            2023 12

대한민국학술원 회장                         이 장 무  
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서론 한국 화학의 동향과 전망: 

이호인 *1)

집필 배경. Ⅰ

대한민국학술원 이하 학술원 은 년 월 일에 공포한( ) 1952 8 7  문화보호법에 근거하

여 년 월 일에 개원한 대한민국을 대표하는 학술기관이다 학술원 설립 1954 7 17 . 

목적에 부합하는 여러 책무적 학술 활동 중에서 으뜸 되는 학문연구의 동향과 “

쟁점 의 발간은 새로운 천년을 맞은 년으로 거슬러 올라가면서 시작한다” , 2000 . 

년에 한국의 학술 연구 란 주제로 제 집을 통하여 심리학 인문사회 분야 과 2000 “ ” , 1 ( )

화학 자연 분야 을 기점으로 첫발을 뗀 후 년까지 년간 각 분과가 순서대로 ( ) 2010 11

돌아가면서 집의 시리즈 총서를 발간하였다 그 후 학문 조류의 급속한 시대 변11 . 

화에 발맞춰 년부터 학문연구의 동향과 쟁점 으로 주제를 조정하여 올해로 2011 “ ”

열세 해를 맞아 제 집 발간에 이르고 있다13 .

화학 분야는 본 프로젝트의 첫해인 년으로부터 년 만에 두 번째의 발“ ” 2000 23

간 기회를 맞았다 이는 화학 분야가 새로운 자기 성찰을 통하여 새로운 지평을 . 

열 수 있는 절호의 기회다 지난 년간 화학 분야의 발전은 다른 학문 분야와 . 23 , 

마찬가지로 괄목할 만한 엄청난 발전을 이루었다 차 산업혁명의 시대에 발맞춰 . 4

발전을 거듭한 화학 분야를 전국의 내로라하는 명의 필진의 도움을 받아 연초, 43

부터 집필을 시작하여 화학 분야 전반에 걸친 각 분야의 현황을 정리하고 미래를 

위한 발전 방향을 펼쳐 보았다 많이 부족한 예산 가운데 후학 사랑과 화학 분야. 

의 학문 발전을 위해 희생 봉사를 아끼지 않고 집필을 기꺼이 수락한 집필진 모두

에게 진한 고마움을 전한다 특히 공동 집필책임을 기꺼이 맡아 어려운 역할을 감. 

대한민국학술원 회원* 



2    이호인

당해 주신 김용해 회원과 최진호 회원의 수고에 감사드린다 아울러 총괄 편집책. 

임을 맡아 처음부터 끝까지 책자의 전체 흐름과 마무리까지 깨끗이 처리해 준 서

울대 성영은 교수와 공동 편집책임으로 함께한 이화여대 남원우 교수 서울대 신, , 

석민 교수 강원대 이필호 교수에게도 진한 고마움을 전한다 이 책자가 햇빛을 , . 

보도록 전과정에서 정성을 함께 쏟은 학술원 유근재 교육연구사에게도 깊은 감사

를 드린다 이 책자가 화학을 전공한 후학들과 화학을 필요로 하는 모든 사람에게 . 

널리 읽히고 활용되어 많은 도움을 받기 바란다.

집필 목적. Ⅱ

오늘날 과학 기술의 발달에서 화학이 차지하는 비중은 아주 크다 차 산업혁명. 4

의 시대에 인간의 삶을 풍요롭게 하는 과학기술 분야 중 가장 중추적인 기여를 

하는 분야는 화학과 분야일 것이다 일례로 오늘날 삶을 가장 풍요롭게 만든 IT . , 

물질분명의 발명품은 아마도 자동차가 아닐까 한다 자동차에서 차지하는 비중은 . 

발명 초기의 기계공학분야로부터 시간과 함께 화학 공학 분야로 바톤을 넘겨 주( )

었으며 최근에는 분야까지 가세하여 갈수록 그 값을 높이고 있다 최근에는 기IT . 

후변화의 심각성에 기인하여 전기차와 수소차가 출현하여 화학분야의 기여도는 

그 끝을 모를 정도로 높아만 간다 분자와 원자 단위에서까지 분석하고 화학적 성. 

질을 규명하며 그 단위까지 합성하며 또 그 성질을 이용하여 각종 응용 제품을 , , 

만들고 있다 화학분야 내에서 이를 세분하면 물리화학 분석화학 무기화학 유기. , , , 

화학 나노화학 재료화학 생화학 의약화학 고분자화학 전기화학 표면화학 환, , , , , , , , 

경화학 등으로 나눌 수 있다 본 총서에서는 이를 크게 묶어 물리화학 무기화학. , , 

유기화학 응용화학등 네 파트로 구분하되 위의 세부분야 모두에 대해 축적된 학, , 

문적 성과와 이를 이용한 기술 개발 성과를 바탕으로 최신 연구의 동향과 쟁점, 

연구 내용과 추세 그리고 이들 분야에서 앞으로의 우리나라 화학의 바람직한 연, 

구와 학술 방향을 모색하는 데 이바지함을 목적으로 하였다.

이를 위해 물리화학 무기화학 유기화학 응용화학 분야로 크게 구분되는 화학, , , 

은 현대의 대부분 산업의 근간이 되는 기초 학문이다 물리화학 무기화학 유기화. , , 
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학을 비롯하여 여러 응용화학에 이르기까지 넓은 범위의 화학 분야에 대하여 학

문적 성과와 응용 실태를 다룬다 물질의 특성과 그 변화과정을 이해하는 것은 화. 

학의 가장 기본적인 학술적 연구의 접근방법이다. 

물리화학은 이름 자체에서와 같이 물리학적 기본적인 원리에 기초하여 다양한 

물질을 구성하는 분자계의 구조와 물리화학적 성질 그리고 그 변화에 관여하는 ∙

화학반응을 설명하고자 하는 분야이다 기본적인 원리를 다루는 이론화학은 물질. 

을 구성하는 미세 입자들을 기술하는 양자역학과 다수의 입자들의 집합적인 특성

을 설명하는 고전역학과 통계역학의 이론들을 기반으로 한다 컴퓨터를 이용하여 . 

물질의 특성을 규명하는 계산화학은 최근에 가장 급속하게 발전하고 있는 분야 

중 하나이다 물질의 특성을 규명하는 가장 근본적인 도구인 분광학은 전통적인 . 

기체상에서 출발하여 응집물질을 포함한 복잡한 분자계를 다루는 분야로서 다양

한 방법들이 지속해서 개발되고 있다 표면과 계면에서 일어나는 물리화학적 현상. 

을 이해하는 것은 물질의 새로운 기능성을 탐구하기 위하여 그 중요성이 더욱 강

조되고 있다 대부분의 분광분석기기는 고가이며 공기질과 수질 등의 오염도 측. , 

정 각종 암 진단 작물 병충해 진단 비파괴검사 등에 큰 기여를 하고 있다 이와 , , , . 

아울러 생명 현상을 분자 수준에서 이해하고 새로운 재료를 탐색하고 디자인하는 

데에도 물리화학이 크게 기여하고 있다는 점도 함께 살펴보려 하였다.

재료화학 분야를 포함하고 있는 무기화학 분야에서는 배위화학 생무기화학 무, , 

기광화학 무기의약화학 무기고체화학 무기재료화학 나노화학 등의 세부분야로 , , , , 

나누어 이들 분야의 학문 내용과 최근 연구 동향 및 앞으로 진행되어야 할 연구 

분야에 관해서 기술하였다 무기화학의 근간이 되어왔던 배위화학으로부터 생체 . 

내 효소의 반응을 연구하는 생무기화학 그리고 질병을 치료하는데 사용되는 금속 , 

화합물의 화학반응을 연구하는 무기의약화학에서는 생명 현상에 대한 금속 화합

물의 작용과 반응 메커니즘 그리고 분광학적 성질에 대해서 논하였다 무기 화합. 

물의 광화학 반응의 원리와 연구 동향 그리고 최근 많은 학문적 발전을 이룬 재료

화학 분야에서는 에너지 관련 물질의 구조 및 화학반응과 물산화반응 수소포집반-

응 질소화합물의 활성화 반응 등에 관여하는 무기 촉매 물질의 개발 및 연구 방향 -

그리고 고체화학 물질의 합성 및 화학반응에 관해서 최근 연구 동향과 더불어 인

류의 삶을 풍요롭게 만드는 화학물질의 개발과 화학반응에 관한 연구 방향 등을 
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무기재료화학 관점에서 집필하였다. 

유기화학은 원자번호 번인 탄소에 관한 화학으로 등의 분야에 기초6 BT, IT, NT 

가 되는 학문이다 여 개가 되는 주기율표상의 많은 원자 가운데 하나에 불과한. 110  

탄소를 다루는 학문인 유기화학이 현대 과학의 핵심 분야로 자리 잡은 이유는 지, 

구상의 생물체를 구성하는 대표적인 원소이며 탄소 탄소 공유결합이 매우 강하여 -

다양한 화학적 물리적 성질을 가지는 화합물들의 합성이 가능하기 때문이다 또한, .  

대부분의 탄소화합물은 안정성이 뛰어나며 부존량이 크기 때문에 값이 싼 장점이 

있다 결국 유기화학은 화합물의 다양성에 기초한 학문이고 관련 분야로는 천연. , 

물화학 유기합성 전합성 유기합성방법론 유기초분자화학 생유기화학 유기재료, / , , , , 

화학 유기금속화학 헤테로원자 유기화학 의약화학 등으로 분류할 수 있다 본 , , , . 

총서에서는 유기화학을 구성하는 각 세부분야에서 최근 연구 동향을 고찰하여 기술

하며 이를 통해 유기화학 분야의 연구 방향을 논하고 대안을 제시하고자 하였다.

응용화학 분야로 총괄되는 화학 분야에서는 표면화학 전기화학 나노화학 생, , , 

물화학 고분자화학 반도체화학 환경화학 등의 세부분야로 나누어 이들 분야의 , , , 

학문 내용과 최근 연구 동향 및 쟁점을 기술하였다 표면 위에 흡탈착하는 원자나 . 

분자의 정밀한 제어와 분석을 통해 화학반응의 근본 현상을 규명하고 응용하는 

표면화학 고체 액체 계면을 분자 단위까지 정확히 이해하여 배터리 연료전지 등 , , 

에너지 소자에 응용하는 전기화학 원자 수십 개에서 수백 개까지를 합성하고 다, 

루어 새로운 화학 영역을 개척하여 미래 기술로 불리는 나노화학 생명체를 이루, 

는 분자들의 화학적 성질을 정확히 규명하는 생명화학 생분해성 고분자 생체 고, , 

분자 등 현대 인류사회에서 뗄 수 없는 분야인 고분자화학 차세대 디지털 온라인 , 

세상을 주도하는 반도체의 화학적 현상을 규명하는 반도체화학 기후 위기를 극복, 

할 탄소중립의 핵심인 환경화학 분야의 동향과 쟁점을 다루었다.

집필 내용. Ⅲ 1)  

본 총서에서 물리화학 분야를 개 세부분야 무기화학 분야를 개 세부분야 유7 , 8 , 
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기화학 분야를 개 세부분야 응용화학 분야를 개 세부분야로 각각 나누고 각 8 , 7 , 

세부분야마다 분야의 전문가들이 집필하였다 따라서 학술원 자연 제 분과 회원 . 1

명 등 국내의 화학 석학 총 명이 공동 집필하였다 본 총서의 각 분야의 내용3 43 . 

을 간단히 요약하면 다음과 같다. 

물리화학의 동향과 전망1. 

물질의 특성과 그 변화과정을 이해하는 것은 화학의 가장 기본적인 가정이다. 

물리화학은 기본적인 원리에 기초하여 다양한 물질을 구성하는 분자계의 구조와 

물리 화학적 성질 그리고 그 변화에 관여하는 화학반응을 설명하고자 하는 분야·

이다 물리화학 분야에서는 기본적인 원리를 다루는 이론화학 신석민 컴퓨터를 . ( ), 

이용하여 물질의 특성을 규명하는 계산화학 이영민 물질의 특성을 다루는 가장 ( ), 

근본적인 도구인 기체상 분광학 김상규 응집물질을 포함한 복잡한 분자계를 다( ), 

루는 분광학 조민행 표면과 계면에 대한 물리화학 강헌 그리고 생명 현상을 ( ), ( ), 

분자 수준에서 이해하고 새로운 재료를 탐색하는 물리화학 이남기 김태규 으로 ( , )

나누어서 살펴보려고 한다.

이론물리화학은 근본적으로 물리학 이론 특히 양자역학과 통계역학의 원리를 , 

기반으로 물질의 특성과 변화를 설명하고자 시도한다 양자화학은 물질의 양자상. 

태 기술에서 가장 근본적인 도구이다 따라서 물질의 기저 및 여기 상태 물성.  , , 

화학반응 동역학 등의 이해에 기본원리를 제공하고 있다 기존 양자이론들의 성, . 

숙에 따라 이제는 새로운 형태의 양자이론 개발보다는 기존 이론들의 효율성 증

대와 같은 추가 개발들이 주를 이루고 있다 양자 정보학 컴퓨팅 분야가 이론적인 . /

단계를 넘어 실제로 사용 가능한 단계로 넘어오면서 기존의 고전 디지털 컴퓨터, 

로 해결하기 어려웠던 문제들에 양자 컴퓨터가 얼마나 큰 역할을 할 수 있을지에 

대한 기대감이 높아지고 있다 통계열역학은 화학반응의 정확한 이해를 위하여 매. 

우 중요하다 최근에는 생체 시스템 및 재료 시스템과 같이 분자 간 상호 작용이 . 

중요한 계로서 비선형성 비평형 무작위성을 특징으로 하는 복잡계의 통계역학적, , 

인 탐구가 활발하게 이루어지고 있다. 

계산화학은 일상생활은 물론 특이성을 가지는 화학 세계에서 등장하는 다양한 
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화학종의 특성을 연구하거나 이들이 일으키는 변화의 과정은 물론 그 근본 원리, 

를 파악하기 위하여 이론과 전산 모사 방법을 결합하는 매혹적인 연구 분야이다. 

최근 지속되고 있는 중앙 연산 처리장치 의 고속화 및 병렬화는 물론 그래픽 (CPU)

연산 처리장치 등과 같은 보조 장치들의 발전과 맞물려 계산화학은 엄청난 (GPU) 

발달을 보이고 있다 계산화학은 분자와 물질의 거동을 연구하기 위해 이론적 모. 

델과 전산 알고리즘을 적용하여 분자 특성을 이해하는 데에 사용되는 강력한 도

구이다 재료 특성 예측에 광범위하게 사용되어 원자 및 분자 수준에서 재료의 거. 

동과 특성에 대한 귀중한 통찰력을 제공하며 특히 데이터에 기반한 기계학습을 , 

통한 재료 특성 예측이 점점 더 많이 사용되고 있다 미래를 내다보면 계산화학은 . 

다양한 과학 분야에 지대한 영향을 미치고 복잡한 문제를 해결할 것으로 예상되

며 기술의 발전은 이 분야를 형성하는 데에 중요한 역할을 할 것이다, .

기체상 분광학 및 반응동역학의 핵심 요체는 원자 분자와 빛의 상호작용에 의/

한 여러 현상들 흡수 형광 인광 이온화 전자탈착 이성질체화 화학결합분해 ( , , , , , , 

등 을 기본으로 한다 따라서 기체상 분자는 그 대상이 중성 원자 분자 양이온) . / , , 

음이온 클러스터에 이르기까지 다양하며 광원의 경우 또한 레이저로 생성 가능, , 

한 테라파 마이크로파 적외선 가시광선 자외선 극자외선 선에 이르는 넓), , , , , , X-

은 파장 영역과 아울러 펄스의 경우 나노초 피코초 펨토초 아토초에 해당하는 , , , 

광대한 시간 영역을 지니고 있다 특히 실험실 규모를 넘어선 거대 시설인 전자가. 

속장치에서 생산되는 광원의 경우 광대역 파장은 물론이고 극초단 및 고출력의 , 

모든 특성을 고루 갖추고 있어 새로운 영역의 반응동역학 분야를 개척하고 있다.

응축상에 있는 분자는 서로 가까이 위치하여 분자간에 강한 상호작용을 하기 

때문에 분자 분광학으로 얻은 스펙트럼은 단순히 분자의 내부 전이만이 아니라 

분자 간 상호작용에 의한 변화도 반영한다 따라서 응축상 분자 분광학은 분자의 . 

동적인 특성과 상호작용을 연구하는 데 중점을 둔다 응축상 분자 분광학은 분자. 

의 전자 에너지 준위 진동 상태 회전 상태 원자핵 스핀의 에너지 준위 및 주변 , , , 

환경과의 상호작용 등을 조사하는데 자외선 가시 분광법 적외선 분광법 라만 분- , , 

광법 핵자기공명 분광법 등 다양한 기술과 방법이 사용된다 시간에 따라 변화하, . 

는 화학 반응 생물학적 분자 전자들의 이동 및 이완 현상들을 연구하기 위해서는 , , 

시간 분해능이 가능한 극초단 분광학이 필요하며 여러 개의 레이저 펄스를 이용, 
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한 다차원 분광학이 개발되어 다양한 학문 분야에서 널리 활용되고 있다 응축상 . 

분자 분광학은 새로운 화합물의 구조 식별 반응 메커니즘 연구 분자 상호작용 , , 

분석 등에 사용되고 생명과학 분야에서는 단백질 등의 생체분자의 , , DNA, RNA 

구조와 동작 원리를 연구하는 데에 활용되며 의약품 개발에도 중요한 역할을 한, 

다 또한 재료과학 환경과학 나노과학 등 다양한 분야에서도 분석과 연구에 필. , , , 

수적인 도구로 사용된다.

화학적인 관점에서 볼 때 표면 계면은 단순히 서로 다른 물질 상을 구분하는 , /

경계라는 의미를 넘어서 응축상 물체에서 화학적 변화가 시작되며 또한 가장 활, 

발히 진행되는 장소이기도 하다 주사터널링 현미경 개발을 시작으로 하여. (STM) , 

원자힘 현미경 근접장 광학 현미경 등 여러 다른 근접장 물리적 양의 측정을 기, 

반으로 하는 각기 다른 주사 현미경 기법들이 개발되어 고체 표면의 구조 연구에

서 가장 널리 사용되고 있다 표면에서 일어나는 동력학적 현상들에 대한 이해는 . 

아직 불완전한 상태이다 표면 층에서 원자 및 분자의 확산 운동 격자 진동의 여. , 

기와 이완 과정 금속 및 반도체 표면에서 전자의 여기이완 과정과 수반되는 에너, /

지 변환 과정 들뜬 전자 상태 및 홀의 동력학적 특성 등을 이해하려는 연구가 현, 

재 활발히 진행 중이다 액체 기체 계면의 연구를 위하여는 매우 짧은 시간 동안. -

에 액체의 표면 구조를 결정할 수 있는 실험 방법이 중요한 도구가 될 것이다 여. 

러 형태의 고체 액체 계면들 중에서 그 동안 가장 많이 관심과 연구가 집중된 시-

스템은 전극 전해질 수용액 계면이다- .

생물리화학은 물리화학적 연구 이론 및 실험 방법론을 이용하여 다양한 생명 

현상을 연구하는 다학제적 분야로서 단백질 수준에서 세포 내 현상 및 개체의 행

동까지 포함하여 생체에서 일어나는 현상들의 근원적 질문에 대한 해답을 제시하

는 것이 그 목표라 할 수 있다 다양한 분광법을 이용하여 단분자 수준에서의 형. 

광을 관측하는 것이 가능해지면서 생물리화학 분야는 획기적으로 성장하게 되었

다 물리화학 분야에서 개발된 초고속 분광법 라만 분광법 이광자 여기법 등 다. , , 

양한 분광 기술들은 세포 이미징 분야에 적용되었고 점차 확장되어 조직 및 개체 , 

수준의 이미지를 얻는 수준으로 발전하게 되었다 앞으로의 생물리화학은 살아 있. 

는 세포에서의 연구가 중점이 될 것이라 쉽게 예상할 수 있다 단일 분자 및 형광 . 

현미경을 이용한 각종 이미징 연구 뿐만 아니라 과 비선형분광학을 이용한 , NMR
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연구도 세포를 직접 연구하는 것이 향후 연구 방향이다 이것이 더 발전하면 세포. , 

에서 조직 수준 연구로 발전할 것이며 향후 살아 있는 개체에서의 연구로 점차 , 

발전해 나갈 것이다.

저차원 물질 및 차원 물질은 최근 첨단 기술 및 과학 분야에서 큰 관심을 받는 2

혁신적인 소재이다 저차원 물질 및 차원 물질을 원하는 목적에 맞게 정확히 설계. 2

하기 위해서는 정밀한 물리화학적 특성 규명이 필요하다 에너지 저장 및 변환 기. 

술은 에너지 시스템을 최적화하고 지속 가능성을 촉진하며 더 깨끗하고 효율적인 

에너지 솔루션으로의 전환을 촉진하는 데 중요한 역할을 한다 분광학 선 회절 . , X

및 전자 현미경과 같은 물리화학적 분석 기술은 에너지 저장 및 변환 장치에 사용

되는 재료의 구조 조성 및 형태에 대한 이해를 제공하므로 성능 및 안정성을 위, 

해 재료 특성을 최적화하는 데 필수적이다 표면 및 계면화학은 재료물리화학 분. 

야에서 중요하고 필수적인 부분으로 재료의 표면 특성 표면 구조 화학적 상태, , , , 

결합 이온 교환 흡착 확산 촉매 활성화 생체 분자 상호작용 등 다양한 현상을 , , , , , 

연구하는데 초점을 맞추고 있다 분석기법은 기존의 분석. In-Situ/Operando ex-situ 

기법을 보완해줄 수 있는 분석기법으로 실제 반응조건에서 물질의 성질의 변화를 , 

실시간으로 규명하여 물질과 반응에 대한 실시간적인 통찰을 제공해 줄 수 있다, .

무기화학의 동향과 전망2. 

무기화학은 화학의 핵심 분야 중의 하나로 유기화학에서 다루는 탄소 수소 결, 

합을 이루고 있는 탄화수소를 제외한 모든 화합물을 다루고 있다 따라서 다양한 . , 

무기 화합물 금속 및 비금속 물질에 관한 연구를 포함하며 화학 반응 메커니즘, , , 

구조 화학적 그리고 물리적 성질 등과 같이 기초적인 학문분야뿐만 아니라 촉매 , , 

연구 신소재 개발 에너지 저장 및 변환 화합물 합성 및 분석 등 다양한 분야에서 , , , 

중요한 역할을 하며 이를 통해 물질과 화학 반응에 대한 심층적인 이해를 제공한, 

다 본 총서에서는 무기화학의 최근 동향을 심층적으로 이해하고자 무기화학 세부. 

분야를 유기금속화학 이은성 생무기화학 남원우 임미희 무기광화학 윤경( ), ( , ), (

병 무기의약화학 최진호 무기고체화학 황성주 무기재료화학 박남규 나노), ( ), ( ), ( ), 

화학 임동권 남좌민 계산화학 박지용 백무현 으로 나누고 그 분야의 대표 무( , ), ( , ) , 
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기화학자들이 최근 연구 동향과 앞으로의 전망에 대하여 다음과 같이 집필하였다.  

유기금속화학은 금속 원자와 탄소 원자 사이에 결합이 있는 유기금속 화합물을 

다루는 학문으로 화학 전 분야에서 활발하게 연구하고 있다 예를 들면 유기금속 . 

화합물을 합성하는 전통적이고 현대적인 합성 전략과 이러한 화합물의 특성을 분

석하는 데 사용되는 분광학적 기법에 대해서 연구를 진행하고 있다 또한 금속 리. , -

간드 결합 작은 분자 활성화 그리고 전이금속 촉매에서 유기금속 화합물이 어떠, , 

한 중요한 역할을 하는지에 대한 이해를 제공하고자 하고 있다 그리고 최근의 발. 

전 동향과 응용 분야를 강조하며 새로운 유기금속 화합물의 합성 촉매 녹색 화, , , 

학 최첨단 분광학 및 이미징 기술의 발전 그리고 의약품 재료 과학 지속 가능한 , , , , 

화학 등에서 유기금속 화학의 실제 응용 분야를 다루었다 마지막으로 바이오 유. , 

기금속 화학의 발전 혁신적인 재료 및 나노 기술의 발전 그리고 유기금속이 미래, , 

에 어떤 역할을 할 수 있는지 등 유기금속 화학의 전망을 다루었으며 유기금속화, 

학의 기원부터 잠재적인 미래 발전 가능성까지 아우르는 종합적인 관점을 제공하

고자 하였다.

생무기화학은 무기화학의 원리와 원소를 기반으로 생물학적 시스템 내에서 무

기원소의 역할과 상호작용을 밝히는 학문 분야이다 생무기화학자들은 광범위한 . 

실험 기술과 이론적 모델을 활용하여 생물학적 환경에서 무기원소의 행동과 화학, 

적 반응을 탐구하며 이를 통해 무기원소의 생물학적 기능을 보다 깊이 이해하고 , 

있다 이 분야는 의학 환경학 에너지 공학 연구 등 다양한 분야에서 중요한 연구. , , 

를 진행하고 있다 예를 들면 생무기화학은 무기원소와 생물학적 시스템 간의 상. , 

호작용을 이해하여 새로운 치료제나 약물 개발의 가능성을 모색하는데 도움을 주

고 있으며 환경 복원을 지원하기 위한 화학 도구를 개발하고 신재생 에너지 기술, , 

의 진보에 기여하는 데도 관여하고 있다 생무기화학은 무기화학과 생물학의 교차. 

점에서 연구를 수행하고 있으며 기초 과학에 대한 통찰력을 제공함과 동시에 다, 

양한 과학 및 기술 분야에서 실질적인 응용 가능성을 제공하는 학문 분야로 자리 

잡고 있다 따라서 이 분야의 연구는 무기원소와 생체 분자와의 상호작용의 이해. , 

에도 주력하고 있으며 과학적 지식을 확장하고 사회적 문제 해결에 기여하는 중, 

요한 역할을 하고 있다.

무기광화학 분야는 년대 초 이산화티탄에 자외선을 조사하면 물이 분해되1970
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어 수소와 산소가 발생한다는 현상이 발견된 이후 이산화티탄을 이용한 물속이나 

공기 중의 유해 유기물을 제거하는 이른바 환경촉매 관점에서 활발한 연구가 진

행되어 왔다 년대 들어와서 과도한 화석연료 사용에서 기인하는 기후변화 . 2000

위기에 대한 정치사회적 우려가 크게 증가하면서 물과 태양에너지를 그린 에너지

로 전환하는 방법을 찾기 위한 방편으로 최근 여 년 동안 급격히 발전하였다20 . 

특히 물을 분해하여 수소와 산소를 생성하거나 물을 분해하여 전자와 양성자를 

생성한 뒤 이산화탄소와 결합시켜 탄소연료를 생성하는 연구가 활발히 진행되어 

왔다 그러나 물을 분해하여 전자와 수소이온 그리고 산소분자를 생성하는 반응은 . 

매우 복잡한 반응이므로 반응속도론적이나 열역학적으로 매우 어려운 반응이다. 

따라서 자연으로부터 그 방법을 찾기 위한 방편으로 천연광합성의 광합성시스템 

에 위치한 II Mn4CaO5 물산화촉매 센터의 구조 반응기작 산화상태 스핀상태 등 , , , 

을 밝히는 등 이 분야에 눈부신 발전이 되고있다 천연광합성에서 얻은 인싸이트. 

를 가지고 고체 광촉매와 태양광을 이용한 물분해 시스템이 크게 발전해 왔으나 

효율은 아직 미미하며  실제적인 응용가능성은 낮은 것으로 평가된다 유기금속계 . 

분자촉매를 이용한 물분해 광촉매와 이산화탄소 환원 광촉매 분야에도 많은 연구 

인력과 연구비가 집중되었으나 실용성과는 거리가 먼 수준에 머물러 있다 인공잎. 

사귀 분야와 물산화 광촉매를 코팅한 전극을 이용하여 태양광과 낮은 전압에서 

물의 전기분해를 구현하는 광전기촉매 분야 연구도 오랫동안 진행되어 왔으나 이 

분야도 대용량으로 발전하기 어려운 근본적인 문제를 가지고 있다 종합적으로 볼 . 

때 무기광화학분야는 그동안 나름대로 학문적인 발전은 있어 왔으나 새로운 패러

다임의 무기광화학 분야가 개발되어야만 이 분야의 학문적인 발전과 실용적인 기

여도가 있을 것으로 전망된다.

지난 년 동안 화학을 기반으로 하는 나노과학의 발전으로 약물 전달 조직 공20 , 

학 바이오 이미징 분야를 비롯한 생의학 응용 분야에서 새로운 무기 나노하이브, 

리드를 탐색할 수 있는 길이 무기의약화학 분야에서 열렸다 지금까지 연구된 무. 

기 나노하이브리드 중에 의료용 소재로 응용된 분야는 전통적 화학 방사선 치료법/

과 광치료 면역치료 이들의 조합 치료법을 포함한 첨단 치료법으로서 항암 치료, , 

법에 초점을 맞추고 있다 무기의약화학 분야에서는 나노 분자 및 나노 나노 소재. - -

간의 하이브리드를 통한 소재간 기능적 특성의 융합에 대하여 논하였다 다양한 . 
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치료법에 따라 새롭게 설계된 무기 나노하이브리드의 응용성에 대해서도 논의를 

하였으며 새로운 학문후속 세대의 의약화학자와 나노과학자들이 추구하는 나노, 

의약화학 분야의 난제들을 극복하기 위한 새로운 전략을 제시하고자 하였다.

무기고체화학은 구성 원소들이 응집되어 있는 고체 상태로 존재하는 무기고체 

화합물의 화학적 특성 및 반응 등을 대상으로 하는 화학의 한 분야이다 무기고체. 

화학은 여타의 화학분야와는 달리 매우 큰 수의 원자 이온 분자들이 결집되어 , , 

집합을 이루고 있는 고체상태의 화합물을 다룬다는 점에서 각 구성 원소들이 독

립된 개별 상태가 아닌 집단을 구성하고 있는 상태에서 발현되는 물리화학적 성

질을 이해하기 위한 차별화된 접근법을 필요로 하고 있다 최근 화학 에너지 전. , , 

자 전기 기계 환경 등 다양한 산업분야에 걸쳐 무기고체화합물은 핵심소재로서 , , , 

자리를 확고히 하고 있으며 그 중요성이 나날이 증가되고 있는 실정이다 이러한 , . 

효율적인 무기고체화합물의 설계와 합성을 위해서는 무기고체화학적 원리에 기반

한 결합 특성 물성 및 반응성에 대한 깊이 있는 이해가 필수적이라고 판단된다, . 

본고에서는 무기고체화합물의 결정구조 전자구조 화학결합 합성법의 특성에 대, , , 

해 논하고 결정크기 결함구조 구조차원성 등 실제 무기고체화합물 개발시 필요, , 

한 주요 설계인자의 영향에 대해 다루었다 나아가 무기고체화합물의 다양한 응용. 

분야 즉 촉매 전극 고체전해질 유전체 압전체 열전소재 초전도체 등을 소개, , , , , , , , 

하고 이와 함께 최근 무기고체화학분야에서의 쟁점과 전망을 제시하고자 하였다.

태양에너지를 직접 전기에너지로 변환하는 태양전지 기술은 이산화탄소를 배

출하지 않는 깨끗한 에너지이다 화석연료 사용으로 인한 과도한 이산화탄소 배출. 

은 지구온난화를 통한 기후 변화를 야기시켜 지구를 위협하고 있다 년까지 . 2050

이산화탄소 배출 양과 포집 양이 같아지는 목표를 달성하기 위해서 이산화탄소 

배출이 없는 에너지 발생 기술이 요구되고 있으며 태양전지 연구는 이러한 목표, 

의 핵심에 있다 에너지변환 효율이 높은 태양전지를 개발하기 위해서는 태양전지. 

의 작동 원리의 이해와 함께 광학적 전자적 특성이 우수한 광흡수체 개발이 필요, 

하다 본 집필에서는 웨이퍼 기반의 태양전지 소재인 실리콘 박막 태양전지를 구. , 

성하는 화합물반도체와 칼코젠 화합물 염료감응 태양전지의 유기금속화합물과 , 

나노 이산화티타늄 그리고 페로브스카이트 태양전지의 핵심 광흡수체인 할라이, 

드 페로브스카이트 소재를 소개하고 이들 물질의 밴드구조 및 광전자 특성을 기
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술하고 있다 각 소재의 화학적 특성과 결정구조를 고찰하고 최신 기술의 동향에 . 

대해서도 기술하였다 또한 소재별 국내외 연구 동향도 함께 조사하였다 년. . 2012

부터 태양전지 연구 분야에 등장한 할라이드 페로브스카이트 소재는 지금까지 발

견된 태양전지 소재에 비하여 우수한 광전특성을 가지고 있어 단기간에 이26% 

상의 고효율이 가능하였으며 이는 박막 및 실리콘 태양전지 효율을 능가하는 성, 

능이다 본 집필에서는 기존 기술의 한계를 뛰어넘을 수 있는 새로운 태양전지 무. 

기 소재 개발의 미래 목표에 대해서도 기술하였다. 

무기나노입자 소재는 최근 년간 나노기술의 발전과 함께 입자의 합성 기술 20

그리고 다양한 응용 분야에서 빠르게 진행되어 왔다 본 백서에서는 귀금속 나노. 

입자와 비 귀금속 나노입자로 나누어 무기나노입자의 물질 특성과 특성에 따른 

응용분야에서의 최신 연구 동향과 발전 현황을 망라하였다 나노입자 합성법에 대. 

한 이해를 바탕으로 매우 다양한 모양과 구조를 나노스케일에서 정교하게 조절하

고, 나아가 대량생산도 가능한 수준에 도달하고 있음을 확인할 수 있었다 무기나. 

노입자는 구성 성분에 따라 고유한 광학적 전기적 자기적 성질을 가지고 있으며, , , 

나노스케일에서의 민감한 특성 변화를 기반으로 질병과 관련된 표적 바이오마커

의 빠르고 정확한 검출을 가능하게 하고 나아가 생체내 분자 영상 질병의 진단과 , , 

치료를 동시에 할수 있는 새로운 혁신적 의료기술에의 적용이 활발하게 되고 

있다 에너지 분야에도 활용되어 태양전지 태양광 촉매의 효율 개선 열전 소재. , , , 

배터리 소재로 적용되어 성능 개선에 적용되고 있으며 년 노벨 화학상이 수, 2023

여된 양자점 나노입자 소재를 활용한 디스플레이 분야등은 이미 상용화 될 정도

로 기술 수준이 성숙된 단계에 도달하였다 발전 현황과 함께 바이오 분야에서의 . 

연구가 필요한 영역 새로운 무기나노입자 소재의 개발 동향 등에 대해서도 고찰, 

하였다. 

컴퓨터의 눈부신 발전과 함께 발전한 현대의 양자 계산화학은 복잡한 화학반응

에 대한 구체적이고 정량적인 이해를 가능하게 하였으며 이러한 성과를 선도한 , 

연구자들에게 년과 년에 노벨 화학상이 수여된 바 있다 본 서술에서는 1998 2013 . 

유기금속화학 연구에 있어 양자 계산화학 연구 방법을 적용하는 계산 유기금속화

학 연구 분야의 발전과 동향에 대해 소개하였다 먼저 양자화학의 발전과 현실적. 

인 분자를 다루는데 필수적인 계산 모형의 발전 과정을 기술하였으며 다음으로 , 
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현재 유기금속화학 연구에 활발히 사용되는 양자 계산화학 연구 방법을 정리하였

다 계산 유기금속화학 연구 방법은 매우 다양한 유기금속화학 세부 연구 주제들. 

에 적용되고 있음을 구체적인 사례를 들어 살펴보았다 먼저 여러 단계로 구성되. 

는 복잡한 촉매반응 과정을 기술하고 반응의 선택성을 이해하는데 이바지할 수 

있음을 구체적인 사례를 통하여 설명하였다 또한 금속 원자와 주족 원자의 공유 . 

결합 특성 리간드 비결백성 등 유기금속화학의 난제를 해결하는데 양자 계산화학, 

의 역할을 살펴보았다 이와 함께 생무기화학 연구에 있어 효소의 반응자리에서 . 

일어나는 복잡한 반응과정을 이해하는데 양자 계산화학의 사용에 대해서도 논의

를 하였다 마지막으로 양자 계산화학 연구 방법을 적용할 때 연구자들이 주의해. 

야할 점 등에 대해서도 고찰하였다.

유기화학의 동향과 전망3. 

유기화학은 탄소를 포함하는 유기물을 다루는 학문으로 화학 분야에서 큰 비중

을 차지하고 있다 모든 생명체가 유기물로 구성이 되어 있어 이를 연구하는 유기. 

화학은 생명의 근간이 되는 물질을 다루는 학문이라 할 수 있다 또한 유기화학은 . , 

지난 년간 화석연료로부터 유래되는 각종 유기화합물을 합성하여 인류의 풍요100

로운 삶을 제공하였고 현대 화학산업의 중추적 역할을 담당하고 있다 유기화학의 . 

발달은 각종 농약과 비료의 생산을 통한 농업혁명을 주도했으며 인류의 식량난을 

해결하는 데 크게 이바지해 온 반면에 이 과정에서 생산된 각종 유기물로 인한 

환경오염 문제를 야기하고 있다 유기화학 분야는 전통적으로 의약 작물보호제. , , 

전자재료와 식품 분야에서 크게 이바지해 오고 있으며 근래에는 에너지 및 환경 

관련 첨단산업 분야에 이르기까지 다양한 영역에서 그 중요성이 점차 증가하고 

있다. 

특히 의약 분야에서 각종 유기화합물은 엄청난 가치를 가지고 있으며 선진국, 

에서의 신약 개발에 대한 투자는 날로 증가하고 있다 고령화사회에 접어든 대한. 

민국의 경우에는 의료관련 재정 부담이 날로 늘고 있으며 사회적 비용이 커지고 , 

있는 상황에서 신약 개발에 있어서 경쟁력을 확보하지 않은 경우에는 의약 주권

이 위협될 수 있는 상황이다 또한 산업 분야에서 유기물 반도체의 개발 경쟁이 .  , 
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심화하고 있으며 기술 선점을 통한 막대한 수익 창출이 예상된다 하지만 기존 재. 

료를 대체할 수 있고 기능성이 뛰어난 화합물을 창출하기 위해서는 분자 단위에

서의 합성과 특성 조절이 가장 중요한 요소이며 이를 위한 합성법 및 대량 합성을 

위한 기술 개발이 요구된다 에너지 환경 분야는 인류가 직면하고 있는 다양한 문. 

제점의 해결을 위해서 전 세계가 공통으로 연구해야 할 분야이면서도 국가적 경

쟁이 치열한 분야이기도 하다 온실효과에 따른 지구 온난화 문제의 근원으로 화. 

석연료의 사용을 들 수 있으며 그 근본적인 원인을 해결하기 위한 해결책에 있어 , 

유기화학이 중요한 역할을 담당하게 된다 이처럼 유기화학은 경제적 사회적 측. , 

면에서 매우 중요한 위치를 차지하고 있으며 국가경쟁력의 확보를 위해 꾸준한 , 

투자가 지속되어야 할 분야이다. 

미지의 영역으로만 여겨지던 다양한 생명현상들이 일련의 화학적 변화로 해석

이 되면서 화학 유전체학 화학 생물학 등의 분야로 발전해 오고 있으며 다양한 , 

유기화합물들이 생명현상의 이해를 위한 도구로 활용되고 있다 각종 생리활성 유. 

기 분자를 이용한 생체조직 및 세포의 바이오 이미지 처리와 유기화학적인 방법

을 이용한 유전자 조작 생체분자들의 인공적인 합성에 이르기까지 다양한 영역에, 

서 유기화학의 기여도가 높아지고 있다 유기화학 분야에서는 헤테로원자 유기화. 

학 김용해 윤소원 화학 생물학 박승범 유기소재 및 형광소재 화학 김도경( , ), ( ), ( , 

윤주영 활성화 반응 장석복 유기 광화학 홍승우 카보레인 화학 이필호), CH ( ), ( ), ( ), 

비대칭 유기화학 류도현 심수용 천연물 합성 한순규 으로 세분하여 집필하였( , ), ( )

다 각 세부분야의 내용과 이슈 그리고 쟁점들을 통해 이 총서에서 유기화학의 . , 

현황과 전망을 파악하여 기술하였다.

신규 합성방법론 개발 분야는 세계적으로 다양한 연구진들이 경쟁적으로 기존 

패러다임을 뛰어넘는 합성법의 개발에 도전하고 있다 최근 다양한 유기촉매 반응. 

과 가시광 촉매를 이용한 유기반응과 전기화학을 이용한 유기반응 또한 이들 간, , 

의 다양한 융합으로 이루어진 복합촉매 반응 등이 촉매반응 분야의 새로운 연구 

분야가 되고 있다 국내에서도 다양한 연구진이 유기촉매 광촉매반응 등 신규 분. , 

야에 도전하여 좋은 결과를 얻고 있다 또한 도전적인 구조를 가진 복잡 분자의 . , 

선택적 합성을 위한 반응과 전략의 개발도 합성방법론의 끊임없는 연구 주제 중 

하나이다. 
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전이금속을 이용한 새로운 합성법 개발 분야는 전 세계적으로 많은 화학자가 

연구에 참여하여 치열한 경쟁이 벌어지고 있는 분야이다 이는 화학 분야 상위 저. 

널에 가장 많은 분량을 차지할 뿐 아니라 년대 이후 유기화학 관련 노벨 화, 2000

학상 중 세 건이 촉매반응에 관한 것으로 보아도 그 산업적 중요성을 알 수 있다. 

특히 년대에 들어서 주목할 만한 흐름으로 활성화가 있다 또한 전이 , 2000 C-H . 

금속 촉매를 이용한 효율적인 유기반응의 개발과 응용 분야에서 다양한 관점의 

연구가 진행되고 있다 이와 함께 다단계 연속반응으로 타겟 분자를 빠르고 경제. 

적으로 합성하는 연구가 활발히 진행되고 있다. 

일반적으로 분자들은 빛에 노출되면 전자상태가 들뜨게 되며 이때 전자 분포, 

는 기본적인 바닥 상태에서의 분포와는 크게 달라진다 이 변화는 분자의 화학적 . 

성질과 반응성을 바꾸어 바닥 상태에서는 볼 수 없던 새로운 반응성을 제공할 수 , 

있다 유기 광반응은 이런 화학적 성질과 반응성을 이용하는 방법이다 가시광선. . 

을 활용하여 환경친화적인 반응을 개발하는 연구는 화학 분야 전반에 걸쳐 주목

받고 있는데 실제로 최근 년 동안 빛을 이용한 다양한 반응에 대한 보고가 빠, 10

르게 증가하고 있다 이에 발맞춰 새로운 광촉매 광원 반응기의 개발을 통한 유. , , 

기반응 효율성 향상을 위한 노력도 계속 이어지고 있다.

비대칭 합성법 연구는 지난 세기 급속한 발전을 이루었고 그 결과 년 비대, 2001

칭 촉매반응 분야에 노벨상이 수여되었다 이후 매우 빠른 기술적 발전에도 불구. 

하고 현재까지도 의약품의 대량생산에 있어서는 상대적으로 기술난이도가 낮고, 

비용이 저렴한 카이랄 분해 등의 방법이 많이 쓰인다 따라서 향후 연구 분야로는 . , 

기술적으로 어려운 타겟 분자의 비대칭 합성법을 효율적으로 도출하기 위한 연구 

개발과 함께 카이랄 물질의 분석법 및 카이랄 크로마토그래피 등 분리 방법에 관, 

한 다각적인 연구가 필요하다 상업화할 수 있는 프로세스의 개발을 위해서는 촉. 

매의 고정화 및 재사용 기술 플로우 화학 등 공학적인 측면도 함께 연구되어야 , 

한다 국내에는 카이랄 리간드의 스크리닝을 통한 전이금속 촉매반응 분야가 꾸준. 

히 연구되고 있고 최근에는 국내외에 결합 활성화를 통한 비대칭 반응에서, C-H 

도 성공적인 예가 보고되었다 이와 함께 유기촉매를 이용한 합성법 개발도 점차 . 

국내에서 늘어나는 추세이다.

천연물 전합성은 생체에서 생합성되는 복잡한 구조를 갖고 다양한 생리활성을 
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가지는 이차대사물을 화학적으로 합성하는 연구 분야로 여러 단계의 화학반응을 

통해 목표 천연물의 합성을 화학적으로 달성해 나간다 이때 모든 단계의 화학반. 

응을 성공시켜 최종 목표 분자를 합성해야만 과제가 끝나는 학문적 특성으로 인

하여 연구 기간이 다른 분야에 비해서 상대적으로 길다 하지만 복잡한 구조의 천. 

연물을 합성하는 과정은 이미 보고된 화학반응의 유용성의 가늠자가 되기도 하고, 

새로운 반응 개발의 동력을 제공하기도 한다. 

이십면체인 카보레인은 탄소 붕소 분자 클러스터의 한 종류로 차원 벤젠의 - , 2 3

차원 유사체로 인식된다 개의 구조 이성질체로 존재하는 카보레인 중 . 3 o 카보레-

인은 비편재화된 개의 골격 전자를 가지며 방향족 성을 나타내며 독특한 소26 -σ

수성 분자 표면을 가지는 구형 기하구조이다 이러한 전자적 및 구조적 특성으로 . 

인해 카보레인은 다양한 분야에서 유용한 응용성을 가지고 있다 카보레인은 리간. 

드로서 유기 금속 및 배위 화학 중성자 포획 치료제 및 약리 활성 물질 초분자 , , 

설계 나노소재 그리고 광전자학 분야에서 이용된다 따라서 카보레인의 작용기, , . 

화는 중요한 연구 분야 중 하나이다.

화학 생물학은 나노과학과 함께 지난 년간 비약적으로 발전된 학문 분야로서 20

다양한 생명현상 특히 질환에 관련된 생명체 내의 각종 작용을 분자 수준에서 이, 

해하고 조절하기 위한 융합학문이며 유기화학적 접근법이 큰 부분을 차지하고 있

다 각종 생리활성 유기화합물을 이용하여 생체시스템을 선택적으로 제어하고 그 . , 

변화를 체계적으로 분석함으로써 생체메커니즘에 대한 근본적 이해를 바탕으로 

그 조절법을 제시하는 것을 목표로 하고 있다 특히 인간의 질환에 관련된 다양한 . 

생체시스템의 이해는 새로운 기전의 치료용 약물을 개발하고자 하는 연구와 직접

적으로 연결된다 전통적으로 미지의 영역으로 여겨지던 생명현상의 화학적인 이. 

해를 바탕으로 시작된 융합학문 분야이다.

분자인식 및 분자 센서 연구는 특정 화합물의 존재 및 농도를 광학적 특성 변화

로 인식할 수 있는 유기화합물의 개발에 관한 연구이며 현재 질병 진단 및 이미, 

지 처리 등의 의료분야 응용에 연구가 집중되고 있으며 환경 분야에서 유해 오염/

물질의 검출에도 활용한다 다른 분석법에 비해서 저비용으로 효율적 검출이 가능. 

하기 때문에 유용한 분자 센서의 개발은 고부가가치 화학산업 발전을 위해서도 

매우 중요하다.
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인간 생활에 필요한 성질과 기능을 지닌 물질에 대한 수요는 갈수록 다양해지

고 끊임없이 증가하고 있기 때문에 세기는 화학 및 화학 관련 산업 분야에서 21

새로운 발견을 기반으로 한 신소재 창출을 수반하는 혁신적 연구 분야의 개척이 

요구되는 시점이며 이를 통해 기존 유기화학의 한계를 돌파해야 할 상황이다 이. 

런 측면에서 유기화학 분야는 타 화학 분야들과 연계 및 융합을 통해 지속해 발, 

전해 나가야 한다. 

응용화학의 동향과 전망4. 

오늘날 화학의 가장 큰 이슈는 고령화 시대와 감염병 유행에서의 건강한 생명 

유지 기후변화위기 극복 그리고 지구환경 보존이라 할 수 있다 응용화학은 이 , , . 

이슈들이 산업과 화학제품에서 구현될 수 있도록 연구와 신기술 개발에 매진하고 

있다 그래서 응용화학 분야에서는 표면화학 정동영 전기화학 박현서 성영은. ( ), ( , ), 

나노화학 현택환 박정원 생물화학 박태현 한지숙 서상우 김병수 고분자화( , ), ( , , , ), 

학 오준학 반도체화학 김지현 환경화학 이창하 윤제용 으로 세분하여 집필( ), ( ), ( , )

하였다 각 세부분야의 내용과 이슈 그리고 쟁점들을 통해 이 총서에서 응용화학. , 

의 현황과 전망을 파악하도록 하였다.

생명에 대한 과학의 발전으로 인류는 전례 없이 긴 수명을 유지할 수 있게 되었

다 이에 대한 화학의 기여는 지대하다 생명 현상에 대한 화학 메카니즘과 생명 . . 

유지를 위한 효소 와 같은 핵심 화학물질의 이해 등이 그것이다 생물화학(enzyme) . 

은 그 어느 때보다도 더욱 활발히 인류의 수명연장과 함께 더 나은 건강한 삶을 

위해 노력하고 있다 코로나 사태와 같은 감염병에 대한 백신 각종 질병과 노화 . , 

등을 극복하기 위한 연구개발이 그 예이다 그리고 기후변화위기와 지구환경 이슈. 

의 해결을 위한 화학의 기여이다 소위 탄소 중립의 실현과 관련된 기술이라 할 . 

수 있다 석유 석탄 천연가스와 같은 화석연료가 배출하는 온실가스가 기후변화. , , 

를 일으켜 전 지구적으로 심각한 재난을 야기하여 살기 어려운 지구환경을 만들

고 있기 때문이다 그렇지만 우리가 사용하는 과학기술 제품이나 먹는 음식 등은 . 

기본적으로 탄소로 이루어진 화학물질이다 현대사회에서는 탄소를 사용하지 않. 

을 수는 없는 것이다 그래서 탄소를 사용은 하되 그 사용량을 줄이거나 재사용하. 
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고 탄소를 사용하지 않아도 되는 분야에서는 탄소 대신 다른 대체기술을 도입하, 

는 것이 중요하다 이것이 탄소 중립 혹은 넷제로 개념이다 우리나라를 . (Net-zero) . 

비롯한 전 세계 대부분의 나라가 년 온실가스 배출 총량을 으로 만드는 탄2050 0

소중립을 달성하겠다고 선언했다 이제 이 목표는 단순한 선언을 넘어 미국과 . EU

를 중심으로 수출 규제 등 각종 법규를 통해 산업의 생태계 자체를 바꾸고 있다. 

즉 이 목표와 무관한 산업이나 기술은 사라질 수밖에 없다는 것이다 더 가까이는 , . 

올해 월 우리나라는 년까지 온실가스를 년 대비 감축하겠다고 유3 2030 2018 40% 

엔에 보고하였다 응용화학의 대부분 연구나 기술개발도 이 탄소중립과 연계되어 . 

있다 할 수 있다. 

표면화학은 고체 기체 고체 액체 액체 기체 등 표면 혹은 계면에서 일어나는 - , - , -

화학반응을 다루는 분야인데 특히 응용화학으로서 표면화학은 수많은 산업 공정, , 

에너지 생산 및 환경 정화에 필수적인 역할을 수행하고 있다 표면화학의 원리는 . 

촉매의 설계와 최적화에 중요한데 이를 통해 반응 속도가 향상되고 선택성이 개, 

선될 수 있다 본 총서에서는 표면화학의 대표적인 응용 분야인 촉매에 초점을 맞. 

추어 촉매의 개론 촉매의 응용 그리고 다양한 분석 방법 및 이론 연구를 소개하, , , 

고 이를 바탕으로 표면화학의 중요성을 확인하는 데 초점을 맞추고 있다 촉매는 . 

에너지 생산과 소비 산업에서 원유 정제 수소 생산 고분자 합성 등 다양한 곳에, , 

서 응용되고 있으며 특히 약품 및 화학물질 생산에 필수적이며 의약품 및 농약 , , 

등의 제조에도 촉매가 높은 영향력을 발휘한다 환경 보호를 위해서는 촉매가 대. 

기오염 저감 폐기물 처리 환경 정화 등 다양한 분야에서 사용되고 있다 또한, , . , 

최근 신기술 분야에서는 나노 기술과 생체 응용 분야에서 촉매가 핵심적인 역할

을 하고 있으며 미래 사회의 지속 가능한 발전을 위한 중요한 연구 분야로 주목, 

받고 있다 이와 관련한 여러 쟁점을 논하고 있다 그리고 이 분야의 전망은 이론. . 

과의 융합에 있음을 밝히고 있다 반응 메커니즘의 깊은 이해와 고급 계산 도구의 . 

활용을 통해 연구자들은 다양한 응용 분야에서 효율적인 촉매 시스템을 개발할 

수 있으며 미래를 위한 녹색과 효율적인 기술의 돌파구를 모색하는 데 매우 중요, 

한 전환점이 될 것이라는 것이다. 

전기화학은 전기에너지와 전극 표면의 화학종이 산화 환원되는 화학반응 사이-

의 관계를 연구하고 응용하는 화학의 한 분야이다 본 총서에서는 전기화학을 물. , 
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질 합성에 주로 응용되는 전해셀 반응 에너지 생산에 주로 응용되는 갈바니셀 반, 

응 그리고 기초 화학반응의 이해를 통해 물질 검출에 응용되는 전기화학 센서 반, 

응으로 나누고 각각의 연구 동향을 살펴보고 있다 현재 응용화학의 가장 대표적. 

인 성과 중 하나인 이차전지 배터리 수소연료전지 그리고 수전해와 같은 신에너( ), , 

지가 전기화학을 응용한 분야이다 리튬 이온이 탄소 음극과 니켈 코발트 망간 . , , 

산화물로 이루어진 양극 사이를 이동하면서 산화와 환원 반응을 통해 전기가 흐

르는 화학적 원리로 작동하는 리튬 이차전지를 소개하고 있다 그리고 향후 지금. 

의 액체 전해질 대신 고분자나 세라믹 전해질을 사용하는 전고체전지 그리고 성, 

능이 훨씬 뛰어난 리튬 황전지 리튬 공기 전지로 나아갈 것을 말한다 전기화학의 - , - . 

응용의 또 다른 중요한 분야 중 하나로 수소기술을 들 수 있다 물을 전기분해하. 

여 수소를 생산하는 수전해와 수소를 산화시켜 전기를 만드는 연료전지를 소개하, 

고 있다 그리고 전기화학을 이용한 질소화합물 등 화학물질 합성을 논하고 있다. . 

그 밖에 광전기화학과 전기화학 분석기술 등을 기술하고 있다 응용화학으로서 전. 

기화학의 각종 쟁점과 향후 전망을 내놓고 있다. 

나노화학을 위한 나노기술은 새로운 산업혁명 을 견인할 수 있는 기술로 간주 ‘ ’

될 정도로 상당한 파급효과를 가지고 있다 나노화학은 기능성과 효율성이 높은 . 

물질의 개발을 통해 소재 산업의 부가가치를 높일 수 있는 기반으로 작용하기에 

본 총서에서 이에 대한 내용을 서술하고 있다 또한 나노화학은 정보통신 관련 제. 

품이 가지고 있던 집적도나 속도의 한계를 넘어설 수 있고 유전자 수준에서 질병, 

을 진단하고 치료하는 방법을 개선할 수 있으며 환경오염의 원인과 결과를 정밀, 

하게 측정 제어할 수 있는 응용으로 나아갈 수 있음을 여러 사례를 통해 소개한·

다 본 총서에서는 특히 나노입자에 초점을 맞추어 원리 종류 합성 분석 응용을 . , , , , 

기술하고 있다 응용화학으로서 나노입자는 유연하고 신축성 있는 전극 제조 나. , 

노의학에의 응용 바이오센서와 치료장비에의 적용 이차전지 수전해 연료전지, , , , 

의 촉매로의 이용 나노촉매를 통한 화학 물질 합성에 이용되고 있음을 말하고 있, 

다 코로나 사태와 관련한 과 나노기술이라는 흥미로운 주제도 다루고 . COVID-19

있다 현재 인류에게 가장 큰 위협으로 대두된 신종 감염병의 예방 지속가능한 . , 

에너지 기술 기후변화 위기 속 환경 보호 등 전 지구적인 당면 과제에 대응하고 , 

이를 풀어나가는 데 있어 나노화학의 역할과 전망에 대해 고찰하고 있다.
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생물화학은 기존 석유화학 산업이 친환경 바이오 기반 산업으로 전환하고 있고, 

합성생물학 및 시스템생물학 기술 개발이 중요해지고 있어 본 총서에서 이와 관

련한 주제들을 다루고 있다 또 고령화시대에 건강을 지키기 위한 의료 기술 발전. 

에서 부각된 신약 개발과 바이오센서 기술을 소개한다 신약 개발에 엄청나게 큰 . 

비용이 소요되기에 기존 약물의 제형을 변화시켜 큰 효과를 볼 수 있는 나노의약 

연구 동향 또한 다루고 있다 여기에 첨단 재생의학 분야에서 바이오프린팅 . 3D 

소재화학 기술의 중요성을 부각시킨다 이런 연구 동향에 맞추어 본 총서에서는 . 

미생물을 이용한 바이오화학 소재 생산 합성생물학 시스템생물학 바이오센서, , , , 

나노의약 바이오프린팅 소재 등에 대한 현재 기술 동향을 살펴보고 이 기술들, 3D 

에 대한 전망을 내놓고 있다. 

고분자화학은 고분자 합성을 기반으로 하며 제조된 고분자 구조와 성질을 이, 

해하여 새로운 소재의 개발 및 특성 개선을 연구하는 학문 분야이다 이를 통해 . 

기능성 내구성 가공성 생분해성 등 다양한 속성을 가진 고분자 소재를 개발하, , , 

여 혁신적인 기술과 제품을 만들어내는 것을 목표로 한다 현재 우리는 고분자 , . 

시대 또는 플라스틱 시대 에 살고 있다 고분자 소재는 섬유 코팅 접착제 의약품 ( ) . , , , 

전달체 에너지 저장 재료 등 다양한 형태로 가공되어 우리 삶의 질을 높여주고 , 

편의성을 제공하는 데 큰 역할을 하고 있다 그런데 지난 여 년 인류에 가장 큰 . 70

혜택을 가져다준 고분자 물질인 플라스틱이 이제는 지구환경과 생태계를 위협하

는 물질로 인식되고 있다 미세 플라스틱이 그것이다 고분자화학은 이를 해결하. . 

기 위해 바이오 소재를 기반으로 하는 생분해성 플라스틱 개발에 매진하고 있다. 

본 총서는 고분자화학의 최근 연구 동향과 전망에 대해 서술하고 있다 고분자가 . 

기존 무기물 및 금속 기반의 소재와 달리 원하는 형태로 손쉽게 가공할 수 있으

며 분자 설계 및 합성을 통해 특성을 조절할 수 있어 범용 소재뿐만 아니라 전자 , , 

및 에너지 소자 보건 의료 인공지능 지속 가능 기술 등 다양한 첨단 산업 분야에 , , , 

응용 될 수 있음을 잘 소개하고 그 전망을 내놓고 있다. 

반도체화학은 반도체 소자 구현의 핵심 분야이다 본 총서에서는 어떻게 화학. 

이 반도체 소재 및 소자에 깊이 관여하고 있는지 그 내용을 서술하고 있다 반도. 

체 소자는 크게 전류가 흐르는 채널 역할을 하는 반도체 반도체 채널과의 접합, , 

배선 등을 위한 금속 그리고 절연 기능을 수행하는 유전체로 구성되는데 먼저 , 
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유전체와 물질의 연구 현황을 소개한다 대표적인 반도체와 유전체high- low- . κ κ 

로서 실리콘 과 실리콘 다이옥사이드(Si) (SiO2 를 말하면서 현재 가장 활발히 연구)

되고 있는 알루미늄 옥사이드(aluminium oxide; Al2O3 등의 유전체와 ) high-κ 

등 여러 종류의 물질을 다룬다 그리고 반도체 세정과 organosilicate glass low- . κ 

관련한 화학으로 건식 세정과 습식 세정을 소개하고 그 발전 방향과 전망을 논하

고 있다 이어 반도체 후공정 기술로 차원 패키징과 을 . 3 RDL (re-distribution layer)

다룬다 마지막으로 식각과 관련하여 건식과 습식 식각을 소개하고 비교한다 그. . 

리고 환경친화적 식각 공정 등 반도체 공정과 지구온난화 그에 대한 화학의 역할, 

을 설명하고 있다. 

환경화학은 그 범위가 무척 넓어 본 집필에서는 수질화학 으로 (water chemistry)

국한하고 있다 수질화학은 물속에 존재하는 화학물질들 용존 혹은 입자성 물질. (

들 의 화학적 거동에 관한 학문 분야이다 수질화학에서의 물은 지표수 지하수) . , , 

해수 등의 자연수뿐만 아니라 인공적으로 발생하거나 제조되는 하 폐수 수돗물, · , , 

산업용수 등도 포함하는데 이와 관련한 화학을 논한다 그리고 인류 활동으로 발. 

생하는 다양한 수질오염물질들 호소의 부영양화를 일으키는 질소 및 인계 오염물(

질 중금속 잔류성 유기오염물질 소독부산물 미량유기오염물질 미세플라스틱 , , , , , 

등 에 관한 이슈들을 다룬다 이 수질오염물질들의 처리 기술에 관한 연구들도 수) . 

질화학의 중요한 분야로 자리 잡게 되었는데 상당수가 화학적 처리 기술에 기반, 

을 두고 있어 본 총서에서 이를 소개한다 즉 수질오염물질 주로 유기오염물질 의 . , ( )

거동과 처리에 관한 화학에 중점을 두고 수질화학의 연구 동향을 서술한다 그리. 

고 미래의 수질화학은 글로벌 물 문제에 대응하기 위한 학문 분야로서 타 화학 

분야들과 연계 및 융합을 통해 지속적으로 발전해 나갈 전망을 밝히고 있다.

시대 화학의 미래 가치와 책무. AI , Ⅳ 2)

세기에 들어 지구촌의 패권 경쟁은 날로 심화되고 있다 경제 안보가 쟁점으21 . 
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로 부각되면서 과학기술과 산업의 혁신이 세계질서 재편의 핵심 변수로 작동하고 

있음은 누구도 부인할 수 없는 명제가 되었다 과학기술이 역사 변동의 동인임은 . 

이미 차 산업혁명이라는 어구에 잘 드러나 있는 것이다 문제는 이러한 희망의 4 . 

메시지 곁에 기후변화와 탄소 중립 코로나 같은 팬데믹의 위협 등 혼란과 불확실, 

성 역시 여전히 상존한다는 점이다. 

지식이란 무엇인가 인지능력을 지닌 인간이 기록이라는 수단을 갖게 되면서 ? 

우리는 역사라는 개념을 세웠다 한 세대의 삶을 후세에게 전달할 수 있는 흔적이 . 

기록으로 남으면서 다음 세대는 그보다 나은 삶을 추구해왔다 끊임없는 변화의 . 

역사 혁신이 시작된 것이다 그 동력은 지식이었다 이렇듯 우주에 발 딛고 있는 , . . 

지구에 대한 이해와 천체의 신비로움을 풀어내려는 인류의 호기심은 끝없이 이어

진 발견의 과정을 거쳐 지식으로 축적돼온 것이다 자연 현상에 대한 끊임없는 물. 

음과 해답을 구하는 과정은 지식의 진보를 추구해온 과학의 단초가 되었다.

우리의 산업화 과정이 절정에 이르렀던 지난 세기 말 지식 기반 경제라는 용20 , 

어로 시대를 정의하던 때가 있었다 이어서 디지털 경제와 차 산업혁명 시대의 . 4

막이 오르고 지금은 인공지능이 그 자리를 채우는 중이다 결코 오지 않을 듯싶었. 

던 는 이미 우리 곁에 자리하고 있다 그와 함께 벗으로 살아야 할지 혹은 그를 AI . 

도구로 부리면서 만물의 영장임을 재차 확인하면서 삶을 누릴지 아니면 그에게 

지배당할지 상상 속에 소설로 그리다 이제 눈앞에 닥친 격이다 하물며 그 지력과 . 

전반적인 역량이 우리의 평균을 넘어선다고 하니 자존감의 유지는커녕 자괴감이 

엄습할 따름이다.

화학 기초과학으로서의 미래 가치 1. , 

이 시대에 기초과학이란 어떤 의미일까 어떤 예기치 않은 경이로움이나 충격? 

으로 우리의 미래를 두드릴 것인가 기초과학을 흔히 자연과학과 수학으로 구분한. 

다 교과목을 기준으로 자연과학은 크게 물리학 화학 생물학 지구과학으로 나뉘. , , , 

는 게 보편적이다 이 중 화학은 어떤 물질의 구성에 관한 원리를 밝힐 뿐만 아니. 

라 새로운 물질을 합성해내는 분야로서 나머지 분야들의 공통적인 속성을 지닌다. 

자연에 존재하는 물질 이외에 인간에 의해 만들어지는 물질 즉 합성 과정은 화, 
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학 분야의 독특한 속성이다 이러한 관점에서 기초과학 중에서도 화학은 창조의 . 

과정이며 다시 응용 과정을 거치면서 전혀 새로운 제 의 물질이 출현하기도 한, 2

다 이때 전혀 의도하지 않았던 물질이 생성되거나 발견되기도 하는 이른바 우연. 

의 과정 도 기초과학의 빼놓을 수 없는 역사의 일부를 채우고 있다(serendipity) . 

이 같은 우연적 발견의 과정은 물질의 근본을 분석하는 물리학적 현상 연구에

서도 있었지만 그보다는 실험 도중에 예기치 않게 나타난 어떤 흔적을 추적하면, 

서 비롯된 경우가 적지 않았다 그 결과 새로운 물질로 확인되었고 그 과정을 재. , 

현하면서 화학적 합성방법이 개발된 것이다 이 물질에는 새로운 이름이 붙여지기. 

도 하고 이를 출발 물질로 하여 다른 물질 또는 소재가 만들어지기도 한 일련의 , 

과정이 과학의 역사를 장식해왔다. 

세기 중반까지 새로운 물질의 확인과 소재의 개발은 화학 분야가 주도해왔20

다 하지만 영원히 잊혀지지 않을 과학사의 한 장면은 생물학 분야에게 그 자리를 . 

내어 주는 계기가 된다 다름 아닌 년 왓슨과 크릭이 의 이중 나선 구조. 1953 DNA

를 규명하여 노벨상을 수상한 것이다 이어서 의 유전정보를 전달하는 메커. DNA

니즘과 함께 가 발견되면서 미생물학은 의학 분야와 함께  인간의 생명 유mRNA

지와 그 현상의 연구에 필수적인 분야로 떠오르게 되었다 이러한 시각에서 보면 . 

화학은 물리학과의 접점을 통해 과학적 원리와 지식을 생명체로 연결해주는 다리

의 역할을 지속해왔음을 알 수 있다.  

응용과학이나 공학은 쓸모를 우선으로 하지만 기초과학은 미래의 쓸모를 현재, 

의 인내에서 찾는 기다림의 미학이 필요한 분야인 것이다 지구를 포함한 우주와 . 

자연이 존재하고 유지되는 근본원리를 탐구하고 체득하는 게 기초과학이 지닌 가

치다 그리고 기초과학의 법칙이나 원리를 활용하여 인류에게 필요한 물질과 재. 

료 소재와 기구 시스템을 만들면서 문명의 역사는 지속되고 있다 현재 우리가 , , . 

누리고 있는 디지털 문명의 출발도 처음엔 쓸모없을 듯싶었던 연구들의 집합들로 

이루어진 것이다. 

자연과학과 인문사회과학의 경계와 지식의 접점2. 

세계사와 우리의 역사에서 년이란 시점을 주목해 보자 산업혁명의 불꽃이 1774 . 
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일었던 영국에서는 아담 스미스의 국부론 출간 미국의 독립 조선의 대 국왕인 , , 22

정조대왕의 즉위 이 모두가 일어난 해가 바로 년이다 세 사건 모두 각 지역, 1774 . 

에서 커다란 변화의 물결이 일어나던 시기로 볼 수 있다 경제학 분야에서 아담 . 

스미스가 인간의 습속과 시장의 기능을 보이지 않는 손 으로 표현‘ (Invisible hand)’

한 것은 중요한 의미를 갖는다 당시 산업혁명의 대전환적 양상을 관찰한 결과를 . 

상징한 개념이기 때문이다.

이를 자연과학에서의 역사적 관점과 비교해본다 그중 하나가 빛의 존재와 증. 

명이다 가시광선 이외의 빛이나 바람이 존재하는 것은 틀림없지만 보이지 않는다. 

는 측면에서 어쩌면 경제학적 사고의 흐름과 상통한다 하지만 자연과학에서는 최. 

초의 노벨 물리학상 수상이 선의 발견 에 주어지면서 눈에 보이지 않는 것을 ‘X- ’ ‘

찍을 수 있다 는 기대감과 사진으로 빛의 존재를 입증할 수 있게 되었다’ . 

이렇듯 존재하되 볼 수 없었던 현상을 직접 확인할 수 있게 된 계기는 인류의 

인식 과정에 일대 혁명을 가져온 것과 다름 없다 이는 존재론과 현상학적 측면에. 

서 인간의 사고의 흐름과 지식 체계에 획기적인 전환을 가져온 것으로 확신한다. 

자연과학적 발견과 철학과의 접점이 생긴 것이다.

글로벌 난제의 해결과 과학기술인의 책무3. 

인류의 지적 호기심과 새로운 발견을 통한 지식의 축적은 어느 시대에서든 중

요했다 그렇다면 인류가 현재 마주하고 있거나 미래에 닥쳐올지 모를 난제의 해. 

법에 다가서는 유일한 길은 무엇일까 인류의 생존과 소중한 가치를 위협하는 글? 

로벌 난제들의 해결은 당장 주력하지 않을 수 없는 과제다 물론 과학과 기술의 . 

무분별한 활용과 남용의 결과로 빚어진 난제들도 적지 않다 그 해법을 찾으려면 . 

다시 과학과 기술에 의존할 수밖에 없지만 바람직한 선순환의 고리는 이전과는 

달라져야 할 것이다 당장은 과학적 지식보다는 문제에 적용할 수 있는 기술이 필. 

요한 게 대부분인 까닭이다.

혁신은 새로운 길을 찾아가는 과정이다 글로벌 차원의 난제들을 풀어가려면 . 

통찰이 담긴 기술혁신이 필요하다 자연과학과 인문사회과학이 융합된 다학제적. 

인 사고 속에서 통찰력을 기르고 자유 속에서 창의와 혁신의 동력을 키워가야 하, 
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는 이유가 여기에 있다 기후변화위기와 환경 안보 식량 안보 경제 안보 보건의. , , , 

료 안보 에너지 안보 등의 실현에 과학기술인의 기여가 기대되는 시대인 것이다, . 

본 총서의 활용. Ⅴ

세기 중반을 향해 가면서 물리화학 유기화학 무기화학 응용화학 분야 등의 21 , , , 

화학은 더욱 그 깊이와 넓이를 더하며 발전하였고 앞으로도 더욱더 그러하리라 

예상한다 화학의 전 분야에서 연구의 현황과 쟁점 그리고 전망을 내 놓은 본 총. , 

서는 다음과 같이 활용할 수 있을 것이다. 

화학 분야 중 물리화학 유기화학 무기화학 응용화학 분야의 기술 발전 과1. , , , 

정과 현 수준을 일목요연하게 보여주고 있다 따라서 이 분야의 과학정책을 . 

수립하는 정부 기관 각 기업의 기획 및 투자 담당 진로 결정을 지도해야 하, , 

는 고등학교나 대학교 등에 매우 유용한 자료가 될 것이다.

전문가들이 제시한 앞으로의 연구 방향과 현재의 쟁점 사항 들은 이 분야를 2. 

연구하고 있는 대학원이나 공공연구기관 기업연구소에서 연구 방향을 결정, 

하고 연구 문제를 해결하는 데에 좋은 지침서가 될 것이다.

과학의 깊이가 더해지고 내용이 더 넓어지는 학문 발전은 타 과학 기술 분야3. 

뿐 아니라 우리 사회의 문화 윤리 제도 등에도 큰 영향을 미친다 따라서 , , . 

본 총서는 의학 농학 공학뿐 아니라 인문 사회 법학 경제 전문가들에게도 , , , , , , 

사회 현상의 변화와 문제를 예견하고 또 그 해결책을 찾는데 유용한 자료가 

될 것이다.

막연히 화학 전공을 원하는 대학 진학생들의 적성에 맞는 세부분야 선택에 4. 

올바른 판단과 결정을 내릴 수 있는 지침서가 될 것이다. 
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신석민 *1)

이론화학의 개요. Ⅰ

물질의 특성과 그 변화과정을 분자수준에서 이해하는 것은 화학의 가장 기본적

인 가정이다 이론물리화학은 기본적인 원리에 기초하여 다양한 물질을 구성하는 . 

분자계의 구조와 물리화학적 성질 그리고 그 변화에 관여하는 화학반응을 설명하‧

고자 하는 분야이다 새로운 물질을 만들어내는 화학의 고유한 기능을 위해서는 . 

분자계의 성질을 설명 예측할 수 있는 이러한 지식이 매우 중요하다고 할 수 있, 

다 생체물질을 이루는 복잡한 분자들의 구조적 특이성과 작용원리에 대한 근본적. 

인 이해는 생명현상의 신비를 푸는 해답을 제공할 수 있다 이론화학의 최근의 연. 

구동향은 기본적인 이론체계를 정립하는 데에 그치지 않고 분자계의 구조와 움직

임을 실제로 모방함으로써 보다 직접적이고 구체적인 지식을 얻고자 하는 노력으

로 특징 지워질 수 있다 이러한 경향은 빠르고 기억용량이 큰 컴퓨터의 지속적인 . 

발전의 영향을 크게 받았다고 할 수 있다 물질을 구성하는 미세 입자들을 기술하. 

는 양자역학과 다수의 입자들의 집합적인 특성을 설명하는 고전역학과 통계역학

의 이론들을 실제로 적용하기 위하여 필요한 계산들을 이제는 빠르고 정확하게 

수행하는 것이 가능해지고 있다 컴퓨터를 이용하여 물질의 특성을 규명하는 연구 . 

분야는 계산화학 이라고 하며 가장 빠르게 발전하고 있(Computational Chemistry)

는 분야이다 계산은 실험 및 이론과 함께 과학적 탐구의 기본적인 세 축을 이루. 

고 있으며 과학연구의 새로운 패러다임을 가져오고 있다 최근에는 기계학습, . 

과 심화학습 에 기반한 인공지능(machine learning) (deep learning) (Artificial Intelligence) 

방법론들을 화학 연구에 적용하는 노력들이 활발해지고 있다 계산화학 분야는 별. 

서울대학교 교수* 
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도의 장에서 자세히 다루고 있다.

이론화학은 근본적으로 물리학 이론 특히 양자역학과 통계역학의 원리를 기반, 

으로 물질의 특성과 변화를 설명하고자 시도한다 양자화학은 물질의 양자상태 기. 

술에서 가장 근본적인 도구이다 따라서 물질의 기저 및 여기 상태물성 화학반.  , , 

응 동역학등의 이해에 기본원리를 제공하고 있다 동시에 양자화학에 바탕을 둔 , . , 

다양한 양자화학이론들은 컴퓨터의 도움으로 이제는 화학연구의 필수적인 도구로 

자리잡고 있다 대표적인 양자이론으로는 . Coupled Cluster(CC), Multi-Reference 

시간종속 등을 들 수 있고 (MR), Density Functional Theory(DFT), DFT(TDDFT) 

특히 는 효율성과 정확도를 겸비하여 가장 대중적인 양자이론으로 DFT/TDDFT

자리잡고 있다 기존 양자이론들의 성숙에 따라 이제는 새로운 형태의 양자이론 . 

개발 보다는 기존 이론들의 효율성 증대와 같은 추가 개발들이 주를 이루고 있다. 

이러한 상황에서 주목할 사항은 첨단 연구개발에서 점차 양자효과가 큰 물질의 

개발에 많은 노력들이 경주되고 있고 따라서 이를 위해 강상전자효과(Strong Electron 

의 기술에 양자화학 이론가들의 관심이 집중되고 있다 양자 시스템의 Correlation) . 

효율적인 시뮬레이션을 위해 양자 컴퓨터의 필요성이 제안된 지 년이 흘러 지40

금 우리는 양자 컴퓨팅 시대의 시작을 목격하고 있다 양자 정보학 컴퓨팅 분야가 . /

이론적인 단계를 넘어 실제로 사용 가능한 단계로 넘어오면서 기존의 고전 디지, 

털 컴퓨터로 해결하기 어려웠던 문제들에 양자 컴퓨터가 얼마나 큰 역할을 할 수 

있을지에 대한 기대감이 높아지고 있다 특히 양자 화학적 특성을 가진 분자와 . , 

재료 시스템의 전자구조 시뮬레이션은 양자 컴퓨터가 큰 잠재력을 발휘할 수 있

는 분야로 주목받고 있다.

양자화학에서는 분자 하나하나의 성질을 연구하는 반면 실험에서 다루는 물질, 

은 아보가드로 수 정도의 많은 수의 분자들로 구성되어 있다 통계열역학에서는 . 

개별 분자의 미시적 성질과 실제로 관찰되는 거시적 성질을 통계적인 방법을 이

용하여 연결한다 대부분의 화학반응은 용액 중에서 일어나며 용액 중의 화합물. , 

은 많은 수의 용매 분자와 접촉하고 있기 때문에 양자화학에서 다루는 분자와는 

그 성질이 다르고 용매분자의 성질과 영향은 통계적으로 취급해야 한다 따라서 . 

통계열역학은 화학반응의 정확한 이해를 위하여 매우 중요하다 최근에는 생체 시. 

스템 및 재료 시스템과 같은 복잡계의 통계역학적인 탐구가 활발하게 이루어지고 
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있다 복잡계는 분자 간 상호 작용 이 중요한 계. (intermolecular interaction) (system)

로 비선형성 비평형 무작위성 을 특징, (non-linearity), (non-equliibirum), (stochastic)

으로 한다 최근에는 발전된 컴퓨팅 기술을 바탕으로 인공지능 을 활용한 화학. (AI)

적 분석이 대두되고 있다 인공지능은 사전에 구축되어있는 학습 데이터를 기반으. 

로 다양한 화학 물질의 정보를 학습하여 학습되지 않은 새로운 물질 데이터에 대, 

한 정보를 예측하게 된다 인공지능 머신러닝 기법은 비약적으로 발전하며 많은 . /

연구 분야에 상상하지 못했던 영향을 주고 있다 화학 연구 역시 기존의 실험 이. , 

론적 계산에 더하여 인공지능 분야와의 융합을 통해 더욱 비약적인 발전을 이룰 

수 있을 것이다.

이론화학의 연구동향. Ⅱ

양자화학1. 

전자구조이론1) 

화학자는 분자와 재료 시스템의 구조적 정보를 바탕으로 그들의 전기적 자기적 /

특성을 예측한다 이 정보는 신약 신촉매 신소재의 개발을 가속화 하는 데 중요. , , 

한 역할을 한다 이러한 특성 예측 과정에서 양자 화학 분야의 전자구조 및 양자 . 

동력학 방법론은 핵심적인 이론적 도구로 활용된다 최근 전산 기술의 발전 특히 . , 

중앙 처리 장치 그래픽 처리 장치 그리고 양자 컴퓨터의 발전은 복(CPU), (GPU), 

잡한 분자와 재료에 대한 연구 가능성을 열고 있다 실제로 전자구조 및 양자 동. , 

력학 분야는 실제 시스템에 가까운 모델을 효과적으로 시뮬레이션 할 수 있는 방

법론 개발에 중점을 두고 발전하고 있다 이로 인해 양자화학 연구는 단순히 이론. 

적인 관점에 머무르지 않고 실질적인 문제 해결에 큰 기여를 하고 있다.

전자구조 방법은 시스템의 크기 전자 상관 해밀토니‘ ’, ‘ (electron correlation)’, ‘

안 온도 그리고 시간 이라는 다섯 가지 차원에 주목하여 실제 시스템에 근접’, ‘ ’, ‘ ’ , 

한 모델을 구축한다 이 중 첫  번째 차원인 시스템의 크기 는 생화학 단백질과 . ‘ ’
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열역학적 극한인 재료 시스템과 같이 굉장히 큰 시스템의 전자구조를 파악하려는 

연구 방향을 의미한다 대표적인 방법론들로는 선형비례 방법과 분할정복 방법이 . 

있다 선형비례 방법들 은 시스템의 지역적 특성을 활용하여 계. (DFTB, DLPNO) , 

산량이 시스템 크기에 선형적으로 비례하게 증가하도록 하는 방법이다.1 한편 분 , 

할정복 방법들 은 큰 시스템을 작은 부분으로 나누어 각 부(FMO, DMET, DMFT)

분의 지역적 문제를 해결하고 그 결과를 종합하여 전체 시스템의 특성을 추론하, 

는 방법이다.2

전자 상관 이라는 두 번째 차원은 평균장 이론으로 설명하기 어려운 강상효과‘ ’

가 중요한 분자 및 재료 시스템의 전자구조를 규명하기 (strong correlation effect)

위한 연구 방향이다 전이금속을 포함한 착물 및 클러스터 그리고 전이금속 산화. 

물 재료 등이 이러한 시스템에 해당한다 이를 위한 대표적인 방법론으로는 텐서 . 

네트워크 방법과 선택적 배치간 상호작용 방법이 있다 텐서 네트워크 방법들. 

은 표면적 법칙에 기반하여 강상효과의 지역성을 파(DMRG-MPS, DMRG-PEPS)

악하며 이를 통해 계산량이 지수함수적으로 증가하는 것을 방지한다, .3 한편 선택 , 

적 배치간 상호작용 방법들 은 중요한 전자배치를 선별적으로 (SHCI, CIPSI, ASCI)

고려함으로써 계산량의 지수적인 증가를 피한다.4

세 번째 차원은 해밀토니안 이며 이는 비상대론적 순이론 해밀토니안에 추가‘ ’ , 

적인 결합 항이 들어오는 경우를 뜻한다 대표적인 예시로는 중금속에 의한 전자 . 

스핀과 오비탈의 각운동량 결합 폴라리톤 반입자를 형성하는 전자와 전자기장의 , 

강한 결합 폴라론 반입자를 형성하는 전자와 핵의 강한 결합 등이 있다 섭동이론, . 

을 활용한 근사적인 접근법이 주로 사용된다 하지만 결합항이 강할 경우 새로운 . , 

해밀토니안에 대한 고유 상태를 직접 얻기도 한다 온도 라는 차원은 절대 영도. ‘ ’

가 아닌 유한한 온도에서의 전자 상태를 고려하는 연구 방향을 나타낸다 이 차원. 

은 특히 고온 초전도체와 같이 특정 온도를 기점으로 전자 상태의 상변이가 일어

나거나 전이금속 클러스터와 같이 바닥상태 근처의 에너지 밀도가 높은 화학 시, 

스템을 연구하는데 중요하다 유한 온도에서의 혼합 상태를 기술하기 위해 앤실라. 

를 활용한 방법론이 대표적이다(ancilla) .5 이 방법론에서는 분자 및 재료 시스템에  

앤실라라고 불리는 욕조 역할을 하는 가상의 공간을 추가하고 허시간 변화 알고, 

리즘을 이용해 열적 상태를 얻는다 이 열적 상태로 부터 열적 평형 밀도 연산자. 
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를 얻어 원하는 유한한 온도에서의 성질을 얻을 수 있다.

마지막 차원인 시간 은 전자구조의 동적 변화를 탐구하는 연구 방향으로 그 ‘ ’ , 

중요성이 매우 커서 양자 동력학이라는 독립적인 분야로 분류한다 양자 동력학 . 

분야에서는 아토 초 펨토 초 그리고 피코 나노 초와 같이 다양한 시간 척도에서 , , -

발생하는 전자구조의 변화를 연구하며 이를 위해 다양한 접근법을 사용한다 먼, . 

저 아토 초 동력학은 고정된 핵 주변에서 전자의 운동에 주목한다 분자나 재료가 , . 

빛을 흡수했을 때 응답을 연구하는 분광학이 대표적인 예이다 이와 같은 응답 성. 

질은 주파수 영역 또는 시간 영역에서 연구된다 주파수 영역에서의 연구는 시간. 

의존 섭동이론을 바탕으로 한 선형 또는 비선형 응답 이론이 가장 대표적이다.6 

높은 조화파 발생과 같이 높은 차수의 비선형 응답 상태가 중요한 경우 시간 영역

에서의 방법론 을 택한다(ML-MCTDH, Trotter-type) .

펨토 초 양자 동력학은 전자 운동과 핵 운동의 결합이 파동 묶음의 시간 변화에 

어떤 영향을 미치는지 탐구하는 분야이다 비단열 분자 동력학이라고도 부르며. , 

광화학 반응이 대표적인 예시이다 시간에 따라 변화하는 파동 묶음을 어떻게 효. 

율적으로 근사하는지가 방법론의 핵심적인 부분이다 시간의존 변분법 방법. 

과 준 고전 분자동력학 방법 을 바탕으로 다양한 방법론들(MCTDH) - (AIMS, FSSH)

이 제안 되고있다.7

피코 나노 초 동력학 분야는 주로 바닥 전자상태 포텐셜 에너지 표면에서 핵의 -

통계적인 움직임을 파악하는데 초점을 맞춘다 이는 화학 반응의 자유 에너지 표. 

면을 계산하는데 중요한 연구 방향이다 이 동력학에서 중요한 관건은 긴 시간 동. 

안 시뮬레이션을 효과적으로 수행하는 것이다 이를 위해 연구자들은 에너지와 . , 

에너지 기울기를 최대한 효율적으로 얻는 방법에 대해 깊이 탐구하고 있다 특히. , 

양자 전자구조 정보들을 활용하여 반응성 역장(ReaxFF)8 또는 기계학습 알고리즘 9

을 개발하는 연구가 활발히 진행 중이다.

빛을 흡수한 물질내부에서 일어나는 다양한 동역학에 대한 관심도 태양에너지의 

활용이라는 측면에서 증대되고 있다 시 시신경을 통한 시각현상 푸른 단백질. , 의 

형광 광합성 및 단백질의 광손상 등의 광생명화학(GFP), , DNA/RNA (Photobiology), 

단일항분해 현상 등을 통한 광전지 빛에너지 활용 (singlet fission) (photovoltaics), 

분자모터 등 빛에 의한 다양한 현상들이 연구되고 있다 많은 경우에 있어서 이러. 
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한 과정은 하나 이상의 전자상태 간 발광 및 비발광 전이들로 이루어져 비단열(state)

분자동역학이 필요하다 이러한 비단열동역학은 기본적으로 (Nonadiabatic) . Born- 

근사가 적용되지 못하는 난해성에 기인하여 다양한 방법들이 개발Oppenheimer 

되어 왔다 핵의 양자효과를 기술하는 . MCTDH(Multi-Configuration Time-Dependent 

혹은 고전적 전자상태간 을 활용하는 법 및 Hartree), hopping Surface Hopping Exact 

등이 존재한다Factorization .

아토초 영역에서 일어나는 현상들 예를 들어 강전자파 하에 놓여있는 물질의 

동역학 빛흡수동역학 및 전자자체의 동역학을 위해 실시간 동역학들, (Real-Time) 

이 개발되어 활용되고 있다 이는 기존 에너지계산 대신 오비탈이나 밀도들의 시, 

간에 따른 변화를 직접 계산하여 구하게 된다 앞으로 비단열 분자동역학을 고체. 

상 까지 확장하여 폴라론 엑시톤 등 다양한 가입자들 의 시간종속 , (quasi-particle)

동역학에 대한 순 이론적 연구들도 예상된다 특히 지금까지 물성 위주의 고체연. , 

구에서 시간종속 현상에 대한 확장은 고체 특성 규명에 있어 새로운 차원의 진보

가 예상된다.

밀도범함수이론2) 

물질의 전자 구조를 정확하게 예측하는 것은 현대 화학 및 재료 연구에서 매우 

중요하다 뉴턴의 운동 방정식을 통해 거시적인 물질의 동작을 구하는 것과 마찬. 

가지로 양자계에서는 슈레딩거의 운동 방정식을 통해 물질의 에너지 상태를 얻을 , 

수 있다 양자화학은 이러한 슈레딩거의 운동 방정식의 해를 구하여 물질의 에너. 

지 상태와 전자 구조를 분석하여 물성과 화학 반응을 이해하는 학문이다 슈레딩. 

거의 운동 방정식의 해를 구하기 위해서는 전자를 포함한 입자들 사이의 모든 상

호작용을 고려해야 한다 전자의 수가 증가할수록 슈레딩거의 운동 방정식의 자유. 

도가 기하급수적으로 늘어나므로 계산의 기술적인 어려움도 증가한다 양자 계산. 

화학 연구는 이러한 어려움을 극복하기 위해 다양한 계산 방법을 개발하는 것을 

목표로 하며 방법에 따라 필요한 자원의 수준 및 결과의 정확도 차이가 크다 이 , . 

중 밀도범함수법 은 상대적으로 적은 계산 시간(Density Functional Theory, DFT)

과 필요 컴퓨터 자원에도 불구하고 실험 관찰 결과와 상당히 일치하는 예측을 할 
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수 있다고 보고되어 현재 관련 분야의 연구에서 가장 많이 사용되는 계산법 중 , 

하나이다.

년에 밀도범함수 이론의 근간이 되는 중요한 정리가 증명되었다1964 .10 이 정리 

에 따르면 에너지 밀도범함수를 이용하여 전자밀도 정보만으로 물질의 기저상태 , 

에너지를 계산할 수 있다 이후 콘 샴 방법과 같이 유효포텐셜을 활용하여 전자밀. -

도를 쉽게 얻는 방법의 개발과 컴퓨터 자원의 발전으로 인해 밀도범함수 이론을 

실용적으로 활용할 수 있는 기반이 마련되었다 그러나 정확한 에너지 밀도범함수. 

의 형태는 아직 알려지지 않았기 때문에 현재 계산에서는 다양한 근사범함DFT 

수를 사용한다 특정 연구 분야에서는 특정 근사범함수가 성공적인 결과를 다수 . 

도출한 바 있으며 따라서 각 연구 분야마다 선호하는 방법이 다를 수 있다, DFT . 

예를 들어 유기 화학 분야에서는 와 같은 혼성범함수 계열을 선호하는 경, B3LYP

향이 있고 고체 재료 분야에서는 를 기반으로 하는 방법을 선호하는 경향이 , PBE

있다 이처럼 근사범함수 개발에 다방면의 노력을 기울임에도 불구하고 모든 계. , , 

에 사용 가능하며 정확한 결과를 제공하는 범용범함수는 아직 발견되지 않았다.

근사범함수의 개발 방법은 크게 제일원리와 경험적 접근법으로 구분된다 제일. 

원리 방법은 인위적인 가정을 최소화하고 양자화학의 근본 원리와 물리 화학적 , 

조건을 만족하면서 체계적으로 정확도를 높이는 접근법이다 최신의 예로는 . 2015

년에 개발된 범함수가 있으며 이는 범주에 속하며 기존에 개발SCAN , meta-GGA 

된 수준 및 수준 를 기반으로 확장되었다PBE(GGA ) TPSS(meta-GGA ) .11 은  SCAN

알려진 개의 정확한 교환 상관 에너지 범함수의 제약 조건을 모두 만족하도록 17 -

설계되었다 이 범함수는 비활성 기체 젤리움 결정 구조 예측 열역학 및 촉매 . , , , 

계산 등에서 매우 정확하거나 수준 이상의 정확한 결과를 제공하는 것으로 GGA 

알려져 있으며 현재 다양한 분야에서 그 성능이 평가되고 있다, .

반면에 경험적인 방법들은 이미 알려진 실험값이나 기준값과 유사한 결과를 , 

얻기 위해 다양한 가정을 적용하고 매개변수를 임의로 조정하는 방식이다.12,13 제 

일원리에 따라 체계적으로 개선하는 방법은 더 많은 제약 조건을 충족시킴으로써 

계산 방법이 복잡해지고 계산 비용이 증가하더라도 항상 더 정확한 결과를 보장

하지 않는다 이에 비해 혼성범함수 계열과 같은 경험적인 범함수들은 이러한 제. 

약을 만족시키지는 못하지만 자유롭게 개발할 수 있는 장점이 있어 선호된다 그. 
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러나 경험적인 방법들은 매개변수 결정에 사용된 특정 훈련 데이터셋에 최적화되

어 있으므로 적용하고자 하는 대상의 특성이 훈련 데이터셋과 다른 경우 정확도, 

와 신뢰성을 보장할 수 없으며 결과의 해석에 주의가 요구된다 나아가 훈련 데, . , 

이터셋과 확연히 다른 시스템에 대해 검증 없이 사용하는 것은 부적절하다.

초기에는 제일원리 방법을 통해 근사범함수를 개발하는 것이 선호되었지만 최, 

근에는 경험적 방법으로 개발된 범함수들이 주목받고 있다 그러나 경험적 방법들. 

은 특정 계에 최적화되어 있으며 때로는 과적합 현상을 보일 수 있으므로 사용자, 

는 연구 목적과 대상에 적합한 방법을 신중히 선택해야 한다.14 따라서 모든 물질 

의 특성을 대표할 수 있는 거대한 훈련 데이터셋을 설계하고 최적화하는 방향으

로 관심이 집중되고 있다 그러나 실제로는 모든 물질의 특성을 대표할 수 있는 . 

완벽한 훈련 데이터셋은 존재하지 않으며 실제로 존재한다 하더라도 정확한 범함, 

수 형태에 대한 이해 없이 거대한 훈련 데이터셋에 최적화하는 것은 불가능하다. 

인공지능은 범함수의 수학적 형태에 대한 사전 지식 없이도 기계학습을 통해 범

함수를 개발할 수 있으므로 다양한 전략으로 훈련 데이터셋과 기계학습 알고리즘, 

을 개발하는 방향으로 연구가 진행되고 있으며 그 결과에 대한 기대가 크다, .

최근에는 제일원리와 경험적 방법을 혼합한 형태로 개발하는 경향이 주를 이루

고 있다 물리적 화학적인 제약 조건을 만족하는 범함수 형태에 매개변수를 도입. , 

하여 최적화하는 방식을 사용함으로써 제일원리를 크게 벗어나지 않으면서 기준

값에 상당히 근접한 결과를 얻고자 하는 의도이다 여기서 중요한 것은 최적화 과. 

정에서 사용할 비용함수 선택에 대한 전략이다.15 기존의 근사범함수 개발 방법들 

은 가장 큰 문제점으로 체계적인 개발 전략이 부재하다는 점이 지적된다 예를 들. 

어 에서 로 그리고 로 단계적인 개선을 시도하였음에도 불, LDA GGA , meta-GGA

구하고 계산 결과가 더 나빠지는 경우가 종종 발생하여 범함수의 개선이 실질적, 

으로 입증되지 않았다 때로는 단계적인 개선 원칙이나 제약 조건을 무시한 경험. 

적 범함수의 성능이 더 우수할 수 있지만 이러한 경우에는 결과를 해석하고 추후 , 

개선에 활용할 수 있는 정보가 부족하다 계산에서는 범함수와 전자밀도가 . DFT 

사용되기 때문에 계산의 오차는 범함수의 부정확성으로 인한 범함수 오차와 , DFT 

전자밀도 오류로 인한 밀도기인 오차라는 두 가지 요인에 의해 발생한다 근사범. 

함수를 사용하는 한 밀도의 부정확성에 기인한 밀도기인 오차가 존재하므로 단, , 
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순히 전체 오차값을 기준으로 범함수의 정확도를 판단하는 것은 오해를 초래할 

수 있다 최근에는 밀도보정 효과에 관한 관심이 높아지고 있으며 제일원리와 경. , 

험적인 접근법을 종합하고 밀도기인 오차에 대한 정보를 추가하여 근사범함수의 

성능을 향상시키는 다양한 시도가 이루어지고 있으므로 정확한 밀도범함수 개발

을 위한 돌파구를 제시할 것으로 기대된다.

양자정보와 양자컴퓨팅  3) 

양자 시스템의 효율적인 시뮬레이션을 위해 양자 컴퓨터의 필요성이 제안된 지 

년이 흘러 지금 우리는 양자 컴퓨팅 시대의 시작을 목격하고 있다 양자 컴퓨터40 . 

들이 최신 슈퍼 컴퓨터 성능을 능가하는 양자우위 의 임계점인 큐비트‘ ’ 50 (qubits)

를 돌파하고 있으며 실제로 년에는 구글이 큐비트 시커모어 프, 2019 53 (Sycamore) 

로세서를 통해 양자우위에 도달했다는 보고가 있었다.16 양자 정보학 컴퓨팅 분야 /

가 이론적인 단계를 넘어 실제로 사용 가능한 단계로 넘어오면서 기존의 고전 디, 

지털 컴퓨터로 해결하기 어려웠던 문제들에 양자 컴퓨터가 얼마나 큰 역할을 할 

수 있을지에 대한 기대감이 높아지고 있다 특히 양자 화학적 특성을 가진 분자와 . , 

재료 시스템의 전자구조 시뮬레이션은 양자 컴퓨터가 큰 잠재력을 발휘할 수 있

는 분야로 주목받고 있다 그러나 이러한 양자 이점을 실현하기 위해서는 두 가지 . 

주요 도전 과제를 극복해야 한다 첫 번째는 양자 컴퓨터에서 발생하는 오류를 효. 

과적으로 줄이는 것이며 두 번째는 한 세기 동안 전자구조 시뮬레이션에 최적화, 

된 고전 알고리즘을 뛰어넘는 양자 알고리즘을 개발하는 것이다.

먼저 양자 컴퓨터는 왜 오류가 발생하는 걸까 양자 컴퓨터의 핵심 요소인 큐, ? 

비트는 정보를 유지하기 위해서 외부 환경과 완전히 격리되어야 하지만 정보 제, 

어와 결과 확인을 위해선 외부와 상호작용 해야한다 이러한 상충하는 요구로 인. 

해 양자 컴퓨터는 불가피하게 오류를 발생한다 이런 오류를 갖는 양자 컴퓨터를 . 

장치라 부른다noisy intermediate-scale quantum(NISQ) .17 시대의 양자 컴퓨 NISQ 

터는 통계적인 방법을 통해 오류를 보정할 수 있고 오류 완화 기법이 활발히 개, 

발되고 있다.18 한편 이상적으로 이 오류를 제거할 수 있는 양자 오류 보정 방법 , 

도 제안 되었다.19,20 이 방법은 매우 강하게 얽힌 상태에 큐비트 정보를 인코딩 하
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여 큐비트 정보에 오류가 발생하더라도 이 얽힌 상태의 정보를 통해 이를 보정한, 

다 이러한 오류가 없는 큐비트를 사용하는 양자 컴퓨터를 양자 컴퓨. fault-tolerant 

터라 부른다 그러나 큐비트 개를 보호하는 강한 얽힌 상태를 구현하기 위해서. , 1

는 수많은 추가적인 큐비트가 필요할 것으로 예상되어 이러한 양자 컴퓨터의 개, 

발은 가까운 미래에 이루어질 것으로 보기는 어렵다.

양자 화학 및 응집 물리학 분야에서는 전자구조 시뮬레이션에서 양자 이점을 

얻을 수 있는 양자 컴퓨팅 알고리즘을 개발하고자 노력하고 있다 와 . NISQ 

양자 컴퓨팅 알고리즘을 구분하여 연구가 진행 중이다 현재의 fault-tolerant . NISQ 

장치는 큐비트가 정보를 유지하는 시간이 제한적이며 두 큐비트간의 논리 연산 , 

시에 오류 발생 확률이 있다 이 장치를 사용하는 알고리즘은 약 개 이하의 회. 100

로 깊이 와 개 이하의 논리 연산 으로 구성돼(circuit depth) 1000 (quantum logic gate)

야한다.17 따라서 양자 컴퓨팅 전자구조 알고리즘은 회로 깊이와 양자 논리  , NISQ 

연산의 수를 최소화 하는 방향으로 개발되고 있다 대표적인 예로 전자구조의 바. , 

닥상태를 시뮬레이션 하기 위한 방법이 있variational quantum eigensolver(VQE) 

다.21 이 방법은 양자컴퓨터와 고전 컴퓨터를 함께 사용하여 양자 컴퓨터의 회로  , 

깊이와 연산 수를 최소화 한다 양자 컴퓨터는 바닥 상태 파동함수를 표현하며 관. 

련 정보를 제공하는데 사용되고 고전 컴퓨터는 에너지 최적화를 위한 계산을 하, 

는데 활용된다 년에는 구글의 실제 프로세서를 사용하여 알. 2020 Sycamore VQE 

고리즘을 기반으로 한 평균장 하트리 폭 시뮬레이션이 보고 되었다- .22 평균장 이론 

을 넘어선 파동함수를 양자 컴퓨터로 표현하기 위한 노력들도 진행되고 있다 대. 

표적으로 방법과 강상관계 전자구조를 표현하기unitary coupled cluster(UCC)  

위해 텐서 네트워크 기반 방법들 또는 이 있다 하지만 하드웨어의 (QMPS QTNS) . , 

제약 때문에 아직은 극단적으로 최적화된 고전 알고리즘을 뛰어넘지는 못한 상황

이다.

한편 현재 존재하진 않지만 이상적인 양자 컴퓨터를 사용했을때, fault-tolerant 

는 어떤 전자구조 문제에서 양자 이점을 얻을 수 있을지에 대한 연구도 활발히 

진행 중이다 미래의 양자 컴퓨팅 알고리즘을 최적화 함으로써 고전 알고리즘을 . 

뛰어넘을 수 있는지에 대해 탐구한다 이런 연구의 예시로는 전자구조 바닥상태 . 

에너지를 예측하는 양자 위상 추정‘ (quantum phase estimation, QPE)’,23 바닥상태  
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파동함수를 얻는 단열 상태 준비‘ (adiabatic state preparation, ASP)’,24 바닥상태 파 

동함수 또는 유한한 온도에서 앙상블 전자 상태를 얻는 양자 허시간 변화‘

(quantum imaginary time evolution, QITE)’,25 응답 성질 연구를 위한 양자 실시간  ‘

동력학(quantum real-time electron dynamics)’,26 비단열 분자 동력학 알고리즘 ‘ ’27 

등이 있다.

통계열역학2. 

복잡계 비평형 통계열역학1) /

복잡계는 분자 간 상호 작용 이 중요한 계 로(intermolecular interaction) (system) , 

비선형성 비평형 무작위성 을 특징으로 (non-linearity), (non-equliibirum), (stochastic)

하는 다체계 이다 비평형 통계 역학은 개별 분자에 대한 정보(many-body system) . 

위치 운동량 구조 물성 등 를 바탕으로 수많은 분자로 구성된 다체계 물성의 ( , , , )

시간에 따른 변화를 기술한다.28 따라서 비평형 통계역학은 생체 시스템 및 재료  , 

시스템과 같은 다체계를 연구하는 데 필수적이다.

복잡계는 본질적으로 비선형적 이다(non-linearity) .28-30 복잡계의 물성과 상전이 

를 결정하는 분자 간 상호 작용에는 반데르발스 힘 등이 있(van der Waals force) 

다 이 힘들은 분자 간 거리의 함수일 뿐만 아니라 매우 비선형적이다 또한 생체 . . , 

시스템 및 재료 시스템에 빛 외력 열 등 자극 을 가하면 자극에 대, , (perturbation) , 

한 복잡계의 반응 역시 비선형적인 경우가 많다(response) .31 예를 들어 수많은 고 , 

분자 가닥으로 이루어진 고분자 용융체 에 외력을 주어 변형을 하(polymer melts)

게 되면 고분자 용융체에 가해지는 응력 과 변형 의 관계는 매우 비, (stress) (strain)

선형적이다.29 고분자 용융체의 변형 정도에 응력이 비례하지 않고 비선형적인 점 

탄성 을 보인다(viscoelasticity) .

복잡계는 평형 상태에 쉽게 도달하지 못하고 종종 비평형 상태(non-equilibrium 

에 오랫동안 머문다state) .28 복잡계를 구성하고 있는 분자들은 단백질 고분자 콜 , , 

로이드와 같은 거대분자 인 경우가 많다 거대분자는 수많은 원자(macromolecules) . 

가 결합을 통해 연결되어 있기 때문에 원자들이 다 같이 확산하는 등 집단 운동, 
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을 하게 된다 거대분자가 아니더라도 액정 과 같(collective motion) . , (liquid crystal)

이 긴 분자들이 배향을 같이 하면서 집단 운동을 하는 경우도 있다.29 집단 운동을  

하는 거대분자는 주위의 용매 분자들보다 훨씬 느리게 움직이기 때문에 쉽게 평, 

형 상태에 도달하지 못한다 거대분자의 분자량이 커지는 것뿐만 아니라 낮은 온. , 

도와 높은 밀도에서는 집단 운동이 매우 느려져서 거대 분자 또는 복잡계는 평형, 

에 도달하지 못하고 비평형 상태에 계속 놓이게 된다.

복잡계의 거동은 무작위 해서 복잡계의 물성을 정하는 것이 어려워 (stochastic) , 

보인다.30 하지만 비평형 통계역학을 이용하면 복잡계의 물성을 손쉽게 구할 수  , 

있다 예를 들어 단백질을 수용액에 놓고 위치를 관찰하면 단백질의 위치가 무작. , , 

위로 변한다 이는 단백질을 둘러싼 물 분자들에 대한 정보를 관찰하지 못하고 . , 

잃어버렸기 때문에 물 분자가 단백질에 가하는 힘이 무작위(missing information), 

하게 느껴지기 때문이다 이러한 잃어버린 정보는 비평형 통계역학의 초석이라고 . 

할 수 있는 변동분산원리 에 따라 가늠해 볼 수 있(fluctuation-dissipation theorem)

다.28,30 변동분산원리에 따르면 단백질의 확산계수는 물 분자들에 의한 마찰계수 

와 온도의 비율이고 무작위 운동을 하는 단백질의 확산계수를 결정할 수 있다, .

비평형 통계역학은 비선형성 비평형 무작위성을 보이는 다체계를 이해하는 이, , 

론적인 도구이다 현대 과학과 공학이 관심이 있는 계는 모두 다체계이기 때문에 . 

비평형 통계역학은 물질세계를 이해하는 근간이며 생체 시스템과 재료 시스템을 , 

이해하는 데 모두 활용된다 생체 시스템을 구성하는 단백질 와 같은 생체 . , DNA

분자를 이해하기 위해서도 생체막 세포핵 등 세포 소기관을 이해하기 위해서도 , , 

분자 간 상호 작용에 의한 비선형성 비평형 무작위성을 고려해야 한다, , .31 예를  

들면 암세포의 암전이 는 암세포의 이동도 와 밀접한 관계가 , (metastasis) (migration)

있다 암세포의 이동도는 세포의 주기와도 밀접한 관련이 있으며 암세포의 주위 . 

환경에도 영향을 많이 받는다 즉 암세포와 주위 세포 사이의 비선형적 상호 작용. , 

에 의해 이동도가 결정되며 암세포의 위치를 시간에 따라 측정하면 무작위해 보, 

인다 또한 암세포는 자체적으로 화학 에너지를 소비하며 이동하기 때문에 암세. , 

포는 비평형 상태에 지속적으로 놓여있다 이러한 암세포의 이동도는 . persistent 

등의 비평형 통계 역학 모델로 정확하게 기술하고 예측할 수 random walk(PRW)

있다 이를 통해서 암세포의 주기와 주위 환경 등의 조건에 따른 암세포의 이동도. 
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를 체계적으로 비교하고 해석할 수 있는 이론적 모델을 정립할 수 있다.32

반도체 배터리 등에 쓰이는 소재는 모두 응집상으로 비선형적 분자 간 상호작, 

용이 중요하며 외부 자극에 비선형적 반응을 보이는 경우가 많다 게다가 고분자 , . , 

등은 유리 전이 온도 아래에서는 비평형 상태에 놓여 있기 때문에 이러한 소재를 , 

이해하고 설계하는 데에 비평형 통계 역학이 필수적이다.29 예를 들어 고분자 고 , 

체 전해질 은 가공성이 뛰어나고 액체 전해질에 비해서 (solid polymer electrolyte)

안정성이 높아 차세대 고체 전해질로 연구가 많이 되고 있는 소재이다 고분자 고. 

체 전해질의 문제는 리튬 이온의 확산이 느려 이온 전도도가 높지 않다는 점이다. 

따라서 리튬 이온의 확산 메커니즘을 규명한다면 높은 이온 전도도를 지닌 고분, , 

자 고체 전해질을 설계할 수 있을 것이다 고분자 고체 전해질 내 리튬 이온의 확. 

산은 고분자의 다양한 거동에 영향을 받는데 고분자 사슬을 따라서 이동하는 움, 

직임 고분자 사슬의 구조 변화(intramolecular hopping), (conformational relaxation)

에 따른 영향 한 고분자에서 다른 고분자로 리튬 이온이 이동하는 현상, (intermolecular 

등 매우 복잡한 거동을 보인다 리튬 이온의 속도 자체 상관 함수hopping) . (velocity 

와 변동분산원리 등 비평형 통계 역학의 원리 등을 활용하autocorrelation function)

면 이러한 복잡한 리튬 이온의 확산 메커니즘을 규명할 수 있다.33

생체시스템 통계열역학  2) 

이번 세기 단일분자 형광 이미징 실험기술의 비약적 발전으로 단일 효소의 반

응시간 확률분포나 세포 내 생성되고 소멸되는 단백질 분자 개수를 실시간으로 

측정하는 것이 가능케 되었다 이 초고해상도 실험법들은 이들 작은 크기의 화학. 

반응계는 거시적 화학반응계 와는 달리 화학반응을 (macroscopic reaction system)

통해 생성 및 소멸되는 분자의 농도나 반응 시간이 평균 주변으로 크게 요동치며 

그 평균과 분산이 모두 시간에 변화하는 복잡한 확률 과정 임을 (stochastic process)

보여 주었다.34 특히 세포 내 와 단백질을 생성하는 유전자 발현 과정도 복 mRNA

잡한 확률 과정이고 이는 같은 유전자를 가지는 세포들도 다른 기능과 운명을 가

지는 유전자 표현형의 다양성 의 원인이 되는 것이 알려지게 (phenotype variation)

되었다 이와 더불어 세포 주변의 환경 변화에 대응하여 일어나는 세포 유전자 . 
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발현 양상의 변화 역시 복잡한 확률 동력학 과정 임이 밝혀졌다 생체 시스템 유. 

전자 발현과 신호전달 과정의 확률적 동력학 실험결과들은 반트호프의 고전화학

반응 동력학이나 볼프강 파울리의 마스터 방정식 접근법으로는 설명이 어렵다 이. 

는 세포 내 화학반응들의 속도계수가 이들 이론에서 가정하는 것처럼 상수가 아

니라 세포 마다 다른 값을 가지고 시간에 따라서도 세포 상태의 변화에 따라 변화

하는 동적 확률변수 이기 때문이다 최근 세포 내 유전자 발현 동력학 실험결과를 . 

정량적으로 설명할 수 있는 새로운 통계역학적 반응속도 이론이 제시되었다.35,36 

이 이론은 세포 내 유전자 발현 과정을 구성하는 각종 다단계 혹은 다채널 효소 

반응 동력학을 반응시간 분포함수 를 도입하여 모델 함(reaction time distribution)

으로써 유전자 발현 실험 결과를 효과적으로 정량적으로 설명할 수 있음을 보여

주고 있다 세포 내 유전자 발현으로 생성되는 와 단백질들의 개수 평균과 . mRNA

분산이 정확하게 만족하는 수학공식인 화학요동법칙(Chemical Fluctuation Theorem)

도 얻어졌는데 이를 사용하여 유전자 발현량 요동 실험 결과로부터 유전자 발현 

조절 기작에 대한 정량적 정보를 얻어 낼 수 있다 세포 내 화학반응네트워크의 . 

동력학을 정량적으로 설명할 수 있는 새로운 화학반응 속도이론의 등장은 차세대 

멀티오믹스 데이터 인공지능 기술과 결합될 경우 앞으로 생명의 신비를 물리와 , 

화학에서 발견한 근본 원리들로 이해하고 예측하는데 크게 기여할 수 있을 것으

로 전망된다.

복잡 매질 내 분자나 이온 혹은 콜로이드의 열 운동은 아인슈타인의 고전 브라

운 운동 이론으로 잘 설명되지 않는다 전기장이 걸려있는 반도체 내 정공 혹은 . 

전자의 수송 동력학은 그 대표적인 예인데 이 동력학은 연속시간 무작위 운동자, 

모델로 설명할 수 있음이 알려져 있다 복잡 유(continuous time random walker) . 

체나 고체상 분자 및 이온들 역시 고전 브라운 운동으로 설명할 수 없는 수송 동

력학을 공통적으로 보여 주는데 이는 연속시간 운동자 모델로도 설명할 수 없다. 

예를 들면 나노입자들의 열운동 내 물 분자들 이온 액체 내 , supercooled water , 

이온들 고분자 혼합물 내 한 고분자 및 모노머들 전고체 배터리 내 이온들은 모, , 

두 고전 브라운 운동으로 설명할 수 없는 수송동력학을 가지되 이동거리 제곱 평

균과 이동거리 분포가 표준가우스 분표에서 벋어나는 정도의 시간에 따른 변화 

양상이 공통적인 특정을 가지는 것으로 관찰되고 있다 교수가 보고한 . Granick 
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도 그 한 예로 다양한 복잡계 수송동력학이 긴 Fickian yet non-Gaussian diffusion 

시간 영역에서 관찰되는 공통적 성질이다.37 근년 다양한 복잡계 내 분자 및 이온 

의 열운동을 모든 시간 영역에서 정확하게 기술할 수 있는 수송 방정식이 보고 

되었다.38 그리고 최근에는 화학반응을 일으키는 입자들이 이 수송방정식을 따르 

는 모델을 사용하여 고전 화학반응속도론이나 스몰루코프스키의 확산지배반응 속

도론으로 설명할 수 없는 나노 입자들의 와 고체 배transient coagulation dynamic

터리 내 이온 수송 동력학이 설명되었다.39 이 접근법이 적절히 확장될 경우 세포  

막 단백질 수송과 관련된 시그널링 전극 표면 근처 이온들의 수송 및 전자 전달 , 

동력학 실험 결과를 이해하는 데 기여할 수 있을 것으로 기대된다.

인공지능 의 화학에의 적용  3) (AI)

목표로 하는 물리 화학적 특성을 가지는 물질을 개발하는 것은 화학 및 재료 연/

구의 궁극적인 목표 중 하나이다 현대에 오기까지 실험을 기반으로 한 물질 개발. , 

밀도범함수법 을 이용한 전자구조계산 등의 방법은 물질의 특성을 정밀하게 (DFT)

분석하며 수많은 물질의 개발에 사용되었다 최근에는 그에 더하여 발전된 컴퓨, . 

팅 기술을 바탕으로 인공지능 을 활용한 화학적 분석이 대두되고 있다(AI) .40 인공 

지능은 사전에 구축되어있는 학습 데이터를 기반으로 다양한 화학 물질의 정보를 

학습하여 학습되지 않은 새로운 물질 데이터에 대한 정보를 예측하게 된다 인공, . 

지능을 활용함으로써 화학 분자의 특성이나 합성 경로와 같은 물질 개발에 있어 

필수적인 요소들을 얻어내는 과정은 기존의 방법들에 대비하여 매우 적은 비용과 

컴퓨팅 자원만을 소모하게 되었다.

앞서 언급되었던 분자의 물성을 예측하는 과정은 인공지능이 화학 분자 분석에 

적용된 대표적인 예시이다 물성 예측 인공지능을 구축하기 위해 가장 먼저 실험. , 

적인 방법이나 전자구조계산을 통해 얻은 물질의 특성을 타겟으로 하여 화학 분

자를 그래프나 자연어와 같은 데이터베이스 구축이 필요하다 이렇게 저장된 화학 . 

분자 데이터를 바탕으로 다양한 물리 화학적 특성을 예측하는 것은 넓은 범위의 /

화학 공간을 고속으로 스크리닝하는 아주 효과적인 방법으로 보고되었다 이러한 . 

물성 예측 모델을 이용한 연구에는 물질 역설계가 대표적인데 원하는 타겟 물성, 



42    신석민

을 가지는 화합물을 설계하여 생성하는 연구이다 강화학습을 이용하여 원하는 타. 

겟 물성을 가지는 방향으로의 인공신경망 변화를 유도하거나 시작이 되는 화합물

에 돌연변이를 선택적으로 일으켜 원하는 타겟 물성을 갖도록 만드는 방법 등이 

있다.41-43

화학 반응을 분석하여 화학 물질 합성 결과나 역합성 경로를 예측하는데 있어

서도 머신러닝 방법이 매우 유망한 결과를 주고 있다, (ML) .44,45 다양한 매커니즘 

의 화학 반응을 학습 데이터로 이용하여 반응의 반응물을 통해 생성물을 예측하, 

거나 원하는 생성물을 얻기 위해 어떤 반응물이 필요할지 예측하는 연구이다 해. 

당 연구를 활용하여 실험적으로 물질을 합성하기 위한 가장 최적의 합성 경로를 

디자인하여 필요한 반응물을 얻고 예상되는 부산물을 사전에 인지하고 분류할 수 , 

있다 최근 결과에 의하면 데이터 기반의 예측모델이 정성적인 관점에서 반응물. , , 

로부터 생성물을 예측하는 벤치마크 결과에서 합성전문가에 뒤지지 않는 우수한 

결과를 보임이 보고되었다.46

또 다른 인공지능의 화학분야에서의 유망한 적용 분야에는 머신러닝 포텐(ML) 

셜이 있다 머신러닝 포텐셜은 앞서 소개된 다른 분야와 조금은 다르게 전자구조. 

계산이나 분자동역학 와 깊은 관련이 있다 기존 전자구조계산이나 분자동역(MD) . 

학에 사용되는 의 경우 계산적으로 슈뢰딩거 방정식을 풀어 얻atomic force field

어진 값을 사용하거나 클래식한 방법으로는 포텐셜 등을 이용하는 Lennard Jones 

방법이 있다 해당 방법들은 많은 시간이 소요되어 여러 단계의 계산을 필요로 하. 

는 구조최적화 작업의 경우 아주 많은 컴퓨팅 자원을 필요로 하거나 고전적인 포, 

텐샬의 경우 함수에 들어가는 파라미터를 결정해야하는 복잡한 과정을 필요로 한

다 때문에 시스템의 에너지나 최적화된 구조를 얻어냄에 있어 필요한 . force/stress 

등을 머신러닝을 이용하여 얻어내는 연구인 머신러닝 포텐셜이 최근 활발히 연구

되고 있다.47 양자역학에 기반한 방법이 원자 개수의 세제곱의 형태로 연산량에  

증가하는 것에 비해 머신러닝 포텐셜은 원자 개수에 비례하여 선형적으로 연산량

이 증가한다는 점과 크기가 큰 시스템에서도 상대적으로 빠른 연산속도로 여러 , 

스텝의 연산에 효율적인 모습을 보인다.
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이론화학의 쟁점과 전망. Ⅲ

양자화학 분야는 지난 세기 동안 지속적인 발전을 이루어 왔다 복잡한 분자와 . 

재료의 전자구조를 연구하기 위한 다섯 가지 핵심 차원에서의 방법론이 성공적으

로 구축되었다 그동안의 연구 노력은 개별 차원에 대한 효율적인 연구 방법론을 . 

중심으로 진행 되어 왔다 그러나 많은 경우 중요한 화학 문제를 풀기 위해서는. , 

대개 두 개 이상의 차원이 동시에 고려되어야 한다 따라서 각 차원에 대한 깊은 . , 

이해를 바탕으로 다차원적 영향을 효율적으로 다룰 수 있는 통합적인 방법론의 , 

개발이 중요해질 것으로 예상한다 이렇게 다차원적 영향을 고려한 방법론 개발은 . 

컴퓨터 시뮬레이션을 통해 화학 현상의 기본 원리를 전자 수준에서 깊이있게 파

악하는데 결정적인 역할을 할 것이다.

오늘날 화학 연구는 실험 이론 및 전산의 융합 연구를 통해 이전보다 더욱 비, 

약적인 발전을 이루고 있다 성공적인 융합 연구는 정확한 이론과 범용적인 전산 . 

방법의 발전이 동시에 이루어질 때 가능하다 계산화학에서 이론 개발의 중요성은 . 

단순히 방법 자체를 개발하는 것을 넘어서 실질적인 전산 프로그램을 성공적으로 , 

구현하고 실험 과정에 적용하여 결과를 예측하고 해석할 수 있을 때 그 파급력이 

폭발적으로 증가한다 따라서 정확한 밀도범함수가 개발됨으로써 실험적 고찰에 . , 

대한 예측과 해석을 가능케 하며 실험 과정을 이해하고 모델을 설계하는 데 도움, 

을 주는 성공적인 융합 연구에 결정적인 열쇠 역할을 할 것으로 전망한다.

양자 정보학 컴퓨팅 분야는 급속도로 발전하고 있는 분야로 현재 우리는 초기 / , 

시대에 진입하고 있다 시대의 시작은 큰 기대와 함께 많은 도전 과제NISQ . NISQ 

들을 안고 있다 양자 컴퓨터의 잠재력을 탐구하기 위해서는 장치의 하드웨. NISQ 

어적 결함을 개선하는 연구와 동시에 또는 양자 컴퓨터를 활, NISQ fault-tolerant 

용해 어떤 문제를 해결하는데 양자 이점을 얻을 수 있는지에 대한 깊이 있는 알고

리즘 연구가 병행되어야 한다 이 글에서 소개한 양자 화학 및 응집 물리학 분야 . 

연구 이외에도 양자내성 암호학 양자 네트워크 양자 센서 양자 기계 학습 등의 , , , 

다양한 분야에서도 양자 이점에 대한 연구가 활발히 진행중이다 현재의 과학자들. 

이 쌓은 양자 기술에 대한 지식과 경험을 바탕으로 미래에는 양자 컴퓨터가 화학, 

과 물리학에서 신약 신촉매 및 신재료 탐구 그리고 그 이상의 분야에서 혁신적인 , , 
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변화를 불러올 것이다 이전에는 해결이 불가능하다고 생각되었던 문제들을 극복. 

하고 새로운 과학적 통찰을 얻는 데 양자 컴퓨팅이 중추적인 역할을 하게 될 것, 

으로 예상한다.

현재 인공지능 머신러닝 기법은 비약적으로 발전하며 많은 연구 분야에 상상하/

지 못했던 영향을 주고 있다 화학 연구 역시 기존의 실험 이론적 계산에 더하여 . , 

인공지능 분야와의 융합을 통해 더욱 비약적인 발전을 이룰 수 있을 것이다 본문. 

의 내용과 같은 연구들이 지속됨으로써 인공지능을 이용한 화학적 개발의 중요성, 

이 단순히 실험 과정의 시행착오를 줄이는 것이 아니라 인간이 생각하기 어려운 , 

방법론이나 결과를 예측 설계하여 그 자체로의 의미 그리고 실험 과정을 이해하고 /

더 나아가 설계하고 발전시키는 등의 강한 연계를 가질 것이라 전망한다.
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이영민 *1)

계산화학의 개요. Ⅰ

계산화학은 일상생활은 물론 특이성을 가지는 화학 세계에서 등장하는 다양한 

화학종의 특성을 연구하거나 이들이 일으키는 변화의 과정은 물론 그 근본 원리, 

를 파악하기 위하여 이론과 전산 모사 방법을 결합하는 매혹적인 연구 분야이다. 

계산화학의 도구들은 현대 화학 연구에서 없어서는 안 될 혁신적인 요소가 되었

으며 화학자들이 원자 또는 분자 수준에서 분자의 정적 또는 동적인 특성을 탐구, 

하고 이해하는 방식을 혁신적으로 변화시킨 것이 사실이다 이러한 계산 기술은 . 

실험 수단만으로 달성하기 어렵거나 불가능한 예측을 가능하게 하며 이를 통하여 , 

새로운 통찰을 제공하여 왔다 최근 지속되고 있는 중앙 연산 처리장치 의 . (CPU)

고속화 및 병렬화는 물론 그래픽 연산 처리장치 등과 같은 보조 장치들의 (GPU) 

발전과 맞물려 계산화학은 엄청난 발달을 보이고 있으며 이에 이 글의 집필 시점, 

에서의 개괄적인 설명이 짧은 시간 이후에는 더 이상 정확한 설명이 되지 못할 

수도 있다는 위험을 안고 이 장에서는 계산화학에 대한 전반적인 동향을 설명하, 

고 향후 기대할 수 있는 발전과 추구해야 할 개발 방향에 대한 설명을 시도하도록 

할 것이다. 

계산화학 도구들 중 가장 큰 기여를 보인 기본 영역들 중 하나는 전자 구조 이

론 기반의 계산 기법들이다 파동함수이론 및 범밀도함수론 과 같은 방법을 . (DFT)

통해 연구자들은 오비탈의 공간 배치와 같은 전자구조는 물론 분자 에너지나 화, 

학 결합의 성향 등에 대해 자세히 조사할 수 있게 되었다 이를 통하여 분자 특성. 

에 대해 정확하고 신뢰할 수 있는 정보를 얻을 수 있게 됨으로써 다양한 응용 분, 

한국과학기술원 교수* 
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야를 위한 새로운 화합물이나 촉매계 등에 대한 설계가 가능해지고 있다 분자 동. 

역학 시뮬레이션은 계산화학의 또 다른 기본 영역을 이루고 있으며 이를 통(MD) , 

하여 연구자들은 시간에 따른 분자와 물질의 거동을 보다 자세히 이해할 수 있게 

되었다 이러한 시뮬레이션을 통하여 분자의 운동 형태 변화는 물론 분자 간의 . , , 

상호 작용에 대한 자세한 분석을 이끌어 낼 수 있으며 이는 궁극적으로 화학 현, 

상 뿐 아니라 생물학적 과정들이나 인공 재료의 특성 등에 대한 보다 깊은 이해를 

도출 할 수 있다 전자 구조 이론이나 분자동력학이 원자 또는 그 이하 입자들에 . 

대한 정보에 기반한 세밀하고 복잡한 계산을 추구한다 하면 이보다 덜 세밀하지, 

만 보다 빠른 속도로 계산을 진행할 수 있는 방법들도 사용되고 있으며 적절한 , 

모델링 과정을 통한 분자 도킹의 계산이나 정량적 구조 활동 관계 분석과 (QSAR) 

같은 기술을 활용한 잠재적 약물 후보의 성능 추정과 같은 방법들이 그 예라 할 

수 있다 이러한 빠른 방법들은 다수의 분자 후보들 중에서 성공 가능성이 높은 . 

유망 후보를 식별하는 과정을 가속화하는 것이 목적이며 이러한 연구 기법은 흔, 

히 가상 스크리닝 방법으로 일컬어진다 최근에는 다양한 기계학습 기법들도 이러. 

한 목적들을 달성하기 위하여 다양하게 적용되고 있다.

위와 같이 크게 분류한 영역들에 속하는 다양한 계산 방법들은 기초 화학 연구

는 물론 재료 과학 연구나 이외의 공학 연구에서 광범위하게 사용되고 있다 우선 , . 

계산화학은 화학 촉매 작용이나 반응 메커니즘을 이해하는 데에 기여하여 해당 , 

반응에서 화학적 변환을 촉진되는 이유를 설명하고 더 나아가 보다 효율적인 촉

매 시스템의 개발을 돕는 방향으로 활용되고 있다 또한 실험분광학에서 연구하. , 

는 들뜬 상태 구조나 분자 진동 등의 특성에 대한 복잡한 세부 정보를 밝히는 것

에 계산화학은 매우 유용한 도구이며 이를 통하여 다양한 실험 분광학의 결과에 , 

대한 해석을 돕고 있다 아울러 재료연구자들이 분석하려는 재료의 다양한 특성. , 

과 거동을 연구하는 경우에도 해당 응용 분야에 맞는 기법을 적용하여 추측하거

나 또는 이해하기 어려운 현상을 설명하는 것도 계산화학의 가장 대표적인 적용 , 

방향이라 할 것이다 이와 유사하게 생체분자 내에서 일어나는 효소 촉매 작용 . , 

및 기질 결합도 계산화학 도구를 통해 조사되며 이를 통하여 효소억제제로 작용, 

하는 약물 등의 설계에도 직접 활용되기도 한다 아울러 환경 화학에서도 대기 . , 

중의 오염 물질을 포함한 다양한 화학종의 성격과 상호 작용 그리고 그들 사이의 , 
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반응에 따른 변화 등과 같은 환경 상호 작용을 이해하는 데에도 계산화학은 중요

한 역할을 수행하고 있다 이에 따라 계산화학의 발전은 향후 계속될 기술의 발전. 

에 따라 미래의 화학 세계에 더 많은 발견과 혁신적인 발전을 열어 줄 수 있을 

것이다.

최근 계산화학의 발달에 기여한 요인들은 다음과 같이 나열해 볼 수 있을 것이

다 첫째 최근 놀랍게 향상된 계산 자원의 성능 향상을 들 수 있다 특히 초고속 . , . , 

통신 기술과 함께 발전한 고성능 클러스터와 이와 연관된 클라우드 컴퓨팅 기술 

등 강력하고 효율적인 컴퓨터의 개발에 따라 계산화학을 통하여 이전보다 훨씬 , 

더 복잡하고 큰 규모의 문제를 해결할 수 있게 되었다 물론 이에는 단지 계산 . , 

자원들의 기술적인 발전만이 기여한 것은 아니며 이러한 새로운 기술을 적절히 , 

활용할 수 있는 새로운 알고리즘의 발전과 이를 뒷받침할 수 있는 새로운 이론화

학 수단의 개발이 그 근간이 되어 왔다 즉 이론 연구자들이 계산화학에 사용되는 . , 

알고리즘을 지속적으로 개발하고 개선하여 보다 큰 시스템에 대하여 더욱 빠르고 , 

한층 더 믿을 만한 계산을 수행할 수 있도록 하여 왔으며 이에 따라 계산화학 연, 

구자들은 물론 실험 화학 연구자들도 및 몬테카를로 시뮬레이션DFT, MD (MC) 

과 같은 방법을 쉽게 사용할 수 있게 되었다 아울러 최근에는 다양하게 축적된 . , 

데이터에 기반한 기계 학습을 계산화학에 통합하여 사용함으로써 새로운 가능성

을 열 수 있게 되었다 아울러 실험 연구자들의 계산 연구에 대한 수요도 폭발적. , 

으로 증가하였으며 이에 따라 다양한 학제 간 협업 구도가 생성되고 이러한 협업, 

에 따른 수요 증가가 계산화학 기술의 발전에 기여한 것도 사실이다 이러한 협업. 

은 단지 화학 연구에 한정되지 않으며 계산화학은 생물학 재료 과학 및 약물 발, , 

견을 위한 약리학과 같은 다른 분야와도 점점 더 협력하고 있다 최근에는 양자 . 

컴퓨팅을 활용하는 연구 분야도 활성화되고 있으며 이는 양자 컴퓨팅의 출현이 , 

계산 화학이 접근 가능한 영역을 극대화할 수 있는 잠재력을 가지고 있기 때문이

다 한편 최근 컴퓨터 소프트웨어 개발 영역에서 활성화되고 있는 오픈 소스 또는 . , 

이와 유사한 소프트웨어 공유 그리고 관련된 데이터 공유 철학의 전파는 과학 커, 

뮤니티 전반에서 협업과 지식 공유를 촉진하여 더 빠른 발전으로 이어지고 있으

며 이러한 측면은 계산화학에서 일어나고 있는 현상이다 한편 계산화학 도구의 , . , 

개발자 자신들도 보다 높은 접근성을 가지는 소프트웨어나 사용자 친화적인 인터
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페이스를 개발하는 것에 많은 신경을 쓰고 있으며 이를 통하여 서로 다른 배경을 , 

가진 많은 연구자들이 계산화학에 보다 더 쉽게 접근할 수 있게 되었다 이에 현. 

대 화학 연구와 발견에서 계산화학은 강력하고 필수적인 도구가 되었으며 이러한 , 

필요성이 계산화학을 발전시키게 한 원동력이 되었다고 할 수 있다.

계산화학의 연구동향. Ⅱ

분자 성질 규명을 위한 응용1. 

계산화학은 분자와 물질의 거동을 연구하기 위해 이론적 모델과 전산 알고리즘

을 적용하여 분자 특성을 이해하는 데에 사용되는 강력한 도구이며 실험 기술을 , 

보완하고 분자 구조 반응성 및 속성에 대한 귀중한 통찰력을 제공한다 다음은 , . 

계산화학이 분자 특성을 이해하는 기초연구를 수행하는 데에 사용되는 몇 가지 

방법이다.

분자 구조의 예측1) 

분자 구조 예측은 계산화학의 기본적인 측면이며 계산화학 방법을 사용하여 분

자의 에너지가 가장 낮은 차원 구조를 결정하는 과정이다 예측된 구조는 특정 3 . 

분자의 가장 낮은 위치 에너지에 해당하는 원자의 배열이며 이 프로세스의 작동 , 

방식의 기본에 대한 자세한 설명은 다음과 같다.

분자 구조 예측의 핵심에는 포텐셜 에너지 표면이 있다 는 분자 내 원자의 . PES

위치와 해당 분자의 위치 에너지 사이의 관계를 수학적으로 표현한 것이다.1 위치  

에너지에는 전자 상호 작용 결합 스트레칭 각도 굽힘 및 비틀림 각도의 기여가 , , 

포함된다 분자 구조를 예측하는 한 가지 접근 방식은 분자 역학이며 고전 물리학 . , 

원리를 기반으로 를 근사화하는 단순화된 역장 을 사용한다PES (force field) .2 분자  

역학은 전자 상호 작용과 양자 역학 효과를 겉보기에 드러나도록 사용하지 않고, 

이러한 영향이 내재적으로 포함된 근사라고 할 수 있으며 큰 분자 시스템에 대해 , 
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효율적인 계산을 가능하게 한다 이에 비하여 보다 정확한 예측을 위해 양자역학 . , 

기반의 전자구조 이론을 사용할 수도 있다 이러한 방법은 분자 시스템에 대한 슈. 

뢰딩거 방정식을 활용하여 전자 분포 및 분자 상호 작용을 보다 정밀하게 반영한 

정보를 얻을 수 있다 어떠한 방법이든 일단 정보를 얻고 나면 가장 PES . , PES , 

안정적인 분자 구조를 찾기 위해 최적화 프로세스를 적용하게 된다.3 즉 에서  , PES

가장 낮은 지점에 해당하는 원자 배열을 검색하여 최소 에너지 구성에 도달할 때

까지 원자의 위치를 반복적으로 조정하는 작업을 수행하게 된다 물론 의 오. , PES

류를 보정하기 위하여 최적화 과정 중에 실험 데이터 또는 결합 길이나 각도의 

제약 등과 같이 알려진 화학 원리의 제약 조건을 고려할 수 있다 또한 일부 분자. , 

는 회전 가능한 결합의 존재로 인해 여러 개의 안정적인 형태를 갖기도 한다 이. 

러한 경우에는 분자의 다른 배열을 탐색하기 위해 구조 검색의 수행이 필요할 수 

있다 이 검색은 여러 국소 안정 구조들 중 가장 안정적인 구조를 찾고 상대적 에. 

너지를 평가하는 것을 목표로 한다 결국 구조 예측은 사용한 의 수준에 따라 . , PES

신뢰도가 결정되며 양자역학 접근의 경우 특히 전자구조이론 수준의 선택 예, ( : 

등DFT, HF, MP2, CCSD 4 에 의존하게 된다 예측 구조의 정확도는 또한 기저함) . 

수의 질에도 의존하며 당연하지만 더 높은 수준의 방법은 필요한 계산 자원과 비, 

용을 늘리는 대신 더 정확한 결과를 제공한다 기체상에서의 구조 예측은 분자 자. 

체의 만을 요구하지만 용액상에서는 용매 효과에 의해 훨씬 복잡해진다 이PES , . 

러한 경우에는 분자 구조 예측에 용매 효과를 적절히 반영하는 것이 중요하며 암, 

시적 용매 모델 또는 명시적 용매화(implicit solvent model) (explicit solvent model)

을 적용하여 분자의 안정성에 대한 주변 매질의 영향을 모방할 수 있다.2

이렇게 예측된 구조를 검증하기 위하여 선 결정학 분광법 또는 다른 X , NMR 

여러 분광 기술로부터 얻어지는 실험 데이터와 비교할 수 있다 당연히 많은 시스. , 

템들에 대하여 예측된 구조가 실험 데이터와 잘 일치하면 사용된 계산 방법의 정

확성에 대한 신뢰도가 높아진다 이러한 분자 구조 예측은 기초과학 연구 뿐 아니. 

라 약물 발견이나 재료 과학 및 촉매 작용을 포함한 다양한 분야에서 필수적으로 , 

활용되고 있다 구조는 분자의 거동과 특성에 대한 귀중한 통찰력을 제공하여 연. 

구자들이 특정 응용 분야를 위한 새로운 분자나 재료를 설계하고 최적화할 수 있

도록 해준다.
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분광학 데이터의 이해2) 

계산화학은 분자 및 물질의 분광 특성을 이해하고 분석하는 데에 광범위하게 

사용된다.5 분광법은 전자기 복사와 물질의 상호 작용에 대한 정보를 제공하는 강 

력한 실험 기술로 과학자들이 분자의 에너지 수준 전자 전이 및 진동 모드 등을 , , 

조사할 수 있도록 한다 계산화학 방법은 다양한 분광 특성의 해석 및 예측에 도. 

움이 되는 이론적 모델 및 계산을 제공하여 실험 분광법을 보완한다.6 이 맥락에 

서 계산화학이 사용되는 방법들은 다음과 같이 나열할 수 있다.

흡수 및 형광 스펙트럼(1) UV/VIS 

계산화학을 통하여 흡수 또는 형광 스펙트럼을 직접접으로 예측하고 UV/VIS 

분석할 수 있다 전자 상태들의 에너지와 전이 확률을 계산함으로써 연구자들은 . 

분자가 흡수하는 빛의 파장은 물론 흡광 정도를 식별하고 전자 구조와 결합에 대

한 통찰력을 얻을 수 있다 흡광의 경우 보통 바닥상태의 안정한 구조 예측을 필. 

요로 하며 형광의 경우 들뜬 상태의 안정한 구조 예측을 요구하게 된다, .

적외선 분광법(2) (IR) 

계산화학 방법으로 스펙트럼의 진동 주파수와 강도를 예측할 수 있다 진동 IR . 

계산은 화학 결합의 신축 및 굽힘을 밝혀 기능 그룹 및 분자 구조를 식별할 수 

있도록 해 준다 이를 위해서는 분자를 구성하는 원자들의 움직임에 따른 의 . PES

변화양상에 대한 차 미분 계수들에 대한 정보를 필요로 한다2 .

라만 분광법(3) 

라만 분광법 또한 분자 진동에 대한 정보를 제공한다 계산화학은 라만 산란 강. 

도 및 스펙트럼을 계산할 수 있도록 해 주며 실험 라만 데이터를 해석하고 분자 

구조를 식별하는 데에 도움을 줄 수 있다.

핵자기공명 분광법 및 전자 상자성 공명(4) (NMR) (EPR)

계산화학은 분자 내 특정 핵의 국지적 전자 환경에 의해 영향을 받는 화NMR 
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학적 이동 을 예측하는 데에도 사용된다 이러한 예측은 피크(chemical shift) . NMR 

를 할당하고 분자 구조를 결정하는 데에 도움이 된다 또한 짝을 이루지 않은 전. , 

자를 가진 분자의 전자 텐서 및 초미세 결합 상수와 같이 자기 특성을 반영하는 g- , 

분광법을 연구하는 것에도 비슷하게 활용될 수 있다EPR .

광학 회전 분산 및 원평광 이색성(5) (ORD) (CD)

및 분광법은 분자의 키랄 특성을 조사하는 방법들이며 계산화학은 ORD CD , 

이들 스펙트럼을 예측하여 키랄 분자의 분석을 용이하게 하고 그 절대 구성을 결

정할 수 있도록 해줄 수도 있다.

이상에서 기술한 다양한 분광법들에서도 기체상 실험과 응축상 실험은 용매 , 

효과에 의한 차이를 보이게 되며 앞서 설명했던 용매에 대한 전산 모델을 활용하, 

여 응축상에서는 분광 특성에 대한 용매의 영향을 계산하는 것도 가능하다 아울. 

러 동위원소 효과에 의한 분광신호의 변화 또한 계산화학 기법들을 활용하면 간, 

단히 취급할 수 있고 분광학에서 동위원소 효과를 계산하여 동위원소 치환이 분, 

자 진동 및 전자 전이에 미치는 영향에 대한 통찰력을 얻을 수 있다 때로는 다수. 

의 분광학 데이터를 종합하여 실험 데이터를 해석하는 것이 필요하며 계산화학에, 

서도 다양한 방법들을 결합하여 이들 실험 분광 데이터들을 해석하게 된다 역으. 

로 계산 결과를 실험 스펙트럼과 비교함으로써 이론연구자들은 이론 모델의 정확, 

성을 검증하고 분자 특성과 상호 작용을 더 깊이 이해하고 새로운 모델을 정립할 

수도 있다.5

정리하면 전반적으로 계산화학은 분광 데이터의 분석 및 해석에 없어서는 안 , 

될 도구로 사용되고 있으며 연구자들이 분자와 물질의 전자적 특성 진동 특성, , , 

자기 특성 등에 대한 자세한 통찰력을 얻을 수 있도록 해 준다 전산 및 실험 분광. 

법의 조합은 복잡한 화학 시스템을 이해하고 맞춤형 분광 특성을 가진 새로운 재

료를 설계하기 위한 강력한 접근 방식을 제공한다.

열역학 및 반응 동력학의 이해3) 

계산화학은 화학 반응 과정의 열역학 및 과정 자체의 동역학을 이해하는 데에 
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중요한 역할을 한다 이는 연구자들이 반응 메커니즘 반응 경로 및 분자의 안정성. , 

과 반응성에 영향을 미치는 요인을 더 깊이 이해할 수 있도록 도와준다 이 맥락. 

에서 계산화학이 사용되는 방법은 다음과 같다.

열역학 파라미터 계산(1) 

계산화학 방법들을 활용하여 화학 반응에 대한 엔탈피 변화(ΔH 및 깁스 자유 ) 

에너지 변화(ΔG 를 알아낼 수 있다 이러한 열역학적 양은 각각 반응 중에 흡수되) . 

거나 방출되는 열과 그 과정의 자발성에 대한 정보를 제공한다 또한 이는 반응물. 

과 생성물의 에너지를 비교하는 것을 가능하게 함은 물론이며 전이 상태 식별을 , 

통하여 화학 반응의 에너지 장벽을 결정하게도 할 수 있다 이 정보는 주어진 반. 

응의 속도 제한 단계를 식별하고 반응의 타당성을 평가하는 데에 도움을 준다 아. 

울러 열역학적 계산은 반응에 대한 평형 상수를 산출하여 특정 조건에서 평형 위, 

치와 반응물 및 생성물의 농도에 대한 통찰력을 제공한다.7 물론 열역학 파라미터 , 

는 용매에 의하여 많은 영향을 받으며 앞서 설명한 용매 모델들을 적용하여 열역, 

학파라미터에 대한 용매의 영향을 고려할 수 있고 반응 에너지에 대한 주변 매질, 

의 영향을 반영할 수 있다.

반응 메커니즘 계산(2) 

전이 상태 이론 을 사용하여 반응의 속도를 추정하(Transition state theory; TST)

는 것도 가능하다.8 는 에너지 장벽에 해당하는 활성화 에너지와 전이 상태를  TST

가로지르는 빈도를 기반으로 반응의 속도 상수를 계산하는 이론이며 여러 가능한 , 

경로들에 대한 속도 정보를 종합하면 주어진 반응의 메커니즘을 규명할 수 있다. 

실제 계산화학은 반응 경로를 따라 다양한 전이 상태 및 중간체를 탐색하여 반응 , 

메커니즘을 제안하고 검증할 수 있도록 해준다 이를 통해 연구자들은 복잡한 반. 

응의 기본 반응들과 그들이 일어나는 순서를 이해할 수 있다.9 아울러 온도 및 압 

력에 대한 의존성도 계산화학 기법을 활용하여 연구하는 것이 가능하며 실례로 , 

동역학 계산은 반응 속도의 온도 및 압력 의존성을 직접적으로 설명하고 다양한 

조건에서 반응 거동에 대한 정보를 제공할 수 있다 물론 계산화학은 촉매 반응을 . , 

연구하고 촉매가 활성화 에너지를 낮추고 반응을 가속화하는 방법을 이해하는 데
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에 직접적인 도움을 줄 수 있다.

반응 속도 모델(3) 

계산화학의 근간을 이루는 전자 구조 계산 및 통계 역학 원리를 기반으로 상세

한 반응 속도 모델을 개발할 수 있다 이러한 모델은 효소 촉매 반응이나 복잡한 . 

기상 프로세스를 포함하여 복잡한 반응의 동역학을 설명할 수 있다.10 이와 같이  

계산화학 기법을 활용하여 얻어지는 자료들과 실험 데이터를 결합함으로써 화학 

시스템의 열역학 및 동역학에 대한 포괄적인 이해를 도출할 수 있다 이를 통하여 . 

실험 관찰을 합리화하고 추구하려는 반응 조건을 최적화하며 촉매를 설계하고, , , 

다양한 환경 조건에서 분자의 거동을 예측하는 것들이 가능해졌다.

분자 반응 설계2. (Reaction design)

앞서 설명한 바와 같은 반응에 관여하는 파라미터들에 대한 계산을 통하여 계, 

산화학은 현대 화학 반응 설계 및 발견에서 중요한 역할을 하게 되었다 여기에는 . 

물리적 실험을 수행하지 않고 분자 및 반응의 특성과 거동을 연구하기 위해 계산

화학 방법과 모델을 사용하는 것이 포함된다 다음은 계산화학이 이와 같이 선험. 

적인 화학 반응 설계에 사용되는 몇 가지 방향들이다 당연하지만 앞서 설명한 . , 

분자의 성질을 규명하기 위한 계산화학 응용들은 반응설계에서도 마찬가지로 활

용됨을 알 수 있다.

반응 메커니즘의 이해1) 

우선 계산화학 방법들은 반응 메커니즘을 예측하기 위하여 직접 사용된다 계. 

산화학 방법은 주어진 화학적 변형에 대해 가장 가능성이 높은 반응 경로 및 중간

체를 예측하는 데에 도움이 되며 반응 메커니즘을 이해함으로써 화학자는 반응 , 

조건을 최적화하고 보다 효율적이고 선택적인 반응을 설계할 수 있다 계산화학에. 

서의 반응 메커니즘 예측은 화학 반응이 일어나는 단계별 경로를 연구하기 위해 

이론적 모델과 계산화학 방법을 사용하는 것을 포함한다 반응 메커니즘을 이해하. 
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는 것은 반응 조건을 최적화하고 보다 효율적인 반응을 설계하고 다양한 시나리, , 

오에서 반응 결과를 예측하는 데에 중요한다.9

반응 메커니즘 예측이 일반적으로 수행되는 방법에 대한 자세한 설명은 다음과 

같다 우선 양자화학 계산 즉 전자구조 계산을 통하여 반응 메커니즘 예측을 들 . , 

수 있다 양자 역학의 원리는 전자와 원자의 거동을 설명하는 엄격한 이론을 제공. 

하여 분자 특성과 상호 작용을 정확하게 예측할 수 있도록 하며 최근 로 대, DFT

표되는 전자 구조의 계산은 반응 설계를 위하여 다방면으로 활용되고 있다 때로. 

는 를 적용하기 어려운 전이 금속 등을 포함한 화학종에 대한 계산 방법인 DFT

다중참조방법 또한 종종 응용되곤 한다 이러한 양자화학 방법이 결정되면 구조의 . 

최적화를 거치게 된다 이를 통하여 반응물 생성물 및 반응에 관련된 전이 상태 . , 

또는 중간체의 분자 구조를 결정하는 것이다 구조 최적화는 위치 에너지를 최소. 

화하여 화학종의 가장 안정적인 원자 배열을 찾는 것으로 자세한 원리는 앞 부분, 

에서 이미 설명되었다 한편 전이 상태의 검색은 일반적인 구조 최적화와는 다른 . , 

계산을 거치는 것이 통상적이다 이는 전이 상태가 반응물과 생성물 사이를 이어. 

주는 높은 에너지 상태이며 이에 한 방향으로의 움직임에 따라서는 에너지가 상, 

승하고 다른 방향들에 대해서는 에너지가 하강하는 조건을 충족하도록 계산을 수

행해야 하기 때문이다 전이 상태를 찾은 이후에는 반응 경로를 분석할 수 있으며. , 

반응 경로는 전이상태를 포함하여 반응이 진행되는 일련의 중간 상태들을 말한다. 

반응 중에 발생하는 결합의 생성 및 파괴와 이 순서들로부터 다양한 화학적 통찰

력을 얻을 수 있다.

위와 같이 반응 경로 전체를 알게 되면 그 경로의 에너지 윤곽을 얻게 된다 이 . 

윤곽은 반응물에서 생성물로 반응이 진행되고 전이 상태 및 중간체를 통과할 때 

에너지 변화를 보여주며 이 정보는 반응의 열역학 및 역학 정보와 연관된다 이러, . 

한 윤곽을 분석하여 연구자는 활성화 에너지 반응 장벽 및 속도 상수와 같은 귀, 

중한 열역학 및 동력학 정보를 추출할 수 있다 이 정보는 반응의 가능성과 속도. 

를 이해하는 데에 필수적이다 아울러 여러 가능한 반응 경로들이 있을 때에 이들. , 

의 상대적인 중요성도 이러한 에너지 윤곽에 의하여 결정되며 이러한 정보는 반, 

응 메커니즘과 직접 연관된다.

위와 같은 과정을 통하여 예측된 반응 메커니즘은 가능할 때마다 계산 결과와 
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실험 데이터를 비교하여 검증된다 이는 계산 예측의 정확성과 신뢰성을 보장하는 . 

데에 도움이 된다 또한 반응 메커니즘이 이해되면 계산화학을 사용하여 반응 조. , 

건 촉매 및 기타 매개변수를 최적화하여 반응의 효율성과 선택성을 개선할 수 있, 

다 전반적으로 계산화학의 반응 메커니즘 예측에는 이론적 계산 구조 최적화 전. , , 

이 상태 검색 및 에너지 윤곽 분석 과정들이 통합되어 운영되며 이러한 방법을 , 

통해 연구자는 화학 반응의 세부 사항에 대한 귀중한 통찰력을 얻고 새로운 합성 

전략을 개발하고 기존 화학 공정을 개선할 수 있다.

촉매 설계2) 

계산화학은 특정 반응에 대한 촉매를 설계하고 최적화하는 데에 사용된다 촉. 

매와 반응물 사이의 상호 작용을 연구함으로써 연구자들은 촉매를 맞춤화하여 반

응 속도와 선택성을 높일 수 있다 촉매 설계는 이론적인 방법을 사용하여 특정 . 

화학 반응에 대한 촉매를 최적화하고 맞춤화하는 계산화학의 중요한 측면이다 이. 

를 위해서 연구자는 우선 근본적인 화학 반응과 그 메커니즘을 이해해야 한다 이 . 

과정에는 앞서 설명한 바와 같이 반응 메커니즘 전이 상태 및 관련 중간체를 연, 

구하는 것이 필요하며 이에는 계산화학이 직접적으로 사용될 수 있다 또한 계산, . , 

화학을 통해 연구자들은 광범위한 잠재적인 촉매들을 빠르고 효율적으로 스크리

닝할 수 있다 다양한 촉매 구조와 조성을 가상으로 생성하고 평가하여 실험 등과 . 

같이 추가 조사를 위해 가장 유망한 후보를 좁힐 수 있다.

촉매에는 종종 반응이 일어나는 특정 활성 사이트가 있다 계산을 통하여 반응 . 

메커니즘을 이해하면 이에 대한 정보를 얻는 것도 가능하며 촉매 성능을 최적화, 

하는 데에 이러한 활성 자리를 식별하고 특성화하는 것이 도움이 된다 한편 계산. , 

화학은 촉매의 활성 부위에서 반응 분자와의 결합 에너지를 계산할 수 있다 촉매 . 

표면에서 반응물의 흡착을 연구함으로써 연구자들은 반응 중간체의 안정성을 예

측하고 반응 동역학에 대한 통찰력을 얻을 수 있다.

기본적으로 촉매는 전이 상태를 상대적으로 안정화하여 반응을 가속화하는 역

할을 한다 계산화학 방법은 촉매가 주어진 반응의 전이 상태와 상호 작용하여 활. 

성화 에너지를 낮추고 반응 속도를 높이는 방법을 평가하는 데에 도움이 된다 이. 
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는 촉매와 기질 사이의 상호 작용을 이해하는 것과 연관되어 있으며 이는 촉매 , 

설계에 매우 중요하다 또한 이렇게 계산 연구에서 얻은 통찰력을 기반으로 연구. , 

자들은 촉매의 구조 또는 구성을 수정하면서 촉매 활성 및 선택성을 향상시킬 수 

있다 이를 통하여 분자의 기능 그룹 을 추가하거나 조정 환경을 . (functional group)

변경할 수 있고 전자 주개 또는 받개로서의 특성을 조정할 수 있다 계산화학을 , . 

통해 연구자들은 서로 다른 촉매가 반응 생성물의 입체화학 및 위치화학에 어떻

게 영향을 미치는지 탐구할 수 있다 한편 계산화학은 반응 조건에서 촉매의 안정. , 

성을 평가하고 잠재적 비활성화 경로를 예측할 수 있다 이 정보는 안정성과 내구. 

성이 향상된 촉매를 설계하는 데에 도움이 된다.

계산화학과 실험적 검증을 결합함으로써 연구자들은 광범위한 화학 반응을 위

한 매우 효율적이고 선택적인 촉매를 설계할 수 있다 전산 도구를 사용하여 촉매. 

를 맞춤화하는 능력은 지속 가능하고 경제적으로 실행 가능한 화학 공정의 개발

에 중요한 영향을 미친다.

반응 선택성 예측3) 

반응의 입체선택성과 위치선택성은 화학 합성에서 중요한 영역을 차지하고 있

다 계산화학은 이러한 화학 반응의 입체 선택성과 위치 선택성을 예측하는 데에. 

도 중요한 역할을 한다.11 입체선택성은 생성물의 특정 입체이성질체를 형성하는  

것에 대한 선호도를 말하며 위치선택성은 분자 내 특정 위치에서 생성물을 형성, 

하는 선호도와 관련이 있다 다음과 같은 과정을 통하여 이러한 예측을 수행할 수 . 

있다 우선 입체선택성을 예측하기 전에 반응물과 반응에 관련된 중간체의 다양한 . 

구조들을 분석해야 한다 앞서 설명한 것과 같이 계산화학 방법은 구조 공간을 . , 

탐색할 수 있고 동일한 방법을 동원하여 반응의 입체 선택성을 지시하는 가장 안, 

정적인 형태를 식별할 수 있다 그리고 전이 상태 분석을 통하여 경쟁하는 입체이. , 

성질체 경로에 대한 비교를 수행할 수 있다 서로 다른 입체이성질체로의 활성화 . 

에너지를 비교함으로써 어떤 입체이성질체로 이어지는 경로가 동역학적으로 선호

되는지 결정할 수 있다 이와 같은 계산은 주로 등의 양자화학 방법에 크게 . DFT 

의존하게 된다 아울러 이러한 입체 선택성을 향상하기 위하여 키랄 촉매 및 리간. , 
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드를 활용하는 것이 필요하며 계산화학은 반응의 입체화학에 영향을 미칠 수 있, 

는 키랄 촉매 및 리간드를 설계하고 최적화하는 데에 사용된다 키랄 촉매 리간드. /

와 반응물 사이의 상호작용을 연구함으로써 연구자들은 특정 입체이성질체의 우

선적인 형성을 예측할 수 있다 또한 기질 촉매 상호 작용 분석을 통하여 서로 다. -

른 기질이 키랄 촉매 또는 효소와 어떻게 상호 작용하여 입체 선택적 변환을 유도

하는지 분석할 수 있다 이러한 이해는 높은 거울상선택성을 제공하는 촉매를 설. 

계하는 데에 도움이 된다 또한 전자 밀도 전하 분포 및 프론티어 분자 궤도 함수. , 

를 분석하여 이들이 위치 선택성에 미치는 영향을 이해할 수 있다.

한편 이러한 반응의 선택성에서도 용매 효과과 중요하게 작동할 수 있으며,12 

계산화학은 용매 모델을 포함하여 입체선택성과 위치선택성에 대한 용매의 영향

을 설명할 수 있다 용매 효과는 다양한 중간체 및 전이 상태의 상대적 안정성을 . 

변경하여 반응의 선택성에 영향을 줄 수 있다.

이상과 같은 전산 접근법을 실험적 검증과 통합함으로써 연구자들은 화학 반응

에서 입체선택성과 위치선택성에 영향을 미치는 요인을 포괄적으로 이해할 수 있

다 이 지식은 복잡한 분자 및 의약품의 합성에 필수적인 높은 선택성을 가진 반. 

응을 설계하는 데에 도움이 된다.

반응의 가상 스크리닝 및 설계4) 

신약 개발 및 재료 과학에서 계산화학은 잠재적인 반응의 가상 스크리닝에 사

용된다.13 이를 통해 광대한 화학 공간 을 빠르게 탐색하고 추가 실 (chemical space)

험 조사를 위해 유망한 반응을 식별할 수 있다 앞서 설명한 것과 같이 등을 . , TST 

이용하여 반응 속도를 예측하고 이를 통하여 보다 유용한 반응을 선택할 수 있다. 

아울러 반응물이 얼마나 빨리 생성물로 전환되고 온도 압력 및 촉매와 같은 요인, 

의 영향을 받는지를 설명하여 스크리닝한 반응을 최적화할 수 있도록 해 줄수 있

다 또한 화학 반응과 관련된 다양한 반응 경로 및 중간체를 식별할 수 있으므로. , 

이러한 정보를 반응을 선택하는 잣대로 사용할 수도 있다 그리고 복잡한 시스템. 

에 대한 반응 속도를 예측할 수 있도록 하며 이는 실험 측정이 어려울 수 있는 , 

효소 반응 및 생물학적 프로세스와 같은 크고 복잡한 시스템의 반응 속도를 예측
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하는 데에 사용된다 한편 동위원소 치환이 이루어질 때 반응 속도가 달라지는 . , 

것도 흔한 일이며 계산화학을 통하여 이러한 차이에 대한 정보를 획득하여 동위, 

원소 효과를 계산할 수도 있다 전반적으로 계산화학을 사용하여 반응 역학을 예. 

측함으로써 연구자들은 반응 속도를 더 깊이 이해하고 보다 효율적인 반응을 설, 

계하고 반응 조건을 최적화하여 원하는 반응 결과를 얻을 수 있다 반응 역학을 , . 

예측하는 능력은 반응 속도의 정확한 제어가 필수적인 화학 공학 약물 개발 및 , 

재료 과학과 같은 분야에서 매우 중요한다.

이러한 반응의 스크리닝은 직접적으로 반응을 최적화하는 것과 관련되어있으

며 계산 최적화 알고리즘을 사용하여 화학자는 다양한 반응 조건 용매 및 촉매를 , , 

탐색하여 화학 합성을 위한 가장 효율적이고 환경 친화적인 경로를 찾을 수 있다. 

반응 최적화의 목표는 원하는 생성물의 수율을 극대화하고 선택성을 높이고 원, , 

치 않는 부반응을 최소화하고 공정의 전반적인 효율성을 개선하는 조건을 찾는 , 

것이다 계산화학 방법은 반응 조건 및 촉매에 대해 빠른 속도의 계산이 가능하도. 

록 할 수 있어 기존의 실험데이터 기반 스크리닝에 비해 최적화 프로세스를 크게 , 

가속화할 수 있다 뿐만 아니라 실험 데이터를 통합하여 실험에서 얻은 속도 상수 . , 

및 반응 속도와 같은 매개변수를 사용하여 계산 모델을 개선할 수도 있다 이와 . 

같은 계산화학의 활용은 광대한 화학 공간을 효율적으로 탐색하고 가장 유망한 

조건을 식별하며 효율적이고 선택적이며 경제적으로 실행 가능한 반응을 설계하

는 것을 가능하게 하고 있으며 전산 최적화를 통하여 실험적 노력을 보완하고 새, 

로운 화학 공정을 보다 빠르고 효율적인 비용으로 개발할 수 있게 해 준다 한편 . 

최근에는 특히 생성모델과 같은 기계학습의 방법을 동원하여 새로운 반응을 설계

하고 새로운 반응 중간체를 식별하여 이전에 알려지지 않은 화학적 변형을 발견

하는 데에도 도움을 주고 있다.

계산화학을 사용하여 새로운 반응을 설계하는 것은 이전에 보고되지 않은 화학

적 변형의 실현 가능성을 제안하고 예측하는 것과 관련된다.9,14 목표는 새로운 화 

합물의 합성으로 이어질 수 있는 새로운 반응 경로를 발견하고 합성 효율성을 향

상시키며 이전에는 접근할 수 없었던 귀중한 분자에 대한 접근을 제공하는 것이

다 특히 이를 위하여서는 광대한 화학 공간을 탐색하는 것이 중요하며 이를 통. , , 

해 이전에는 고려되지 않았던 잠재적인 반응 경로를 식별할 수 있도록 한다 물론. , 
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알려진 반응의 기존 데이터베이스를 분석하고 새로운 반응으로 이어질 수 있는 

잠재적인 미개척 화학적 변환을 식별할 수 있는 기능도 중요하게 작동한다 새로. 

운 반응을 설계하는 것은 창의성 화학적 직관 및 계산 도구의 조합이 필요한 어, 

려운 작업이다 계산화학은 화학 공간을 탐색하고 반응 가능성을 예측하며 기계적 . 

통찰력을 제공함으로써 귀중한 지침을 제공한다 성공적인 새로운 반응 설계는 신. 

약 개발 재료 과학 및 정밀 화학 합성을 포함한 다양한 분야에서 돌파구로 이어, 

질 수 있다 그러나 제안된 새로운 반응의 실제 적용 가능성을 보장하기 위해 실. 

험 데이터로 계산 예측을 검증하는 것은 여전히 필수적이다.

신물질 설계3. (Materials design)

계산화학은 재료 설계 및 발견에서도 중요한 역할을 한다 계산화학은 재료 특. 

성 예측에 광범위하게 사용되어 원자 및 분자 수준에서 재료의 거동과 특성에 대

한 귀중한 통찰력을 제공한다 이를 위하여 를 활용하여 재료의 전자 구조 및 . DFT

특성을 예측하고 재료 원자의 전자 밀도를 계산하여 결합 전자 상태 및 안정성에 , , 

대한 정보를 얻기도 한다 물론 및 이에 기반한 파동함수 이론들을 . Hartree-Fock 

사용하여 비슷한 정보들을 얻을 수도 있다 특히 최근에는 다양한 전자 구조 분석 . 

도구들이 여러 소프트웨어 패키지로 제공되어 상태 밀도(density of state; DOS), 

전하 밀도 및 결합 정도 분석과 같은 재료의 전자 구조 및 결합 분석이 매우 용이

하게 되었다 한편 시뮬레이션도 재료 연구를 위한 기본 도구의 하나로 자리. , MD 

잡았으며 이를 활용하여 시간 경과에 따른 원자 및 분자의 움직임을 추적하고 재, 

료의 열역학적 및 기계적 특성을 예측하고 온도 종속 속성 상전이 및 열전도도에 , 

대한 정보를 탐색할 수 있다 때로는 시뮬레이션을 통하여 재료의 구성 공간. MC 

을 탐색하고 다양한 조건에서 열역학적 특성을 얻어내기도 한다 특히 방법은 . MC 

상전이 흡착 및 통계적 샘플링과 관련된 기타 현상을 연구하는 데에 자주 사용된, 

다 재료 연구에서는 특히 데이터에 기반한 기계학습을 통한 재료 특성 예측이 점. 

점 더 많이 사용되고 있다 기계학습 알고리즘은 알려진 재료와 해당 속성의 대규. 

모 데이터 세트에서 모델을 교육함으로써 새로운 재료를 효율적으로 예측할 수 

있도록 한다.
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재료 구조 연구1) 

재료 구조에 대한 첫 예로서 재료 구조 최적화를 들 수 있다.15 재료 구조 최적 

화는 단순한 분자 구조 최적화와 규모와 복잡성이 다르다 상대적으로 더 간단한 . 

분자 구조 최적화에서는 단일 분자 또는 소분자 시스템 내의 원자 배열을 최적화

하는 데에 중점을 두며 최적화 과정 중에 결합 길이 결합 각도 및 이면각 등을 , , 

고려하여 분자의 가장 안정적인 형태를 찾는 것이 일반적이다 이에 비하여 규모. 

가 훨씬 큰 재료 구조 최적화에서는 수백에서 수천 개의 원자로 구성될 수 있는 

확장된 물질의 원자 배열을 최적화하는 것이 필요하며 이를 통하여 벌크 물질에, 

서 가장 안정적인 결정 구조 또는 원자 배열을 찾아 나가게 된다 따라서 재료 . , 

구조 최적화에서는 재료 속 분자들 사이의 상호 작용은 중요한 역할을 하게 되고, 

최적화 과정은 분자 내 힘뿐만 아니라 반 데르 발스 힘 수소 결합 정전기적 상호 , , 

작용과 같은 분자 간 힘도 고려해야 한다 또한 최적화 프로세스는 서로 다른 안. 

정한 다형체 또는 결정 구조를 식별하기 위해 다중 로컬 최소값을 검색하는 것을 

포함할 수도 있다 이러한 과정들을 통하여 전체적인 재료의 형상을 최적화하게 . 

된다 또한 결정 구조를 가지는 재료의 경우 결정 구조를 예측하고 최적화할 수 . , 

있다 이를 위하여 단위 셀 내 원자의 다양한 배열을 샘플링하고 이들의 에너지를 . 

평가함으로써 최적화된 특성을 가진 잠재적인 결정 구조를 식별할 수 있다 이러. 

한 과정은 실험적으로 관찰되지 않았을 수도 있는 새로운 물질이나 다형체

를 발견하는 데에 특히 유용하다(polymorphism) .16 물론 결정 구조에서 단위 셀  , 

치수를 정의하는 최적 격자 매개변수를 결정하는 것도 가능하다.

결정 구조를 가지는 고체 재료에서 구조적인 결함은 재료의 화학적인 성격이나 

전기적인 특성에 많은 영향을 준다 비슷한 이유로 재료에 첨가된 도펀트도 재료. 

의 성격을 크게 바꿀 수 있다 계산화학은 이러한 재료 내 결함이나 불순물 및 도. 

펀트의 거동을 연구하는 데에 사용될 수 있고 재료의 특성을 향상하기 위하여 도, 

펀트의 농도 등을 최적화하는 것에도 활용될 수 있다 이러한 종의 위치를 최적화. 

하고 재료 특성에 미치는 영향을 평가함으로써 연구자들은 원하는 기능을 가진 

새로운 재료를 디자인할 수도 있다 이는 반도체 연구 또는 촉매 설계와 같은 분. 

야에서 특히 중요하다.
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아울러 재료의 표면과 다른 재료 또는 용매 등과 이루는 인터페이스를 최적화, 

하는 목적에도 계산화학 방법을 사용하는 것이 가능하다 이를 통하여 재료표면 . 

및 인터페이스의 구조와 특성을 최적화할 수 있다 또한 재료와 주변 환경 간의 . , 

상호 작용을 시뮬레이션함으로써 연구자들은 가장 안정적인 원자 배열을 결정하

고 표면 반응을 연구하며 표면 에너지 또는 촉매 활동과 같은 표면 특성을 예측할 

수 있다 또한 전산 기술을 사용하여 재료의 기계적 특성을 최적화할 수도 있으며. , 

원자 구조를 조작함으로써 강도 탄성 및 경도와 같은 특성을 향상시킬 수 있고, , 

특정 기계적 특성을 최대화하기 위해 원자의 이상적인 배열을 찾는 것도 가능

하다.

결정질의 단단한 재료 뿐만 아니라 연성 재료의 연구에도 계산화학은 많은 도, 

움을 줄 수있다.17 연성 재료들은 흔히 유기 고분자 물질로 이루어져 있으며 이들 , 

의 특성과 거동 또는 구조 특성 연구에 나 시뮬레이션이 종종 활용되기도 MD MC 

한다 또한 이러한 연구에서는 재료의 상거동이 중요하게 작동하기도 하며 이를 . , , 

위하여 계산화학의 정보가 종종 활용되기도 한다. 

재료 특성 연구 및 재료 설계2) 

이 밖에도 계산화학은 전자 구조 기계적 속성 열전도도 광학 속성 등과 같은 , , , 

다양한 재료 속성을 예측할 수 있도록 해 주며 이러한 특성을 이해함으로써 연구, 

자들은 재료의 거동에 영향을 미치는 주요 요인을 식별하고 원하는 특성을 가진 

재료를 설계할 수 있다.

전반적으로 계산화학을 통한 재료 구조 최적화를 통해 재료의 방대한 구성 공

간을 탐색하고 안정적인 구조를 식별하며 특정 응용 분야에 맞는 특성을 가진 재

료를 설계할 수 있다.15 실험 기술을 보완하고 최적화된 구조와 기능을 갖춘 새로 

운 소재를 발견하는 개발을 가속화할 수 있다 또한 최근에 가능해진 높은 처리량. , 

의 스크리닝 계산화학 방법을 사용하면 방대한 수의 잠(high-throughput screening) 

재적 재료에 대한 빠른 탐색이 가능하다 이를 통하여 다양한 원자 구성 구성 및 . , 

구조를 시뮬레이션함으로써 특정 응용 분야에 대한 유망한 후보를 신속하게 식별

할 수 있다 이와 관련하여 최근 기계 학습을 위시로 한 데이터 기반 접근 방식이 . 
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다양하게 활용되고 있으며 기계 학습 기술은 재료 특성을 예측하고 새로운 재료, 

를 발견하는 것을 가속화하고 있다 기계학습 알고리즘은 알려진 재료와 그 재료. 

의 속성을 기반으로 한 대규모 데이터 세트에서 모델을 교육함을 기본으로 하며, 

이를 바탕으로 새로운 재료를 효율적으로 예측할 수 있게끔 한다 아울러 최근에. 

는 재료 유전체학(materials genome)18 개념도 도입되어 재료 구성 구조 및 속성  , 

사이의 관계를 매핑하고 이를 통해 광범위한 잠재적 재료를 체계적으로 탐색할 

수 있게 되었다.

한편 실험을 통한 피드백은 여전히 중요한 과정이다 계산화학은 실험 연구와 , . 

밀접하게 통합될 수 있으며 통합되어야만 한다 계산화학 방법에 의한 예측은 최, . 

적화된 특성을 가진 새로운 재료를 합성하고 특성화하는 과정을 거치게 되며 거, 

꾸로 실험 데이터를 사용하여 계산 모델의 정확도를 검증하고 개선할 수 있다 이. 

를 통하여 궁극적으로는 방대한 설계 공간을 탐색하고 재료 속성을 예측하며 특

정 응용 분야에 맞는 구조와 구성을 조정할 수 있게 되어 재료 발견 및 설계에 

혁명을 일으켜 성능과 기능이 향상된 고급 재료의 개발로 이어질 것이다.

신약 설계4. (Drug discovery)

가상 스크리닝1) 

가상 스크리닝은 대규모 화학 라이브러리 또는 데이터베이스에서 잠재적인 약

물 후보를 식별하기 위해 약물 발견에 사용되는 계산 기술이다.19 추가 실험 테스 

트를 위해 화합물의 우선 순위를 지정하는 방법으로 이를 통해 실험 검증에 걸리, 

는 시간과 자원을 절약할 수 있다.

가상 스크리닝 프로세스에는 일반적으로 다음 단계가 포함된다.

데이터베이스 준비 상업적으로 이용 가능한 화합물 또는 화학 라이브러리와 1. : 

같은 다양한 소스에서 수백만 개의 작은 분자를 포함할 수 있는 방대한 데이

터베이스를 형성한다.

대상 선택 이후 첫 번째 중요한 단계는 관심 대상 단백질 또는 생체 분자를 2. : 

선택하는 것이다 이 표적은 특정 질병이나 상태와 관련된 효소 수용체 또는 . , 
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기타 생물학적으로 관련된 분자일 수 있다.

표적 준비 표적 단백질의 차원 구조는 선 결정학 또는 실험데이터3. : 3 X , NMR 

가 존재하지 않는 경우는 상동성 모델링 과(homology modelling) 20 같은 실험  

방법을 통해 얻게 된다 이후 실험에서 누락된 원자를 추가하고 적절한 모델. 

을 활용하여 구조를 최적화하여 단백질 구조를 준비한다.

리간드 준비 필요하다면 데이터베이스에 있는 화합물의 차원 구조를 최적4. : 3

화하고 적당한 모델을 사용하여 부분 전하 등 파라미터들을 준비한다.

분자 도킹 이후 분자 도킹 프로그램을 활용하여 준비된 리간드를 표적 단백5. : 

질의 활성 부위에 결합시킨다 도킹 알고리즘은 표적단백질의 결합자리에서 . 

최적의 결합구조와 리간드의 결합방향을 예측한다 궁극적으로는 이를 통하. 

여 잠재적인 약물의 상호 작용을 모방하여 잘 맞는 리간드를 찾고 표적단백

질과 유리한 상호 작용을 형성하도록 하는 것이다.

점수 매기기 및 순위 지정 도킹 후 리간드의 예상 결합 친화도 또는 6. (scoring) : 

에너지를 기준으로 점수를 매긴다 스코어링 함수는 리간드와 표적 사이의 . 

결합 강도를 추정할 수 있도록 하며 이를 통하여 리간드 별로 순위가 매겨져 , 

최종적으로 예상 친화도가 가장 높은 리간드부터 잠재적인 약물 후보로 간주

된다 이렇게 선택된 최상위 리간드를 흔히 히트 라고 하며 이러한 히트 화. " " , 

합물은 도킹 수준에서는 표적과 충분한 상호 작용을 한다는 것이 입증된 것

이다. 

실험 검증 이렇게 가상 스크리닝을 통해 식별된 적중은 실제 합성되고 생물7. : 

학적 분석에서 테스트된다 이를 통하여 컴퓨터 예측을 확인하고 화합물의 . 

효능과 선택성을 실제 실험을 통하여 평가하게 된다.

실제 도킹 단계에서 다양한 알고리즘과 점수 매기기 기능을 사용하여 가상 스

크리닝을 수행할 수 있으며 일부 방법은 계산적으로 더 효율적이지만 정확성이 , 

떨어질 수 있고 다른 방법은 계산적으로 더 부담이 되지만 보다 신뢰할 수 있는 , 

예측을 제공하기도 한다 사용 가능한 리소스와 신약 개발 프로젝트의 특정 요구 . 

사항에 따라 속도와 정확성 간의 균형을 찾는 경우가 많다 전반적으로 가상 스크. 

리닝은 잠재적인 약물 후보 식별을 가속화하고 신약 개발을 위한 리드 화합물의 



68    이영민

최적화를 촉진하는 약물 발견의 강력한 도구로서 실험적 스크리닝을 보완하고 약, 

물 발견 프로세스에 크게 기여할 수 있다.

분자 도킹2) 

여기에서는 위에서 설명한 분자 도킹에 대하여 조금더 자세한 설명을 제공하도

록 하겠다 도킹은 거대 분자인 생체 분자 표적 일반적으로 단백질 또는 핵산 과 . ( )

작은 분자인 리간드의 결합 모드 및 결합 친화도를 예측하기 위해 구조 생물학 

정보에 기반하여 사용되는 계산 기술이다.21 분자 도킹의 목표는 리간드가 표적의  

결합 부위와 상호 작용하는 방식을 이해하고 예측하여 연구자가 잠재적인 약물 

후보를 식별하고 리드 화합물을 최적화하며 단백질 리간드 상호 작용을 연구할 -

수 있도록 하는 것이다.

분자 도킹은 비교적 단순한 계산 방법이며 스크리닝을 위한 충분한 가치가 있

지만 그에 따른 한계가 있음을 명심하는 것이 중요하다 도킹 예측의 정확도는 , . 

대상 구조의 신뢰도 사용된 스코어링 함수 및 사용된 샘플링 알고리즘에 크게 의, 

존할 수 밖에 없다 따라서 분자 도킹을 통해 확인된 잠재적 리간드의 실제 결합 . 

친화도 및 생물학적 활성을 확인하기 위해서는 실험적 검증이 반드시 필요하다. 

이러한 한계에도 불구하고 분자 도킹은 약물 발견의 강력한 도구로 리간드와 표, 

적 단백질 간의 상호 작용에 대한 귀중한 통찰력을 제공하고 연구자가 신약을 합

리적으로 설계할 수 있도록 도와준다.

이와 관련한 연구 분야로 구조 기반 약물 설계(structure based drug design; SBDD)

를 들 수 있다 는 생물학 표적 특히 일반적으로 질병 또는 관련 경로와 관. SBDD , 

련된 단백질의 차원 구조를 사용하여 새로운 약물 분자의 설계를 안내하는 약물 3

발견 접근 방식이다.22 의 주요 목표는 잠재적인 약물 후보와 표적의 결합  SBDD

부위 사이의 상호 작용을 이해하여 부작용이 감소된 보다 강력하고 선택적인 약

물을 개발하는 것이다 앞서 설명한 분자 도킹이 구조 기반으로 진행된다면 전형. 

적인 의 과정이 된다 할 것이다 특히 에서는 반복 설계 및 테스트의 SBDD . , SBDD

과정이 중요한데 이는 구조 분석에서 얻은 통찰력을 기반으로 리드 화합물의 새, 

로운 유도체를 반복적으로 설계하는 과정이라 할 수 있다 즉 계산 예측. , (in silico)
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에서 새로 설계된 화합물을 합성하고 및 생물학적 분석 에서 테스트되어 (in vitro)

약물 후보로서의 잠재력을 검증하는 과정을 반복하여 최적의 후보를 찾아가는 과

정이라 할 수 있다.

정량적 구조 활성 관계 분석3) -

정량적 구조 활성 관계 분석은 - (quantitative structure activity relationship; QSAR) 

분자의 화학적 구조와 생물학적 또는 물리화학적 활성 사이의 관계를 예측하고 

이해하기 위해 약물 발견 환경 연구 및 기타 다양한 분야에서 사용되는 계산 방, 

법이다.23 모델은 화학구조를 표현하는 분자 설명자와 목표 활동 값 사이의  QSAR 

정량적 상관 관계를 기반으로 개발되었다 분석 프로세스는 일반적으로 다. QSAR 

음 단계를을 통하여 이루어진다.

데이터 수집 분석의 첫 번째 단계는 화합물의 화학 구조 및 해당 활1. : QSAR 

동 데이터에 대한 정보를 포함하는 데이터 세트를 수집하는 것이다 활성 데. 

이터는 표적에 대한 결합 친화도 생물학적 효능 독성 또는 환경 행동과 같, , 

은 다양한 생물학적 또는 물리화학적 특성을 나타낼 수 있다.

분자 설명자 분자 설명자는 분자의 화학 구조를 수학적으로 나타낸 것이다2. : . 

이러한 설명자는 분자 크기 모양 전하 특성 및 친수성 소수성과 같은 다양, , /

한 물리화학적 특성을 수치화하여 만들어진다 서로 다른 소프트웨어 패키지. 

들은 분자 구조를 기반으로 이러한 설명자를 계산해낸 후 사용할 수 있다.

데이터 전처리 수집된 데이터 세트는 종종 전처리 단계를 거쳐 누락된 데이3. : 

터를 처리하고 이상값 을 제거하고 활동 값을 정규화한다 데이터 사, (outlier) , . 

전 처리는 데이터 세트가 일관되고 모델 개발에 적합하도록 이루어진다.

모델 구축 데이터 세트가 준비되면 통계적 또는 기계 학습 기술을 사용하여 4. : 

모델을 구성한다 일반적인 모델링 접근 방식에는 다중 선형 회귀 부QSAR . , 

분 최소 제곱 지원 벡터 머신 랜덤 포레스트 및 신경망이 포함(PLS), (SVM), 

된다.

모델 유효성 검사 모델의 예측 성능을 평가하려면 적절한 방법을 사5. : QSAR 

용하여 유효성을 검사해야 한다 교차 검증 기술은 일반적으로 모델의 견고. 
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성과 새 데이터에 대한 일반화를 평가하는 데에 사용된다.

모델 해석 모델을 구축하고 검증한 후 모델을 해석하여 활동을 결정6. : QSAR 

하는 데에 가장 큰 영향을 미치는 분자 특징 설명자 을 이해하는 것이 중요( )

한다 이 해석은 구조 활성 관계에 대한 귀중한 통찰력을 제공하고 화합물의 . -

추가 최적화를 이끌어낼 수 있다.

예측 및 적용 모델이 신뢰할 수 있고 해석 가능하다고 판단되면 화학 7. : QSAR 

구조만을 기반으로 테스트되지 않은 새로운 화합물의 활성을 예측하는 데에 

사용할 수 있다 이러한 예측은 실험 테스트를 위한 화합물의 우선 순위를 . 

지정하고 리드 화합물을 최적화하고 원하는 활성 프로파일을 가진 새로운 , , 

분자를 설계하는 데에 도움이 될 수 있다.

전반적으로 분석은 합성 및 실험 평가 전에 화합물을 스크리닝하고 우선 QSAR 

순위를 지정하기 위해 약물 발견에 널리 사용된다 연구자들은 모델을 활. QSAR 

용하여 방대한 화학 라이브러리의 잠재적 활동을 신속하게 평가하여 약물 개발 

프로세스에서 시간과 자원을 절약할 수 있다 또한 모델은 화학 물질의 행. QSAR 

동과 독성을 예측하기 위해 환경 연구에 사용될 수 있으므로 위험 평가 및 규제의 

의사 결정에 도움이 된다.

리간드 기반 약물 설계4) 

리간드 기반 약물 설계 는 알려진 활성 리간드 (ligand based drug design; LBDD)

또는 리간드 유사 화합물에 대한 지식을 기반으로 새로운 약물 후보를 설계하는 

데에 중점을 둔 약물 발견 접근 방식이다.24 의 주요 목적은 비슷한 생물학 LBDD

적 활성을 달성하는 것을 목표로 알려진 활성 리간드와 유사한 구조적 또는 약리

학적 특징을 갖는 화합물을 식별하고 최적화하는 것이다 는 표적 단백질의 . LBDD

차원 구조를 알 수 없거나 얻기 어려운 경우에 특히 유용하다 프로세스 3 . LBDD 

자체는 표적 단백질 기반의 연구 과정과 유사하다.

데이터 수집 의 첫 번째 단계는 관심 대상에 대해 생물학적 활성을 1. : LBDD

나타내는 알려진 활성 리간드 또는 리간드 유사 화합물의 데이터 세트를 수



제 장 계산화학의 동향과 전망    2 71

집하는 것이다 이 데이터 세트는 약물의 결합 대상과 결합하는 데에 중요한 . 

구조적 기능을 식별하기 위한 참조 역할을 한다.

약물 중심 생성 모델링은 에서 중요한 2. (pharmacophore) : Pharmacophore LBDD

단계이다 여기에는 데이터 세트의 활성 리간드에서 필수 구조 및 수소 결합 . 

주개 또는 받개 소수성 영역 방향족 고리와 같은 화학적 특징을 추출하고 , , 

모델을 생성하는 작업이 포함된다 모델은 리pharmacophore . Pharmacophore 

간드 표적 상호 작용에 필요한 이러한 기능의 공간적 배열을 나타낸다- .

가상 스크리닝 위의 모델을 화학 데이터베이스 또는 화합물 라이브러리의 3. : 

가상 스크리닝에 사용하여 모델의 약리학적 특성과 일치하는 화합물을 검색

하고 표적에 대한 잠재적인 결합을 얻어낸다.

분자 정렬 가상 스크리닝에서 잠재적인 리간드를 식별한 후 분자 정렬을 수4. : 

행하여 화합물을 모델에 맞추고 대상과의 상호 작용을 최적pharmacophore 

화한다.

스코어링 및 순위화 정렬된 리간드는 초기 출발 물질과의 유사성 및 표적에 5. : 

대한 예상 결합 친화도 등을 기준으로 스코어링된다 가장 높은 점수를 받은 . 

화합물은 잠재적인 약물 후보로 우선 순위가 지정된다.25

구조 최적화 선택된 리간드 후보는 화학적 변형을 통한 유사체 합성을 거치6. : 

고 이를 통해 추가 구조 최적화를 거쳐 효능 선택성 및 약동력학 특성 등을 , , 

개선하는 과정을 거칠 수 있다.

실험 검증 에서도 역시 마지막 단계에는 표적에 대한 실제 활성을 결7. : LBDD

정하기 위해 생물학적 분석에서 선택된 리간드를 합성 및 테스트하게 된다. 

실험적 검증은 예측된 결합 및 생물학적 활성을 확인하는 데에 필수적이다.

는 표적 단백질의 차원 구조를 사용할 수 없거나 활성 부위를 정확하게 LBDD 3

모델링하기 어려울 때 특히 유용한다 는 리간드와 이들의 알려진 상호작용. LBDD

에 초점을 맞춤으로써 연구자들이 약물 후보를 효율적으로 설계하고 최적화할 수 

있도록 하여 궁극적으로 새롭고 보다 효과적인 약물 개발로 이어지게 한다 그러. 

나 는 분자 도킹 및 구조 기반 방법처럼 원자 수준에서 결합 상호 작용에 LBDD

대한 통찰력을 제공할 수는 없다.
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이와 관련하여 표적 단백질에 결합할 수 있는 작은 저분자량 조각들을 식별한 

다음 이러한 조각들을 체계적으로 성장시키고 연결하여 더 크고 친화력이 높은 

약물 유사 분자를 설계하는 신약 개발의 방법인 조각 기반 약물 설계(fragment- 

의 방법도 있다 는 결합 부위가 얕거나 까다로운 based drug design; FBDD) . FBDD

단백질 단백질 상호작용 표적이 있는 표적에 특히 효과적이다- .

약물 설계5) De Novo 

은 알려진 리간드 또는 표적 단백질에 대한 구조적 정보에 De Novo drug design

의존하지 않고 처음부터 완전히 새로운 약물 유사 분자를 설계하는 전산 약물 발

견 접근 방식이다.26 이 방법에서 목표는 관심 대상에 대해 원하는 활성 및 선택성 

을 가질 것으로 예측되는 새로운 화학 구조를 만드는 것이다 이에서는 우선 질병 . 

관련 단백질 또는 생물학적 경로에 관여하는 효소와 같은 특정 관심 표적을 식별

하고 필요에 따라 모델링을 수행한 뒤 유전자 알고리즘 진화 알, pharmacophore , 

고리즘 시뮬레이션 또는 분자 조각 기반 접근법과 같은 다양한 계산 알고리, MC , 

즘 및 방법을 사용하여 후보 분자들을 생성하게 된다 이후 스코어링을 통한 필터. 

링을 거쳐 생성된 분자 구조 중 잠재적 약물 후보를 선별하고 이들의 적합성을 

평가하는 과정을 거치게 된다 물론 앞서 설명한 것과 같은 구조 최적화를 거쳐 . , 

가장 유망한 점수를 가진 선택된 분자 구조를 추가적으로 발전 시킬 수 있다.

은 관심 대상에 사용할 수 있는 적합한 알려진 리간드가 De novo drug design

없거나 새롭거나 도전적인 대상에 대한 약물을 설계할 때 특히 유용한다 이를 통. 

해 화학 공간을 창의적으로 탐색하고 혁신적이고 효과적인 약물 후보로 이어질 

수 있는 새로운 화학 스캐폴드를 발견할 수도 있다 은 완전. De novo drug design

히 새로운 분자를 생성할 수 있다는 이점이 있으며 이를 통해 설계된 화합물은 

종종 전임상 및 임상 연구로 진행되기 전에 추가 최적화 및 반복 정제를 거치는 

것이 일반적이다.
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계산화학의 쟁점과 전망. Ⅲ

고급 시뮬레이션 기법들은 계속해서 개선되어 연구자들이 더 긴 시간 척도와 

더 큰 시스템에 대한 분자 거동을 탐구할 수 있도록 하고 있으며 이와 관련한 향, 

상된 샘플링 방법은 많은 새로운 통찰력을 제공할 것이다 예를 들면 가상 스크리. , 

닝 리간드 기반 설계 및 인공지능 기반 모델을 통해 실험 테스트 전에 잠재적인 , 

약물 후보의 식별 및 최적화를 가속화하여 인실리코 약물 개발이 더욱더 견인력

을 얻을 것이며 향후에는 환자별 데이터를 통합하는 컴퓨터 도구의 이점을 활용, 

하여 개인 특성에 따라 더 나은 치료 전략과 약물 선택을 가능하게 하는 맞춤형 

의학의 개발까지도 가능해질 수 있다. 

미래를 내다보면 계산화학은 다양한 과학 분야에 지대한 영향을 미치고 복잡한 

문제를 해결할 것으로 예상되며 기술의 발전은 이 분야를 형성하는 데에 중요한 , 

역할을 할 것이다 고성능 컴퓨팅 시스템은 분자 시뮬레이션을 가속화하고 보다 . 

광범위하고 복잡한 시스템에 대한 연구를 가능하게 하여 생물학적 프로세스 및 

재료 거동에 대한 더 깊은 통찰력을 제공할 것임은 분명하다 이러한 측면에서. , 

모든 과학 분야와 마찬가지로 계산화학에는 여전히 지속적으로 발전시켜야 할 방

향들이 있으며 어떠한 방법이 이를 가장 잘 충족할지에 대한 쟁점들이 존재한다, . 

다음의 설명들은 계산화학에서 논의되는 많은 주제의 몇 가지 예일 뿐이다 계산. 

화학이 지속적으로 발전하고 있으며 연구원들이 여러 문제를 해결하고 화학 및 

그 이상에서 계산 방법의 경계를 넓히기 위해 협력하고 있기 때문에 쟁점과 전망

은 짧은 기간에도 빠르고 변화하고 있음을 주지할 필요가 있다.

정확성 대 속도1. 

계산화학의 적용에서 계산 방법의 정확성과 계산 비용의 균형을 맞추는 것은 

끊임없는 도전 요소로 작용해 왔다 양자 역학 기반 접근법과 같은 고도로 정확한 . 

방법은 많은 계산 비용 소모를 요구하여 실질적으로 연구할 수 있는 시스템의 크, 

기를 제한할 수 있다 더 큰 시스템에 대해 사용할 수 있는 근사적인 방법들은 정. 

확도가 떨어지는 것을 피할 수 없으며 이에 허용 가능한 정확도를 유지하는 효율, 
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적인 방법을 개발하기 위한 노력들이 지속되고 있다.

이러한 측면에서 새로운 역장 의 개발이 지속될 것이다 분자 역학 (force field) . 

역장은 분자 시뮬레이션에서 널리 사용되지만 특정 시스템 및 상호 작용에 대한 

역장의 정확도는 여전히 논쟁의 대상이다 다른 역장을 사용하는 것은 동일한 시. 

스템에 대해 상당히 다른 결과를 산출할 수도 있으며 연구자들은 역장 매개변수

와 호환성을 개선하기 위해 지속적으로 노력하고 있다 특히 분극률 표현을 역장. , 

의 일부로 포함하는 기법 등 여전히 달성하여야 할 과제가 많은 것도 사실이다, . 

이와 관련하여 분자역학이 널리 사용되는 단백질 접힙 및 잘못접힘 현상을 예측, 

하고 이와 관련된 질병들을 연구하는 것에 계산화학이 적용되는 예들을 주목할 

필요가 있다 이러한 현상들을 이해하는 것은 매우 어려운 계산 작업이며 주어진 . , 

문제를 해결하기 위해 다양한 방법과 역장이 제안되어 정확성과 한계에 대한 지

속적인 논의가 이루어지고 있다 이와 관련하여 무질서한 단백질을 기술하는 역장. 

을 개발하는 문제도 생각해 볼 수 있다 계산화학 방법은 생물학에서 중요한 역할. 

을 해온 것이 사실이기는 하지만 잘 정의된 차원 구조를 가지는 대상들을 위주, 3

로 연구가 지속되어 왔으며 태생적으로 무질서한 단백질, (intrinsically disordered 

영역을 정확하게 모델링하는 데에는 어려움을 겪고 있다 이를 잘 protein; IDP) . 

기술할 수 있는 역장들을 개발하며 무질서한 영역의 동적 동작을 명확히 규명할 , 

수 있는 방법을 개발하는 것은 논쟁의 대상이 될 수도 있다.

아울러 용매화 효과를 정확하게 모델링하는 것도 많은 화학 및 생물학 프로세, 

스에 매우 중요한 것에 반해 이를 계산화학 방법에서 처리하는 것이 간단한 문제

는 아니다 이는 분자 사이의 상호작용이 체 상호 작용 을 . 2 (two-body interaction)

넘어 체 또는 체 이상까지도 영향을 주기 때문이며 이는 용매 분자 하나를 잘 3 4 , 

기술한다 하여도 용액 전체의 성향을 잘 기술하는 것은 쉽지 않기 때문이다 물론 . 

이러한 다체 상호 작용을 강제로 포함하여 매우 정확한 처리를 얻어낼 수 있음도 

알려져 있기는 하지만,27,28 이와 같은 방법을 일반적인 시스템에 대하여 통상적으 

로 적용하는 것은 현실적으로 불가능하다 이에 현실적으로 접근 가능하면서도 . , 

신뢰도가 높은 용매화 모델을 구축하는 것이 필요하다.

이라 널리 알려진 양자역학 및 분자역학 방법을 결합하는 것은 효소 반QM/MM

응 및 기타 복잡한 시스템을 연구하는 데에 필수적이다 그러나 과 영역 . QM MM 
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사이의 적절한 경계와 인터페이스 처리는 여전히 논쟁의 여지가 있으며QM/MM , 

향후에도 지속적인 발전이 기대된다 아울러 부분의 처리에 많은 시간이 소. , QM 

요된다는 측면에서 다양한 데이터를 축적한 뒤에 이에 기반한 효율적이 처리QM

를 사용하는 방법들의 개발도 지속되고 있다 이와 관련하여 복잡한 계에서의 전. , 

이 상태 예측에 관한 논쟁도 생각해 볼 수 있을 것이다 반응 전이 상태를 정확하. 

게 예측하는 것은 반응 메커니즘과 촉매 작용을 이해하는 데에 필수적이지만 시, 

스템의 규모가 커질수록 전이 상태를 명확히 결정하고 또한 안정적으로 찾는 방

법을 개발하는 것은 활발한 연구 분야로 남아 있다 이는 전이상태가 다차원 공간. 

상의 한 점이 아닌 여러 점을 아우르는 제한된 차원의 공간이라는 점 때문이기도 , 

하다.

연구 방법의 시대 변혁2. 

위에서 설명한 바와 같이 향후 계산화학의 신뢰성이 보다 향상된다면 지금보, 

다 폭넓은 영역에 보다 자주 활용될 것이다 이를 위하여 모든 과학 분야와 마찬. 

가지로 재현성과 투명성을 확보하는 것이 중요하다 계산화학의 결과는 그 데이터. 

의 크기가 방대한 것이 일반적이며 이에 최근까지도 재현을 위한 기본 조건만 공, 

개하는 것이 일반적이었다 그러나 이 조건들을 활용하여 재현하는 자체가 상당. , 

한 계산을 다시 수행해야 하는 일이며 때로는 의 반올림 오류, CPU (round-off 

가 재현을 정확한 재현에 걸림돌이 되기도 한다 따라서 모든 데이터를 공error) . , 

개하는 것이 보다 바람직하지만 이를 어떠한 형태로 공개하는 가는 종종 첨예한 , 

문제가 되기도 한다 또한 최근에는 연구진마다 독립적으로 개발하는 코드를 공. , 

개적으로 공유하는 것도 보다 보편화되고 있으며 이러한 오픈소스 추구가 갈등을 , 

불러오기도 한다 궁극적으로 코드의 공개는 지적 재산권과 관련하여 쉽지 않은 . , 

일일 수도 있지만 서로 신뢰를 구축하고 연구 개발의 속도를 증진하기 위하여 필, 

수적이라 할 것이다.

최근 계산화학 분야에서 강하게 발견되는 새로운 추세는 기계학습의 적용이다. 

특히 많은 데이터를 이미 축적하여 왔으며 다양한 물질들에 대한 탐색이 필수적, 

인 신약 개발에서의 기계 학습 활용은 많은 연구자들에게 큰 기대를 가져다 주고 
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있다 가상 스크리닝 및 모델링을 포함한 신약 개발에서의 기계 학습 방법. QSAR 

의 통합은 논쟁의 주제이기도 하였다 일부 연구자들은 기계 학습 모델이 해석 가. 

능성이 제한된 블랙박스일 수 있다는 측면에 집중하여 궁극적인 신뢰성에 의문을 

제기하기도 한다 그러나 기계 학습 알고리즘을 계산화학 워크플로우에 통합하여 . , 

데이터 분석 속성 예측 및 약물 후보 최적화를 혁신적으로 발전시킬 것이며 기계 , , 

학습 모델이 다양한 컴퓨팅 작업의 정확성과 효율성을 향상시키고 있음은 분명

하다.

이 밖에도 양자 컴퓨팅을 계산화학 연구를 위하여 사용하는 것에 대한 기대 또

한 주지가 필요하다 이는 아직 태동 초기 단계에 있지만 신뢰성과 규모가 향상된 . , 

양자컴퓨터의 등장은 계산화학의 접근 영역을 획기적으로 바꾸어 줄 가능성을 지

니고 있다 특히 전자 구조 계산에서 에러가 없는 게이트 기반 양자 컴퓨터가 고. , 

전 컴퓨터를 월등히 능가할 수 있음은 잘 알려져 있으며 또한 기계 학습의 영역, 

에서의 이점들도 많은 연구자들 사이에서 동의가 이루어지고 있다 다만 에러가 . , 

없는 양자 컴퓨터는 존재할 수 없으며 에러 보정 이나 에러 완화, (error correction)

전략이 얼마나 유효할지는 많은 논란의 대상인 것도 사실이다(error mitigation) . 

특히 현재 또는 가까운 미래에 가용 가능한 크기도 작고 시그널도 지저분한 양, “

자 컴퓨터가 진정한 양자 우위를 가져올 (noisy intermediate-scale quantum; NISQ)” 

수 있는지는 세계적인 논쟁의 대상이며 실례로 와 같은 전자구조 계산 방, UCCSD

법이 진정한 변혁을 가져올 수 있는지도 논란이 가능할 것이다 따라서 이와 관련. , 

한 새로운 알고리즘의 발전들도 향후 계산화학 개발을 중요한 부분을 담당할 것

이다.
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제 장 기체상 분자 분광학 및 반응동역학3

김상규 *1)

서론. Ⅰ

본 장에서는 기체상 분광학과 반응동역학 영역 중 특히 실험 분야 연구의 현, ‘ ’ 

황 그리고 전망에 대해 간략한 소개를 제공하고자 한다 사용하는 실험적 도구와 , (

연구 대상이 워낙 다양하고 광범위하므로 해당 분야 연구의 많은 부분을 다루는 , 

것 조차 불가능에 가까운 작업이므로 본 장에서 다루는 연구 소 분류 및 예시와 

함께 소개되는 설명은 전혀 충분하지 않음을 미리 밝혀두는 바이다 현대적 분광). 

학 및 반응동역학 발전은 사실 다음 두가지의 획기적인 실험적 기법의 발명이 없

었다면 불가능 했을 것이라 해도 과언이 아닐 것이다 그 중 하나는 년대 발. 1960

명된 레이저 의 출현(laser) 1일 것이고 다른 하나는 그보다 훨씬 앞선 년대부, 1920

터 개발된 분자선 의 등장(molecular beam) 2으로 볼 수 있다 상온 기체를 담은 유. 

리 용기에 램프 빛을 쪼여 진행하던 실험들이 주를 이루던 시대 그러나 당시에도 (

매우 정확한 분광학적 자료들이 방대하게 쌓아졌고 지금도 매우 유용한 귀중한 

자산이 되고 있음을 명시한다 에서 레이저와 분자선의 발명은 기체상 분광학 ) , ‘

및 동역학 이 온전히 새로운 영역의 학문으로 진화하게 되는 획기적인 계기를 제’

공하였다 분자선 발전에서는 두가지 측면이 있는데 그 중 한가지는 소위 초음속 . , 

젯 현상을 사용하여 분자 내부에너지를 최소화 시킨 것이다 팽창에 (supersonic jet) (

의한 열역학적 냉각 및 충돌에 의한 에너지 전이 매우 작은 구멍 노즐 을 통해 ). ( )

불활성 기체와 함께 높은 압력의 기체혼합물을 분사시키면 노즐 출구에서 carrier , 

일정한 거리가 지나 충돌이 최소화된 낮은 내부에너지 를 가진 일련의 (T = 1~3 K)

분자들을 생성시킬 수 있다 이는 분광학 분야에서 커다란 혁명적 변화. 3를 가져다 

한국과학기술원 교수* 
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주었는데 상온에서 얻어지는 넓은 선폭 여러 다른 양, (inhomogeneous broadening: 

자 상태의 혼재로 선폭이 넓어지는 현상 에서 좁은 선폭을 가지는) (homogeneous 

특정양자상태 수명과 불확정성 원리만으로 선폭의 넓이가 주어짐 스broadening: ) 

펙트럼으로의 변환을 통해 분자의 전자적 상태 및 진동 회전 병진 운동에 대한 , , 

매우 정확하고 정밀한 분광학적 정보를 얻을 수 있었다 이는 분광학적 측면의 진. 

일보와 더불어 반응동역학의 진전에도 커다란 반향을 일으켰다 즉 상태간 동역학. 

분야(state-to-state reaction dynamics) ,4 즉 반응물과 생성물 모두의 특정양자상태 

를 규정지을 수 있음으로 해서 화학반응의 양자역학적 이해 및 기술이 가능하게 

되었다 다른 한편 분자선의 발전은 서로 다른 분자 원자 와 의 충돌에 의해 . , ( ) A B

일어나는 이분자반응 연구에 획기적인 기술적 바탕을 제공(Bimolecular reaction) 

하였다 소위 교차분자선반응 의 실현을 통해 . (crossed molecular beam experiment)

단 한번의 충돌에 의해 일어나는 반응의 전모를 밝히는 실험이 가능해 지었다.5 

이는 여러가지 기본적인 화학반응들에 대한 매우 근본적인 이해를 가능하게 하였

고 아울러 화학 레이저 의 발명을 가능하게도 하였다, (Chemical Laser) .6 레이저의  

발전은 더욱 놀라운 혁신을 지속해 왔다 특히 분자선과 레이저 기술이 함께 응용. 

되면서 분광학과 반응동역학 연구에 획기적 전환을 가져왔는데 연속형, (CW: 

레이저 펄스형 레이저의 개발은 에너지 영역에서의 고continuous wave) , (Pulsed) 

분해능은 물론이고 시간영역에서의 극초단 펄스폭 생성을 가능하게 하였다. Frequency- 

영역에서의 고분해능 레이저의 적용을 통해 원자 분자의 초미세 구조/ (hyperfine) 

를 알아낼 수 있었고 이는 이론실험의 교차 검증을 통한 분자의 양자역학적 엄밀, /

성에 커다란 진전을 가져왔다 아울러 극초단 펄스폭의 최소화를 통해 화학반응시. 

간에 따른 분자구조 변화를 실시간에서 관찰할 수 있는 실험들이 현실화 되었다. 

이는 소위 펨토화학 분야를 탄생시키었고(femtochemistry) 7 화학반응을 보는 새로 

운 실시간 동역학적 측면을 제공하고 있다 근래에는 이를 뛰어넘은 아토초. 

(attosecond, 10-18 펄스가 개발되어 분자의 핵간운동을 관찰하는 펨토s) , 화학을 넘

어 이제는 전자의 움직임을 실시간에서 관찰하는 아토화학(attochemistry)의 출현

을 목전에 두고 있다.8 분자선에 의해 생성된 매우 잘 정의된 바닥상태 원자 분자 /

와 고분해능 극초단의 레이저를 결합한 수많은 연구 기법이 지난 수십년 간 눈부/

시게 개발되어 왔으며 이는 전에 불가능했던 화학반응의 양자역학적 완벽한 이해, 
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에 매우 근접한 상황을 가능하게 하였고 이를 바탕으로 화학자의 꿈 중 하나인 , 

반응제어 가 성공적인 예들이 있었지만 아직 일반적인 방법론이 (reaction control) (

개발 되진 않았다 매우 희망적임을 예측하게 한다) .

기체상 분광학 및 반응동역학의 핵심 요체는 원자 분자와 빛의 상호작용에 의/

한 여러 현상들 흡수 형광 인광 이온화 전자탈착 이성질체화 화학결합분해 등( , , , , , , )

을 기본으로 한다 따라서 기체상 분자는 그 대상이 중성 원자 분자 양이온 음이. / , , 

온 클러스터 에 이르기까지 다양하며 광원의 경우 또한 앞서 언급한 레이, (cluster) , 

저로 생성 가능한 테라파 마이크로파 적외선 가(terahertz), (microwave), (infrared), 

시광선 자외선 극자외선(visible), (ultraviolet), (extreme UV), soft X-ray, hard X-ray 

에 이르는 넓은 파장 영역과 아울러 펄스의 경우 나노초 피코초(nanosecond), 

펨토초 아토초 에 해당하는 광대한 시간 영(picosecond), (femtosecond), (attosecond)

역을 지니고 있다 특히 실험실 규모를 넘어선 거대 시설인 전자가속장치. (synchrotron 

에서 생산되는 광원 예를 들어 의 경우radiation source) ( FEL: free electron laser) , 

광대역 파장은 물론이고 극초단 및 특히 고출력의 모든 특성을 고루 갖추고 있어 ( ) 

새로운 영역의 반응동역학 분야를 개척하고 있다. 

앞서 언급한 바와 같이 본 장에서 기체상 분광학 및 반응동역학의 모든 분야를 

섭렵하는 것은 불가능하기에 저자의 짧은 식견에서 구분한 다음의 세부 주제들에 , 

각각 간략한 설명을 시도하고자 한다 광분해 동역학 펨토화학 이분자 . (1) , (2) , (3) 

충돌 동역학 양이온 음이온 화학 싱크로트론 자유전자레이저를 사용한 반, (4) / , (5) /

응동역학 아토초 화학 광학이성질체 분광학 전자전달 동역학 기, (6) , (7) , (8) , (9) 

체상 복잡계 화학 마지막으로는 결론과 더불어 앞으로의 전망에 대한 언급을 도. , 

모하고자 한다. 

본론. Ⅱ

광분해 동역학1. 

자연계에서 가장 흔하게 관찰되는 빛과 분자의 상호작용은 단연 빛의 특정 파
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장에 의한 분자 원자 의 양자상태간 전이라 할 수 있을 것이다 빛은 전자기파이( ) . 

므로 에너지에 따라 주어지는 주기 에 의해 진동하는 전기장과 그에 수(frequency)

직인 역시 진동하는 자기장으로 이루어져 있다 분자 원자 또한 전자의 파동함( ) . ( ) 

수가 주로 화학에서 다루는 양자상태를 정의하므로 빛의 진동하는 전기장과 분( ) , 

자의 전자간 상호작용이 가장 주된 역할을 한다 빛의 파장(Dipole approximation). 

이 적외선일 경우는 분자의 특정 진동 상태가 여기 되어 적외선 다광자 분해반응

을 유도하기도 한다 그러나 가장 주요한 경우(infrared multiphoton dissociation) . , 

는 빛에 의해 전자적 들뜬상태 가 되는 경우에 해당할 것, (electronic excited state)

이다 들뜬 상태에서는 특정 화학결합이 분해되는 현상이 매우 흔하게 일어나는. 

데 소위 반응경로에 따른 퍼텐셜에너지 곡면 의 모, (PES: potential energy surfaces)

양 그리고 상호작용에 따라 다양한 양상을 가지는 화학결합 분해 반응이 존재한, 

다 분자선과 레이저의 조합으로 특정 에너지 혹은 특정 양자상태 로 정의되는 . ( )

에 대한 실험이 집중적으로 수행되었다 소위 반결합상micro-canonical ensemble . 

태 오비탈 로의 전자적 전이가 일어나면 를 타(anti-bonding orbital) Repulsive PES

고 매우 빠른 화학결합 분해가 일어난다 반면 두개 이상의 가 교차. , (diabatic) PES

하는 지점에서는 소위 원뿔형 교차점 이 차원 평면에서 (CI: conical intersection) 2

정의되며,9 이는 분자의 양자역학을 기술하는 가장 기본적 가정 중 하나인  Born- 

이 성립되지 않는 지점이기도 하다 여기서 소Oppenheimer Approximation(BOA) . 

위 혹은 Herzberg type-I(electronic predissociation) Herzberg type-II(vibrational 

의 두가지 형태의 선해리반응이 일어나는데 사실상 자연에서는 매predissociaiton) , 

우 흔한 현상이라 볼 수 있다 다른 또 하나의 경우는 분자의 전자적 들뜬 상태에. , 

서 등의 전이를 통해 바닥상태에서 진동에너지가 매우 큰 상태internal conversion 

로 바뀌는 것이다 이 경우는 바닥상태에서 정의되는 를 따라 반응이 . adiabatic PES

진행된다 실험적인 접근에서는 정교하게 정의된 양자상태 반응물에서 시작된 반. 

응속도의 측정 생성물의 양자상태별 분포도 에너지의 분산도 및 상대적 수율 등, ( ) 

을 통해 광분해 동역학의 기전을 밝히는 노력을 해왔다 방법론적으로 레이저유. , 

도형광 다광자이온화(LIF: Laser Induced Fluorescence), (Resonant-Enhanced Multiphoton 

등을 통한 상태선택적인 생성물의 감지를 통해 동역학적 실험이 수행Ionization) 

되었다 년 년에 걸쳐 개발된 연. 1980 -1990 velocity-map ion/electron imaging(VMI) 
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구 기법10은 언급하지 않을 수 없을 정도로 의미 있는 실험적 방법론의 진보를 가

져다 주었다 예를 들어 반응시간에 따른 생성물의 에너지 분포 및 각분포의 정. ( ) , 

확한 측정을 통해 들뜬 상태에서 일어나는 화학결합 분해 반응의 전모를 밝히는

데 결정적 기여를 하고 있다. 

화학결합 해리 반응 중 에서 일어나는 단분자반응adiabatic PES (Unimolecular 

의 경우는 소위 전이상태 라는 병목 상태를 reaction) (TS: transition-state) (bottleneck) 

지나게 된다 년대 고안된 전이상태이론 은 . 1930 (TST: transition-state theory) [ref]

여러가지 환경에서의 반응속도를 예측하는데 결정적인 기반을 제공해 왔다 특히. , 

의 양자역학적 버전인 소위 이론은 엄밀한 실험적 검증을 거치어TST RRKM ,11 통 

계적으로 일어나는 많은 화학반응 속도와 에너지 분포를 설명하는데 매우 성공적

으로 적용되어왔다 동일한 전자상태 즉 에서 일어나는 화학결합해. , adiabatic PES

리 반응이 반응의 중간지점에 존재하는 전이상태 구조 및 에너지에 따라 반응의 

운명이 결정되는 것과 달리 가 성립하지 않는 들뜬 전자상태의 화학반응에, BOA

서는 원뿔형교차점이 반응속도 및 에너지분포 등을 결정짓는 역할을 하게 된다. 

즉 간의 전이 가 반응 중간에 일어나면 분자adiabatic PES (nonadiabatic transition)

구조의 변화를 따른 전자상태 변환이 일어나 기존의 통계적 반응속도론으로는 설, 

명이 불가능한 상황을 맞게 된다 이러한 경우엔 . Surface-hopping12 등의 동역학적  

계산이 요구되며 이를 위해서는 매우 정교하게 계산된 가 필수적인 것이 보, PES

통이다.

광분해 동역학의 연구가 진행되고 바닥상태에서의 그리고 전자적 들뜬 상, TS, 

태간의 에 대한 이해가 증진되면서 물리화학자들이 가지고 있는 오랜 꿈의 하CI , 

나인 반응제어 에 대한 연구가 많이 진행되어오고 있다‘ (reaction control)’ .13 특정  

결합의 진동상태를 여기 시키어 실제 분해하고자 하는 화학결합의 길이를 양자역, 

학적 확률상 늘린 상태로 만든 다음 대부분 진동의 양자번호가 증가하면 해당 화( , 

학결합의 평균적 길이가 길어진다 빠르게 해당 화학결합의 해리를 유도하는 시), 

도가 성공적으로 이루진 바 있고,14 분자의 미묘한 구조 차이 예를 들어 특정  (

만을 분리 를 이용한 특정 반응 경로로의 유도conformer ) 15가 성공한 사례들이 있

다 이러한 예들은 모두 광분해 동역학 및 여기에 수반되는 반응경로상의 에 . PES

대한 실험적 이론적 이해를 바탕으로 가능했던 것임을 강조한다 레이저의 파장에 . 
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따른 위상 조절(phase) 16 또한 중요한 반응제어의 한가지 방법으로 주목받은 바 있 

다 레이저 펄스의 위상 및 파장 또는 연속된 펄스를 사용한 위상이 . wavepacket(

다른 여러 파동함수들의 집합체 의 조정과 이를 통한 반응 제어 방법론 또한 이론)

적 실험적으로 지속적인 관심을 끌고 있다 들뜬 상태에서 가 교차하는 부. PES CI

근의 동역학을 강한 외부 전자기장을 통해 제어하고자 하는 노력(AC-Stark Effect)

도 있어왔는데 작은 분자의 경우에 화학적 영감과 이론적 기술이 맞아 떨어져 성, 

공적인 사례들이 보고되고 있다.17 또한 공간상 분자의 구조적 방향성 (molecular 

을 제어하여 반응의 경로를 바꿀 수 있으며 이는 이분자alignment or orientation)

반응 실험에서 활용되고 있다(bimolecular reaction) .

광분해 동역학은 다원자분자의 경우 다차원 의 정확한 계산도 어렵지만, PES , 

반응경로상 존재하는 주변 상호작용을 예측하는 것 또한 상당히 도전적인 작CI 

업이다 따라서 아직 많은 실험적 결과들에 대한 이론적인 성공적 해석은 간단한 . 

분자시스템에 머무르고 있다 빛에 의해 화학결합이 분해되는 간단한 이벤트로 생. 

각하기엔 앞서 간략하게 소개한 예만 보더라도 광분해 동역학은 매우 다양하고 ( ), 

복잡한 메커니즘을 가진다 특히 원자가 오비탈 의 변화와 이에 상. (valence orbital)

응되는 분자구조 변화의 규명에는 아직도 풀어야할 과제가 산적해 있다 그러나 . 

빠르게 발전하고 있는 정교한 실험 도구의 개발을 통해 광분해 동역학의 새로운 

장이 열릴 것으로 기대된다.

펨토화학2. 

펨토화학 분야는 년대 과 교수가 선구자로 개척한 이래 반1980 Bernstein Zewail , 

응동역학의 큰 축의 하나로 자리잡아 왔다.7 명칭이 말해주듯 펨토화학은 , femto 

(10-15 초 규모에서 일어나는 분자구조 변화 관측을 통해 화학반응 전반을 이해하)

겠다는 시도이다 앞서 설명한 광분해 동역학과 불가분의 관계를 가진 분야이지. 

만 시간영역에서 반응물과 생성물 중간에 있는 전이상태 들 을 실험적으로 관측, ( )

하고 이를 기점으로 화학반응을 이해한다는 측면에서 하나의 독립된 분야로 분류

할 수 있겠다 펨토초 레이저의 초기 개발 시기에는 레이저 파워가 약해서 주로 . 

응축상의 현상들 등 의 연구가 활발히 (Solvation, Vibrational/Rotational Relaxation )
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진행된 시기였으나 개발 초기의 펨토초 레이저를 효과적으로 사용하여 기체상 반, 

응동역학의 여러 연구에 응용한 것은 당시로서는 획기적인 시도 였다 예를 들어 . 

의 비교적 간단한 화학결합 반응에서 전이상태들ICN + hv I + CN C-I → 

의 복수를 쓴 것은 전이상태가 에서는 특정분자구조를 (Transition States: TS TST

가지는 상당히 한 정의로 규정되는 반면 의 해리 반응에서의 전이상태는 tight ICN

의 결합길이가 특정되지 않은 다소 한 정의로 받아들여지기 때문이다 을 C-I loose )

실시간에서 관측한 실험결과18는 당시 의 기사에 실렸었다 아주 New York Times . 

단시간에만 존재하는 혹은 존재한다고 믿어지는 전이상태들을 직접 실험으로 관( ) 

측했다는 짧은 기사였지만 이후 매우 다양한 시스템 이원자분자에서 생화학분자, (

까지 을 대상으로 펨토화학의 응용은 광범위하게 발전되었다 특히 펨) . Ti:Sapphire 

토초 레이저의 개발로 매우 안정적이고 고출력이며 특히 고출력 펨토초 레이저를 (

위한 개발은 노벨물리학상 수상으로 이어짐CPA(Chirped Pulse Amplification) ) 

를 사용한 파장의 변환이 가능해지면서 펨토화학 분야는 급속도로 팽창되었OPA

다 펨토초 펄스로 소위 이 형성되어 를 따라 움직이는 화학반응. wavepacket , PES

에 수반되는 핵간 움직임에 대한 고전역학적 기술이 가능하였다는 점은 반응시간

에 따라 변화하는 분자구조를 일반적인 관점에서 시각화하여 인지 할 수 있었다

는 점에서 매우 고무적이다 아울러 위상 차에 의한 간섭 으로 표출되. (interference)

는 양자역학적 성질은 의 교차점에서 분리되는 반응경로의 경쟁적 상호작용PES

에 대한 구체적 성질을 알 수 있는 토대를 마련하였다.19 통상적으로 새로운 분야 

를 시작하게 되면 연구분야 대상의 확장성이 더해져서 모든 시스템에서 전에 없, 

던 새로운 결과를 주기 때문에 여러 학문 분야에서 큰 기여가 가능하게 되었다. 

펨토화학의 경우도 예외가 아니어서 가장 간단한 이원자분자로부터 생화학물질, , 

의 거대시스템까지 반응경로 상 일어나는 핵간움직임에 대한 실시간 변화에 대한 

새로운 사실을 많이 알게 되었고 이러한 노력은 현재도 활발히 진행 중이다, (1999

년 교수의 노벨화학상 수상으로 이어짐Zewail ). 

한편으론 극초단 레이저 펄스 주로 방법 를 사용한 펨토화학의 , ( PUMP-PROBE )

초기에는 주로 분광학적 기법을 사용했으므로 화학반응 중 일어나는 분자구조 변, 

화에 대한 차원 구조를 밝히는 것은 매우 도전적 일로 받아들이고 있었다 즉 분3 . 

광학적 기법에서는 사용하는 방법에 따라 다양하지만 한계가 있음 구조의 단면( ) 
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적 성질 만을 보게 되므로 구체적인 분자구조의 차원 정보를 추출하려면 여러가, 3

지 다른 측면에서 얻는 단면적 정보들의 축적이 필요하다 이러한 단점을 보완하. 

기 위해 실시간 전자 회절 혹은 선 회절 등의 방법이 개발(electron diffraction) X-

되었다.20 펨토화학적 원리는 동일하나 실시간에서 변화하는 반응중간체의 차원  , 3

구조를 알기 위해선 회절의 패턴분석을 통한 분자내 원자간 거리들을 확인하는 

절차를 가지게 된다 실시간 전자 회절 방법론의 경우 전자와 광자의 속도 부조화. 

때문에 시간분해능의 한계점이 있었지만 특히 수 의 에너(velocity mismatch) MeV

지를 가지는 상대론적 전자를 이용한 성공적인 예들이 발표되었고,20 지속적인 기 

술적 진보가 이루어 지고 있다 선 회절의 경우는 싱크로트론의 광원이 이용되. X-

고 있으며 기체상 샘플의 무작위적인 구조 분포 혹은 전자가 적은 원자, (carbon 

혹은 등 에서의 회절시그널이 상대적으로 작은 단점이 존재하지만 현재hydrogen ) , 

도 지속적으로 발전하고 있는 자유전자레이저 기술로 그 한계(Free electron laser) 

를 극복하는 노력이 이어지고 있다. 

펨토화학이 화학자들에게 가져다 준 새로운 동역학적 측면은 빠르게 진행되는 , 

화학반응을 마치 슬로우 모션으로 다시금 재현할 수 있는 가능성을 제시한 점이다. 

물론 명확한 분자구조의 변화 화학결합 길이나 각도의 시간에 따른 변화 를 관측, ( )

할 수 있는 시스템에는 예를 들어 분자내 원자 개수 등에서 한계가 있으며 원자가 ( ) , 

개 이상으로 이루어진 비교적 큰 분자 개의 원자로 이루어진 분자의 자유도의 10 (10

개수는 개이다 혹은 복잡계의 경우에서는 펨토화학이 줄 수 있는 정보가 실제 24 ), , 

분자 구조의 실시간 변화 보다는 반응속도론적 정보에 머물고 있는게 현실이다 또. 

한 화학반응에서의 분자구조 변화는 근본적으로는 원자가전자들의 양자역학적 배

치에 의해 결정되므로 전자의 움직임을 보는 것이 보다 원천적인 주제 일 것이다, . 

그러나 이는 더욱 극초단에 이르는 아토초(attosecond, 10-18 의 시간 규모의 실험s)

이 필요하며 아토화학 참조 아직도 많은 발전의 여지를 가지고 있다( ) . 

이분자 충돌 동역학3. 

앞서 언급한 단분자반응 에 대비되는 반응이 이분자 반응(unimolecular reaction)

이다 단분자반응이 빛이나 열 등의 외부자극에 의해 일어나(bimolecular reaction) . 
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는 반응인 반면에 분자 원자 와 다른 분자 원자 가 충돌하여 유발되는 반응을 통, ( ) ( )

칭하여 이분자반응이라 한다 용어적으로 광분해반응을 반충돌 반. , (half-collision)

응 이원자반응을 충돌 반응이라 일컫기도 한다 빛과 열의 외부 조건 여, (collision) . 

부에 상관없이 많은 응축상 기체상 반응이 분자간 충돌에 의해 일어나고 있으므/

로 화학반응의 근원적 이해를 위해서 반드시 필요한 실험적 접근이라고 하겠다, . 

실제로 자연에서는 많은 횟수의 분자간 충돌의 결과물을 생성물로 인식하는 것이

기에 근원적 이해를 위해서는 예를 들어 분자와 분자가 단 한번 충돌하여 일, ( ) A B

어나는 화학적 변화를 관찰해야 한다 년대 소위 교차분자선. 1970 (crossed molecular 

실험이 수행되었다beam) .5 예를 들어 , F + D2 → 의 반응을 위해서 매우 DF + D 

좁은 영역에서 정교하게 정의된 병진에너지를 가지는 원자선과 F D2의 분자선을 

진공챔버에서 단 회 물론 충돌 당 회란 의미이고 많은 를 진행시킨1 ( , event 1 event

다 의 충돌에서 나오는 생성물의 각 분포와 병진에너지를 소위 회전비행질량분석)

기 를 사용하여 정확히 측정한다(rotatable time-of-flight mass spectrometer) .21 통상 

의 경우 실험에서는 직각으로 분자선을 충돌시키고 이를 다시 무게중심을 좌표, , 

의 가운데로 삼은 으로의 변환을 통해 반응물에서 생성물로의 에너Newton Sphere

지와 운동량의 변환을 측정한다 예를 들어 생성물의 병진에너지를 측정을 통. D 

해 다른 생성물인 의 진동에너지의 분포를 알 수 있고 각 분포를 통해 반응중DF , , 

간체의 수명은 물론이고 반응 메커니즘을 알 수 있다 예를 들어 이 . , Scattering

예를 들어 충돌하는 원자의 진행방향과 같은 방향을 생성물이 형성되는 forward(

경우 방향이면 특수한 경우 반응에서는 전자의 이동이 먼저 ) Stripping( , Harpoon 

일어나고 이어지는 쿨롱힘으로 반응이 완결됨 메커니즘이라 부른다 반대의 경) . 

우 즉 의 경우는 메커니즘이라 부르고 생성물은 큰 , Backward scattering Rebound 

병진에너지를 가지게 된다.21

교차분자선 실험 방법은 매우 다양하고 반응성이 높은 라디칼 또는 이온 등으, 

로 연구의 대상이 되는 화학시스템이 확장하면서 자연의 다양한 현상에서 존재하

는 화학반응들의 메커니즘을 밝히는데 크게 기여하고 있다 아울러 충돌 전 반응. , 

물 진동 및 회전 양자상태를 고분해능 레이저를 사용한 적외선 흡수 혹은 비선형 

라만방법을 통해 특정한 이후 다른 분자 원자 와의 충돌반응을 일으키는 실험들, ( )

이 다수 진행되었다.22 이러한 방법을 통해 생성물의 양자상태별 수율의 변화 등 
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을 유도할 수 있고 이는 반응물의 양자상태 선택을 통해 충돌로 인한 이분자반응, 

의 결과를 바꿀 수 있다는 면에서 또 다른 반응제어의 방법론을 제시하고 있다. 

또 다른 주목해야할 교차분자선 실험 기법의 진화는 전기장에 의한 효과 혹Stark

은 자기장에 의한 효과를 통해 분자의 병진에너지를 제어할 수 있다는 것Zeeman

이다 중성분자의 경우에도 감속 장치를 통해 분자의 속도를 . Stark or Zeeman 

규모로 줄일 수 있다 매우 작은 병진에너지를 가지고 충돌하는 반응의 ~100 m/s . 

경우 를 보이는데scattering resonance 23 아주 작은 에너지 영역에서 가지는(Feshbach) 

등을 실험으로 증명할 수 있는 단계에 와 있다 전하를 띠지 않는 중성resonance . 

분자의 병진에너지 및 각운동을 조절할 수 있는 기술은 많은 응용성을 갖고 있는

데 낮은 병진에너지를 가진 대상에 대해 가능한 매우 정교한 분광학적 규명도 그 

중의 하나이다 또 다른 시도는 소위 기술로 두개의 분자선을 거의 . merged beam 

같은 방향으로 진행하도록 유도하여 분자간 상대적 충돌에너지가 최소화하게 하

는 방법이다.24 단순히 오븐의 온도로 병진에너지를 조절하던 초기 분자선 기술에 

서 레이저의 파장 조절을 통한 라디칼이나 분자의 병진에너지 조절 나아가서는 , , 

혹은 감속기를 통한 매우 느리고 정교한 병진에너지 조절까지 많은 Stark Zeeman 

기술적 진보들이 있어온 것을 알 수 있다 충돌하는 분자의 속도나 양자상태 뿐 . 

아니라 미묘한 구조적 차이를 가지는 를 분자선에서 미리 선택하여 이, conformer

분자반응을 유도할 수도 있으며 이는 , Stark deflector25를 제작하여 분자의 쌍극자

모멘트 세기에 따른 불균일 자기장에서의 굴절률 차이로 달성할 수 있다 교차 분. 

자선 실험은 모든 반응의 시초가 되는 충돌 를 실험실에서 구현하여 양자역event , 

학적 현상을 관찰한다는 면에서 또한 대상시스템이 분자 원자 에 국한되지 않고 , ( )

이온 전자 라디칼 등 자연계에 존재하는 다양한 환경에 대한 연구라는 점에서 , , 

지속적이고 혁신적인 연구가 이루어 지고 있다. 

양이온 음이온 분광학 및 동역학4. /

양 음이온은 소금 이 물에 녹으면 생기는 자연스런 분자의 상태들이며 따/ (NaCl) , 

라서 자연계의 다양한 환경에서 흔하게 발견되며 화학반응성에서 필수적 역할을 

한다 양이온 음이온은 핵산과 단백질 등의 생물학적 구조를 이루고 있고 많은. / , 



제 장 기체상 분자 분광학 및 반응동역학    3 91

생 화학적 반응에 핵심적인 이기도 하다 기체 상태 이온에 대한 분광( ) Key Player . 

학 및 동역학 연구는 특히 대기화학 연소화학 및 우주화학을 이해하는데 있어 직, 

접적인 관련이 있다 예를 들어 휘발성 유기화합물이 대기 화학반응에 관여할 . , 

때 양 음 이온 중간체가 중요한 역할을 하는 것이 잘 알려져 있으며 고온 플라즈,( / ) , 

마 코로나 방전 성간물질의 생성과 소멸에서도 이온의 핵심적 역할이 잘 알려져 / , 

있다 분광학적으론 중성분자에 광원 싱크로트론 혹은 레이저 을 주사하여 형성. , ( )

되는 양이온의 경우 정확한 문턱이온화에너지 양이온의 진동 및 , , (core-electron 

이온화를 포함한 전자적 들뜬 상태들에 대한 연구가 광전자분광학 혹은 더 정교) 

하게는 방법 등으로 오랫동안 진행Photoelectron-Photoion-Coincidence(PEPICO) 

되어 왔다 특히 년대 개발된 혹은 . 1980 Zero-Electron Kinetic Energy(ZEKE) Mass 

분광학에서는 에 Analyzed Threshold Ionization(MATI) long-lived Rydberg-State

대한 방법을 통해 정밀한 양이온의 진동 회전의 양자 구delayed pulsed ionization /

조를 알아 낼 수 있었으며,26 최근에는 권찬호 교수팀에 의해 고분해능 질량 분광 

계가 개발되어 분자 양이온의 미묘한 구조 차이도 선택적으로 구별할 수 있게 되

었다.27 방법 등을 통해 양자상태가 정교하게 정의된 양이온의 광분해 동역 ZEKE 

학 및 분자와의 충돌 반응은 양이온의 전자 및 분자구조에 따른 반응성을 분자주

순에서 이해하는데 필수적인 연구분야이다.15 아울러 전자분무이온화 방법이나  , 

를 통해 기화된 생화학 물질 유기금속물의 양이온에 대한 분광학 및 반응MALDI , 

동역학도 많은 관심이 쏠리고 있다.

양이온의 이온화에너지에 대비되는 전자 친화력 을 통해 (EA: Electron Affinity)

음이온이 형성된다 초음속 팽창 저온의 분자 혹은 클러스. (supersonic expansion) 

터에 전자 충돌 이온화 등을 통해 부분적으로 생성되는 (electron impact ionization) 

저속의 전자가 부착되는 방법으로 저온의 음이온 주로 을 생성시킬 ( radical anion)

수 있다.28 또는 전자분무 이온화 를 통해 음이온을 기 (ESI: electrospray ionization)

화 시키어 헬륨 극저온 냉각기 이온트랩에 가두는 방법이 사용된(helium-cryostat) 

다.29 이후 광전자 광탈착 및 광분해 (photoelectron), (photodetachment) (photodissociation) 

현상을 이용한 정교한 분광학을 수행한다 음이온 연구에서는 원자 분자 클러스. , , 

터의 를 매우 정밀하고 정확하게 측정하는데 매우 유용하게 사용되어 왔고EA , 

현재도 중요한 화두의 하나인 전자의 수화 에너지 측정에도 사용된 바 있다( ) .30 
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흥미로운 응용으로는 음이온에서는 안정적으로 존재하지만 전자가 떨어지면 마치 

처럼 불완전한 상태가 되는 시스템 예를 들어 TS ( I-H- I- 을 사용하여 이분자반응)

의 전이상태에 준하는 분자구조 진동회전상태 를 알아내는 연구가 많은 관심을 ( )

받았다.31 또한 실시간 시분해 광전자 이온 분광학적 방법은 음이온 연구에 커다 ( ) 

란 진전을 가져다 주고 있으며 특히 비교적 최근에는 전자가 분자의 쌍극자장, 

에 살짝 붙들려 있는 상태 등 에 대한 (dipole field) NBS(nonvalence-bound state) 

연구도 활발히 진행되고 있다.32 

양이온 음이온의 분광학 및 동역학 연구는 전자가 가지는 분자구조와 반응성에/

의 영향을 역으로 추적할 수 있다는 면에서 큰 의미를 가진다 이론을 . Koopman 

준용하여 실험결과부터 분자의 여러 준위 오비탈에너지를 측정할 수 있다는 것 

또한 음이온 양이온 분광학이 주는 큰 장점일 것이다 또한 선택적 오비탈에 전자/ . 

를 제거 추가하면서 변화하는 분자구조와 반응성을 측정할 수 있다는 것은 양자역/

학적으로 큰 의미를 가지며 이론적인 계산으로도 매우 도전적인 과제로 전반적인 , 

화학반응 전반에 큰 기여를 할 것이다.  

싱크로트론 광원을 사용한 반응동역학5. 

년데 가 개발한 전자 가속기1930 Lawrence 33는 물리 화학 생물 신물질 등 전 , , , 

분야의 과학에 혁명을 가져다 준 엄청난 발명이었다 매우 높은 에너지를 가진 전. 

가가 빛의 속도에 가깝게 가속되면서 얻어지는 다양한 광원은 실험실 규모에서 

얻어지는 레이저와는 매우 다른 특성을 지니고 있다 특히 고출력의 실험실에서 . (

구현하기 힘든 광대역의 파장에서의 레이저 발생이 가능하다 아울러 시간 축 펄) . 

스폭도 영역까지 확장할 수 있어 진공챔버에 연결된 분자선 기술과femtosecond , 

의 조합을 통해서 다양한 시스템에서의 연구가 세계적으로 활발하게 진행 중이다. 

특히나 비교적 최근 개발된 자유전자레이저 는 기체상 , (FEL: Free Electron Laser)

반응동역학에 새로운 혁신을 가져다 주고 있다.34 이 주는 광원은 테라허즈 FEL

에서 까지 이르는 광폭의 파장 영역을 섭렵하며 아(THz: Terra Hertz) hard X-ray , 

울러 펨토초 최근 부분적으로 아토초 극초단 펄스의 생성이 용이하다 의 이( ) . FEL

상적인 광원을 그 동안 개발해온 분광학 및 반응동역학의 많은 실험적 기법과 결
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합하여 실험실규모에서 불가능했던 실험들의 많은 부문이 가능하게 되었다 특히 , . 

광원의 높은 파워로 인해FEL , VMI 3D-covariance, X-ray Diffraction(XRD), Time 

에 의한 실험들이 많은 시스템에 대해 현실화-resolved Electron Diffraction(TRED)

되고 있으며 앞으로의 확장성도 매우 높다고 볼 수 있다, . 

싱크로트론 광원은 특히나 생화학물질의 이온화 및 안정성을 연구하는데/FEL 

도 매우 적합하다 생화학적 물질의 이온화 문턱에너지에 해당하는 에서 연. VUV

속적으로 가변적인 싱크로트론 광원을 이용하여 광전자 광이온질량 스펙트럼은 /

물론이고 방법을 사용하여 복잡한 생화학 물질의 광원과의 상호작용에 PEPICO 

대한 해답이 제시되고 있다 또한 생물질을 이루는 가장 기본 요소 중의 하나인 . 

광학이성질체 특성 연구 또한 싱크로트론을 이용한 주된 연구주제 중의 (chirality) 

하나이다 특히 생화학물질을 기체상으로 만드는 기술들(II-7). (MALDI: Matrix- 

과 은 싱크로트Assisted Laser Desorption Ionization ESI: Electro-Spray Ionization)

론 광원을 사용한 생물질 연구를 크게 활성화하고 있다 를 이용한 분. Soft X-ray 

광학적 방법(NEXAFS: Near-edge X-ray Absorption Fine Structure, NEXAFS: 

들은 분자를 이루고 있는 원자들 Near-edge X-ray Absorption Mass Spectrometer)

중 특정된 원자 전자구조가 주변환경 예를 들어 화학반응이나 이성질체화 에 의( )

해 변화하는 것을 실시간에서 관측할 수 있어 외부자극에 의해 변화하는 분자 혹, (

은 생물질 를 특정 원자 중심으로 파악하는 것이 가능하다) .35 이는 골격과 주변그 

룹으로 구분되어 복잡한 차원 구조를 가지는 분자 혹은 생화학물질 에 대한 특정 3 ( )

원자-위치에 따른 동역학 연구를 가능하게 하여 많은 응용성과 무한한 잠재력, 

을 지닌다고 본다. 

아토초 화학6. 

앞서도 언급하였듯이 펨토초 시간규모에서 관측 가능한 화학반응의 연속적 기, 

술은 분자구조 즉 핵간 화학결합 거리 및 각도 등의 시간에 따른 변화에 국한된, 

다 그러나 이러한 분자구조 변화의 원천적인 요인은 전자 파동함수 그 중에서도 . , , 

분자구조에 밀접한 연관관계를 가지는 원자가전자 오비탈의 시간에 따른 변화라 

할 수 있다 즉 전자의 배치가 바뀌면서 분자구조의 변화가 생기는 원리이다 따. , . 
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라서 보다 근원적인 화학반응의 원리를 이해하기 위해서는 분자를 이루는 전자들

의 분포가 화학반응 경로상에서 어떤 양상을 가지고 변화하는가를 파악하는 것이 

중요할 것이다 특히 근사가 성립하지 않는 전자적 들뜬 상태. Born-Oppenheimer 

에서의 전자의 움직임이 최대 관심사 중의 하나이다 즉 부근에서 분자구조 미. CI

묘한 변화가 어떠한 전자적 배치의 움직임에 의해 유도되는지 혹은 반대로 어떠(

한 분자의 미묘한 움직임으로 인해 전자 재배치가 유발되는지 는 아직도 많은 물)

리화학자가 매우 궁금해 하는 미지의 영역이기도 하다 전자의 움직임에 대한 연. 

구는 그 변화의 시간이 분자구조가 변화하는 시간 규모에 비해 최소 103배 빠를 

것으로 예상되므로 펨토화학의 영역에서는 구현할 수 없는 실험이다 이를 위해서. 

는 아토초(10-18 규모의 극 극초단 레이저펄스가 요구된다 다행스럽게도 년 ) ( ) . 2001

등에 의해 펨토초 펄스로부터 아토초 펄스를 만드는 방법이 개발되었다Krausz .8 

빛의 특성상 광속과 에너지 및 파장의 관계 아토초 레이저 펄스로는 가시광선이( ) 

나 자외선 영역의 광원을 만들 수는 없다 혹은 영역의 짧은 파장. XUV Soft X-ray 

을 가지는 아토초가 소위 방법으로 만들어 지고 High-Harmonic Generation(HHG) 

있다 약 의 강한 펨토초 레이저 펄스를 기체 젯 불활성 기체를 주로 사용. 6~ 10 fs (

하나 이원자분자를 사용하기도 한다 에 집적시키면 강한 전기장하에서의 퍼텐셜 ) 

굴곡으로 인해 전자의 터널링이온화 가 가능하게 되고 이때 (tunneling ionization)

원자 밖으로 완전히 빠져나오기 전의 전자들이 진동하는 강한 레이저의 전기장에 

의해 다시 원자 중심을 향해 빠르게 충돌하면서 처음 빛의 파장에 비해 배50~70

짧은 파장의 높은 에너지를 가진 빛을 내게 된다(high harmonic) .36 원하는 파장을  

슬릿과 의 조합으로 실험적으로 매우 정교하게 선택할 수 있다 여기서 흥grating . 

미로운 점은 이러한 과정에서의 레이저의 결맞는 위상이 유지되는 시간이 짧HHG

아지면서 과 유사한 원리 아토초 펄스가 형성된다는 사실이다 단 (mode-locking ) . 

펨토초 레이저를 사용하지 않으면 선택한 파장의 아토초 펄스가 펨토초 시간 CEP-

동안 연속적인 형태로 나오므로 아토초 펄스의 생성에는 더 많은 노(train) , single 

력이 필요하다 아토초 현재는 아토초 펄스의 생성이 발표된 바 있음. ( 43 37 가 되기)

위해서는 나 파장이어야 하므로 자외선 영역을 흡수하는 많은 자XUV soft X-ray , 

연계 화학반응의 직관적 연구에 직접 쓰이기 힘들다 즉 원자가전자 오비탈의 변. , 

화를 유도하기에는 많은 경우에 있어 에너지가 너무 높은 단점이 있다 한편 높은 . 
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에너지에서 일어나는 이온화 여기에 수반되는 현상 그리고 core-electron , Auger , 

전자의 움직임과 특정 분자의 위치와 어떠한 연관관계가 있는지에 대한 연구가 

가능할 것이다 화학반응의 중간체를 감지하는데 있어서도 많은 가능성을 가지고 . 

있다 실제로 분자의 중간체에 혹은 를 통해 의 전이. XUV soft X-ray core-electron

를 유발하여 화학반응의 빠른 변화를 관측한 예가 발표되고 있다.38 반응을 시작 

하는 레이저 펄스가 펨토초에 머문다면 프로브를 아토초 펄스를 사용하더라도 아, 

토초 시간 규모의 전자움직임을 실시간에서 관측하는 것은 어려운 일일 것이다. 

따라서 궁극적으로는 아토초 펌프 아토초 프로브가 함께 쓰여야 한다 아직은 현/ . 

실적으로 구현되지 않고 있지만 빠른 시간 안에 곧 실현될 것으로 예상된다 아토, . 

초로 전자 움직임을 보는 것이 화학에서의 큰 관심사 이지만 을 사용해 많은 , HHG

흥미로운 과학적 또한 다수 이루어지고 있음도 주목할 만하다 예를 들어 공간상. 

에서 잘 정렬된 분자(N2 를 대상으로 효율을 레이저의 편광 방향을 바꾸어 ) HHG 

주며 측정함으로써 N2의 프론티어 오비탈을 재현한 일은 매우 인상적이다.39 전자 

의 파동함수가 편재된 오비탈을 실험적으로 측정하는 것은 매우 드물고 어려운 

작업이고 실제로 매우 복잡한 이론과의 비교 또한 큰 의미를 가진다 아토초 펄, ( ) . 

스의 화학에의 응용은 무궁무진하며 실험실 규모의 와 아울러 자유전자레이, HHG

저의 발전은 아토화학의 혁신을 가져다 줄 것으로 기대된다 아울러 이론적 계산. 

을 통한 가상실험들도 다수 제시된 바 있다.40

광학이성질체 분광학7. 

키랄분자는 물리 화학적 성질이 거의 동일하므로 선택적 구별 분리가 어렵지만 , /

광학적 성질만은 다른 성질을 나타내는데 선형 편광빛이 통과할 때 시계방향으로 , 

회전시키는 형과 반시계 방향으로 회전시키는 형의 키랄분자로 구별할 수 (+)- (-)-

있다 두 거울상 키랄분자 자체 성질은 거의 동일하나 또 다른 키랄분자와의 반응( , 

에서는 완연히 다른 반응성을 띠는 것도 특이할 만한 사항이다 노벨상을 수상한 : 

키랄의 선택적 합성법 개발에 응용됨 키랄분자의 방향성은 자세한 분자구조를 ). 

알 수 있는 선 결정법 혹은 자기공명분광법X- (NMR, nuclear magnetic resonance 

등으로 파악될 수 있겠지만 보다 간편하고 빠른 방법인 원편광이색spectroscopy) , 
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성 분광법이 실제로 널리 사용되고 있다 는 좌 원편광 (CD, circular dichoism) . CD

빛과 우 원편광 빛의 흡수 정도가 키랄성에 띠라 다른 점을 이용하고 분자의 흡수

파장에 따른 시그날 세기를 측정한다 에서는 형과 형 키랄분자가 크기. CD (+)- (-)-

는 같으나 부호가 반대인 형태를 보이며 이를 통해 분자의 키랄성을 알 수 있고, 

또한 분자의 미묘한 구조 차이의 구별도 가능하다 보편적으로 스펙트럼은 용. CD 

액상에서 주로 사용되어 왔으므로 응축상에 존재하는 여러 형태의 구조적 이성질, 

체 등 의 특성들을 구별할 수 없는 단점이 항상 내재되어 왔다 기체상 (conformer ) . 

분광학은 이러한 면에서 획기적인 진전을 가져다 줄 수 있는데 미묘한 분자CD , 

구조변화에 따른 뿐 아니라 특정 양자상태에 따른 키랄분자의 광학특성 또한 CD , 

알아낼 수 있을 것으로 기대되기 때문이다. 

년 최초로 냉각된 기체상 분자에 대한 연구2006 , CD 41가 이루어진 이후 키랄 , 

분자의 분광학 연구가 매우 활발히 진행되고 있다 주목할 점 중 하나는 레이CD . , 

저의 선편광 빛을 원편광 빛으로 전환하기 위해 파장판 이 1/4- (quarter wave plate)

주로 사용되어 왔으나 김남준교수팀이 광탄성 변조기를 도입해서 좌 우 원편광 레/

이저 펄스를 교대로 발진하여 넓은 파장영역에서 더욱 민감한 구조선택적 분CD 

광법을 개발한 것이다.42 10-3~10-5 정도로 원천적으로 매우 작은 시그널을 절 CD 

대적으로 개수가 적은 기체상에 구현하는 것은 매우 도전적이나 많은 연구 그룹, 

이 기체상 민감도를 높이기 위한 성공적인 노력을 경주 하고 있다 한편으로CD . 

는 기체상의 키랄분자에 대한 광전자의 비대칭성 분포를 이용한 , PECD(photoelectron 

분광법 또한 활발히 진행되고 있다circular dichroism) .43 분광법에서는 키 PECD 

랄분자가 이온화 되면서 방출되는 광전자가 원편광된 레이저 진행 방향 혹은 반

대 방향으로 분포되는 형태를 포괄적으로 측정한다 키랄성에 따라 광전자 분포의 . 

비대칭 형태가 반대가 되는데 놀랍게도 의 경우 서로 다른 거울상 키랄분, PECD

자가 가지는 비대칭 정도의 차이가 크게는 까지 큰 것으로 보고되고 있다10% .43 

특히 펨토초 진공 원편광 펄스를 이용하여 키랄분자가 광분해되는 과정을 관, UV 

찰한 시간분해능 연구는 기체상 분광학의 동역학 연구에의 응용성을 크PECD CD

게 시사하고 있다.44 

기체상 키랄분자들을 미리 특정한 방향으로 배열시키거나 혹은 특정 진동 회전 , /

양자상태를 미리 선택한 후 원편광 빛을 쬐었을 때 나타나는 비등방성 현상에 CD 
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대한 연구가 이루어진다면 근본적인 키랄분자의 광학적 성질을 규명할 수 있을 

것이다 이 밖에도 키랄분자의 과잉비율 을 정확히 측정하거나 다수. , (excess ratio) , 

의 키랄중심 을 가진 키랄분자에 대한 분광법 개발이 요구되고 (chiral center) CD 

있다 또한 펨토초 시간분해 분광법을 이용한 키랄분자의 반응동역학 연구는 . CD 

키랄성과 반응성와 관계를 정립하는데 큰 기여를 할 것이다 더 나아가서는 단백. , 

질이나 등 거대분자의 차 및 차 구조를 결정하거나 시간에 따른 거대분자DNA 2 3

의 구조변화 등을 연구가 기대된다. 

전자전달 동역학8. 

이온과 분자 반응의 근원적인 이해는 자연계에 전자 이동이 관여하는 모든 현-

상들 대기화학 우주성간물질 화학 생화학 유기금속 촉매반응 등 을 이해하는데 ( , , , )

필수적이다 충돌에너지를 수 영역에서 조절하여 다양한 상황에서. meV - 100 eV 

의 이온 분자 반응을 유도할 수 있다 전자를 붙이거나 음이온 떼어내는 양이온- . ( ) ( ) 

다양한 방법이 개발되었고 좀 더 중요하게는 필드를 통해 이, RF(radio-frequency) 

온을 가두고 병진에너지를 조절하는 기술이 이온 분자 반Guided Ion-Beam(GIB) -

응에서의 전자 이동 동역학 연구를 정교하게 만들었다 여기에 상응하는 극저온으. 

로 냉각된 등이 매우 유용하게 (Cryogenically-Cooled) Paul Ion-Trap, 22-pole trap 

쓰이고 있다 이온 분자 반응에서 전자이동으로 생성되는 생성물에 대한 양자선택. -

적 수율 등을 측정함으로써 여러가지 다양한 환경 클러스터를 사용한 용매의 유(

무 충돌에너지의 세기 각도의 변화 충돌하는 분자 이온의 에너지준위 및 양자상, , , -

태 에서의 동역학을 연구할 수 있다 많은 이온과 분자의 충돌반응이 연구되어 왔) . 

으나 보다 복잡하거나 혹은 이온과 불안정하며 반응성이 높은 라디컬로 그 연구 , ( ) 

영역을 확장하는 시도가 필요하다 또한 이온이나 분자의 양자상태를 미리 확정하. 

거나 혹은 특정 만을 선택할 수 있다면 전자이동을 구조 반응성 측면에conformer -

서 더 깊이 고찰할 수 있을 것이다 이온의 온도를 최대한 낮추는 노력 또한 진행. 

되고 있는데 이온의 , storage-ring45과 기술이 함께 쓰이기도 하고 소merged beam , 

위 을 통한 쿨롱결정 을 진공챔버 내에서 구sympathetic cooling (Coulomb Crystal)

현하고 이를 사용한 다른 이온의 극저온화를 통해 정교한 충돌에너지 특히 낮은 (
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에너지 영역 조절이 성공적으로 이루어지고 있다) .46 

한편으로는 전자와 분자의 직접적인 충돌 반응 연구 또한 오랜 역사를 가지고 , 

있다.47 특히 생화학물질과 낮은 에너지 전자와의 충돌 반응 연구는 생체를 이루 

는 세포와 외부 방사선과의 상호작용에 대한 근본적인 이해를 위해 의료적인 면

에서도 매우 중요한 의미를 시사하고 있다 이는 세포가 고에너지 방사선에 의해 . 

노출되면서 방출되는 이차적인 전자 가 주변 세포에 미치는 영(secondary electron)

향을 이해하는데 필수적인 실험으로 여겨진다 예를 들어 낮은 에너지의 전자에 . 

의해 의 핵산 부분이 소위 DNA (nucleic acids) Dissociative Electron Attachment(DEA) 

메커니즘을 통해 손상된다는 실험결과가 발표되기도 하였다.48 전자와의 충돌 연 

구는 의 다른 부분 슈가 인산 골격 에 대한 연구로도 이어지고 있다 한편으DNA ( , ) . 

로는 낮은 에너지 전자와 용매를 함유한 클러스터와의 충돌 반응 연구가 관심을 

받고 있는데 이는 많은 자연계에서 예를 들어 도 주변에 많은 물분자가 함께 , ( DNA

존재한다 용매가 중요한 역할을 한다는 점에 착안한 것이다 외부에서 오는 전자) . 

가 용매분자에 의해 흡수되어 중요한 유전정보를 지닌 생화학물질을 보호할 수 

있기 때문에 물론 환경에 따라 오히려 생화학물질을 더 효율적으로 파괴할 수도 ( , 

있다 클러스터의 크기 용매분자의 종류를 바꾸어 가면서 실험을 수행하여 ) , DEA 

양상의 변화를 관측할 수 있다.

이온을 사용한 반응동역학은 많은 실험적 기법의 활용에 따라 전자전달 동역, 

학의 새로운 측면을 알아낼 수 있는데 이 중 주목할만한 기술 중 하나가 소위 , 

이다 이는 극저온의 상황에서 이온빔을 주어진Electrostatic Ion-beam storage ring . 

원형의 경로 안에서 지속적으로 저장 유지시킬 수 있는 장치이다( ) .45 특히 이온의  , 

저장 시간 무려 시간 까지도 가능 이 길어질수록 또는 ( 1 ) vibrational rotational 

이 일어나 특히 큰 분자시스템에 대해 아주 저온의 이온이 형성될 수 있relaxation ( ) 

다 또한 이러한 오랜 저장 시간 덕에 매우 느린 반응에 대한 연구도 가능하다. . 

은 매우 무거운 클러스터도 저장할 수 있어Ion storage ring , He-nano-droplet(II-9)

을 이용한 매우 저온의 이온 저장에도 용이하다 앞에서도 언급했듯이. , Merged-beam 

기술을 사용하면 이온 분자 이온 라디컬 등의 반응을 아주 적은 충돌 에너지 환+ , +

경에서 수행할 수 있고 각종 광원과의 상호작용을 통한 광학적 이온의 형광 탈이, ( , 

온화 효율 혹은 광분해 반응 등 특성을 밝히는데도 매우 유용하다 이온저장장치, ) . 
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는 싱크로트론 광원과의 조합을 위한 대형 원주 장치도 존재하지만 매우 ( ~ 35 m) 

소형 원주 으로도 제작이 가능하여 개인 실험실 규모에서도 레이저와 ( ~ 75 cm) 

조합한 유의미한 실험을 수행할 수 있는 장점이 있다.  

기체상 복잡계 화학9. 

기체상 분광학은 분자 및 이온의 양자상태를 정확하게 알아낼 수 있을 뿐 아니

라 이를 이용해 상태별 반응동역학을 이론과의 비교가 가능할 정도로 정교하게 , ( ) 

수행할 수 있는 커다란 장점이 있지만 한편으로 분자의 크기가 커지거나 용매, , +

용질의 분자간 상호작용이 중요한 역할을 하는 복잡계에 대해서는 많은 한계를 

들어내고 있다 지난 수십년간 활발히 진행되어온 기체상 클러스터의 분광학 및 . , 

클러스터 내에서 일어나는 화학반응 양상에 대한 연구는 이러한 복잡계에 대한 

이해를 위한 노력의 일환이라 볼 수 있다.49 및 를 통해 단백질 유기 MALDI ESI , 

금속화합물 등 거대 분자들을 기체상에서 형성시킬 수 있게 되면서 기체상 복잡

계에 대한 분광학 및 동역학 연구에 대한 기회와 도전이 함께 존재하고 있다고 

할 수 있으며 앞에서 다룬 많은 분광학 및 동역학 연구에서 대상이 복잡계로 점, 

차 확장되고 있는 추세이다. 

기체상 복잡계 화학을 다루는 가장 이상적 분광학 매트릭스의 하나로 초유동 

헬륨(4 방울을 이용한 기법이 여러 분광법과 조합을 이루어 발전되어 왔다He) . 

년 에 의해 액화 헬륨이 최초로 발견된 이후 분자간 미미한 상호작용1908 Onmes , 

과 헬륨의 광학적 투명성 덕분에 저온 매트릭스 고립(low temperature matrix isolation) 

및 초음속 팽창 분자빔 기술과 조합한 나노(supersonic expansion molecular beam) 

스케일의 헬륨 방울을 연구하는 새로운 장이 열렸고 현재까지도 매우 이상적인 , 

메트릭스로 액체 헬륨 나노 방울을 이용한 넓은 파장 영역에서의 분광학 연구가 

활발히 수행되고 있다.50 액체 헬륨의 가장 큰 특성은 임계온도 이하에서 열 전달 

이 빠르고 점성이 전혀 없는 상태로 존재하는 초유동성을 가진다는 점이다 미시. 

적인 과점에서 헬륨 나노 방울 내부에 포획된 분자는 헬륨과 상호작용이 미미하

여 회전 등의 내부 자유도를 그대로 유지한다 무엇보다 초음속 팽창으로 생성된 . 

헬륨 나노방울의 온도 는 임계온도 보다도 낮아 초유체 형태를 유지(0.37K) (2.17K)
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하며 따라서 포획된 분자는 주변과의 상호작용이 없는 상태로 존재하게 된다 초, . 

고순도 헬륨 기체를 사용한 초음속 팽창에 의한 헬륨나노방울이 연구대상의 분자

를 포획하면 절대 온도 에 가까운 분자에 대한 분광학적 정보를 얻을 수 있다, 0K . 

헬륨 방울을 활용한 이 분야의 연구는 그동안 분석이 어려웠던 진동 전이 모멘트 

각 쌍극자 모멘트 측정(Vibrational Transition Moment Angle, VTMA), (Field 

핵산염기의 토토머 구조 분석 등에 대한 새로Dependence Experiment), (tautomer) 

운 결과를 가져왔다.50,51 이런 연구는 아직 초기 단계에 불과하며 앞으로 많은 새 , 

로운 실험 결과가 기대된다 특히 현재 사용하고 있는 헬륨 방울보다 더 큰 방울. , 

을 분광학적 혹은 신소재 개발 분야의 이상적인 매트릭스로 활용한다면 새로운 , 

기회를 열 수 있을 것으로 기대된다.

결론 및 전망. Ⅲ

현대적 분광학과 반응동역학의 실험적 결과들이 다원자분자 시스템에서 대한 

매우 정교한 정보를 생산하면서 다차원 등의 계산에 대한 정, Multi-reference PES 

확성이 향상되고 아울러 반 고전적 혹은 양자 시물레이션의 방법론 개발이 함께 

진행되고 있다 최근엔 특히 인공지능과 양자컴퓨터를 조합한 혁신적인 방법론이 . 

기대되고 있으며 이 서술한 우리는 양자역학을 통해 해가 있다는 것을 , P. Dirac “

알고 있다 단지 그 해를 복잡한 시스템에서는 얻기가 어려울 뿐이다 라는 현명한 . ”

조언을 현실화 시킬 수 있는 시대가 도래하고 있는 듯 하다 기체상 분광학과 반. 

응동역학은 화학시스템의 양자역학적 이해에 가장 근원적이며 이상적인 연구 분

야이며 화학적 난제인 구조와 반응성의 관계 를 해결하기 위한 최적의 접근론으‘ ’

로도 바람직하다 아울러 응축상 연구에 비해 이론과 실험의 엄밀한 비교가 가능. , 

한 시스템을 다루기 때문에 시너지 효과 또한 매우 높다. 

기체상 분광학과 반응동역학 연구들이 화학 전반에 가져다 준 개념적 진보는 

참으로 놀라울 정도이다 화학반응의 메커니즘을 결정짓는 전이상태 혹은 원뿔형 . 

교차점의 양자역학적 규명은 화학반응에 원천적 이해를 넘어 반응제어의 새로운 

방법론을 제시하고 있다 실제로 로 촉매를 개발하는 연구가 진행된 바 ( TS-analog
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있다 오늘날 현대적 개념의 분광학을 가능하게 한 레이저와 분자선의 지속적인 ). , 

발전은 연구 대상과 깊이에 있어 엄청난 폭의 변화를 가져다 주고 있다 실험실 , . 

규모에서의 펨토초 아토초 레이저펄스를 포함한 다양한 광원이 개발됨과 아울러, , 

자유전자레이저 광원에서 얻어지는 광범위한 파장영역 테라허츠 의 ( ~ hard X-ray)

고출력 극초단 펄스는 매우 빠르게 일어나는 화학반응의 전모를 밝히는 연구 진전/

에 엄청난 자산을 제공하고 있다 아울러 극저온 분자선 또는 이온빔 의 . ( ) Stark(or 

효과를 사용한 자유자재의 속도 조절 또는 기술 극저온 Zeeman) ( merged beams ), 

이온빔 저장장치 와 를 통한 거대분자 연구 효과를 사용한 , ESI MALDI , Stark

의 공간 분리 등 기술은 광분해 및 이분자 충돌반응 연구에 있어 완연Conformer

한 새로운 영역을 개척하고 있다 또한 이온과 전자를 차원 영상으로 감지할 수 . 3

있어 소위 를 구현할 수 있게 된 점은 매우 고무적이다‘Reaction Microscope’ . 

과 으로 분자 원자의 공간제어가 가능해져 단원자Laser cooling magnetic cooling / , /

단분자에 대한 분광학 및 동역학 연구도 현실화 되고 있다 물리영역과의 한계가 . (

모호한 면이 있지만 기체상에 있는 분자 원자를 개별적으로 제어하고 미묘한 환) / , 

경 차이가 주는 화학반응성을 연구할 수 있다면 화학자가 바라는 궁극적인 반응‘

의 완전한 이해 에 한걸음 더 가까이 다가갈 수 있을 것이다’ . 
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조민행 *1)

응축상 분자 분광학의 개요. Ⅰ

응축상 분자 분광학은 분자의 구조 상호작용 분자 동역학 등을 연구하는데 중, , 

요한 도구로 사용되는 분석 기술이다 이 분야는 분자의 전자 진동 회전 전기 . , , , 

및 자기적 상호작용 등을 조사하여 분자의 구조와 동력학적 특성에 대한 정보를 

제공한다 응축상 분자 분광학은 화학 물리학 생명과학 등 다양한 분야에서 활용. , , 

되며 이해하고자 하는 시스템의 성질과 동작 원리를 이해하는 데 도움을 준다, .

분자 분광학의 개요 분자 분광학은 빛과 분자 간의 상호작용을 연구하는 분야. 

로 이를 통해 분자의 에너지 수준과 전자 상태 분자의 구조와 성질 분자 간 상호, , , 

작용 등에 대한 정보를 얻을 수 있다.1 분자 분광학은 기본적으로 빛의 흡수 발광 , , 

산란 등을 연구하는데 사용되며 이를 통해 분자의 스펙트럼 즉 에너지 준위 상태, 

에 대한 정보를 획득할 수 있다 분자 스펙트럼은 분자가 흡수 또는 발광하는 빛. 

의 주파수에 따라 형성되며 분자의 구조와 상호작용에 대한 정보를 담고 있다, .2,3

응축상 분자 분광학의 개념 응축상 분자 분광학은 분자를 기체나 액체와 같은 . 

응축상 에서 연구하는 분자 분광학의 한 분야이다 여기에서는 (Condensed Phase) . 

액체 또는 고체와 같은 상태에 있는 분자들을 응축상에 있다고 가정한다 다른 장. 

에서 소개되겠지만 기체상에서의 분자 분광학은 많이 연구되어 왔지만 응축상에, , 

서의 분자 분광학은 분자 간의 상호작용이 더 복잡하기 때문에 상당히 도전적인 

연구 분야이다 응축상에 있는 분자는 서로 가까이 위치하여 분자간에 강한 상호. 

작용을 하기 때문에 분자 분광학으로 얻은 스펙트럼은 단순히 분자의 내부 전이

만이 아니라 분자 간 상호작용에 의한 변화도 반영한다 따라서 응축상 분자 분광. 

고려대학교 교수* 
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학은 분자의 동적인 특성과 상호작용을 연구하는 데 중점을 둔다.3

응축상 분자 분광학의 기술 응축상 분자 분광학은 다양한 기술과 방법을 사용. 

하여 분석을 수행한다 일반적으로 사용되는 주요 기술에는 자외선 가시 분광법. - , 

적외선 분광법 라만 분광법 핵자기공명 분광법 등이 있다 이러한 기술들은 분자, , . 

의 전자 에너지 준위 진동 상태 회전 상태 원자핵 스핀의 에너지 준위 및 주변 , , , 

환경과의 상호작용 등을 조사하는데 사용된다 또한 흡수 발광 산란 등의 현상. , , , 

을 측정하여 분자의 스펙트럼을 얻을 수 있으며 이를 통해 분자의 구조 상호작, , 

용 동력학적 특성 등을 이해할 수 있다, . 

위에 언급한 분자 분광학은 그러나 모두 다 일차원적인 측정법이라고 할 수 있

다 즉 마이크로파 적외선 가시광선 선 등의 주파수를 변화시키면서 분자와의 . , , , x-

공명 현상을 관찰하는 방식으로 분자의 에너지 상태를 측정한다 그러나 시간에 . 

따라 변화하는 화학 반응 생물학적 분자 전자들의 이동 및 이완 현상들을 연구하, , 

기 위해서는 시간 분해능이 가능한 극초단 분광학이 필요하다 더 나아가 여러개. , 

의 레이저 펄스를 이용한 다차원 분광학이 세기 초에 개발되어 다양한 학문 분21

야에서 널리 활용되고 있다.1,2 

응축상 분자 분광학의 응용 응축상 분자 분광학은 다양한 분야에서 널리 응용. 

되고 있다 화학 분야에서는 새로운 화합물의 구조 식별 반응 메커니즘 연구 분. , , 

자 상호작용 분석 등에 사용된다 생명과학 분야에서는 단백질 등의 . , DNA, RNA 

생물분자의 구조와 동작 원리를 연구하는 데에 활용되며 의약품 개발에도 중요한 , 

역할을 한다 또한 재료과학 환경과학 나노과학 등 다양한 분야에서 응축상 분. , , , 

자 분광학은 분석과 연구에 필수적인 도구로 사용된다.2

자연 과학적 연구에 있어서 응축상 분자 분광학은 분자의 구조 상호작용 동력, , 

학적 특성 등을 연구하는 데 중요한 분석 기술이라는 측면에서 매우 중요한 연구 

도구로 인식되고 있다 응축상에서 분자 간의 상호작용을 고려하여 분석을 수행하. 

므로 고립된 시스템이 아니라 보다 실제적인 화학 및 생물학적 계에 대한 구체적, 

인 정보를 얻을 수 있다 응축상 분자 분광학은 다양한 분야에서 널리 응용되며. , 

분자의 구조와 동작 원리를 이해하는 데에 필수적인 도구이다 앞으로 더 발전된 . 

기술과 방법들이 개발되어 응축상 분자 분광학의 응용범위가 확대될 것으로 기대

된다.



제 장 응축상 분자 분광학의 동향과 전망    4 109

그림 시분해 분광학적 연구가 가능한 현상[ 1] . 분자의 진동 및 회전은 펨토초에

서 수십 피코초의 시간에 일어나는 현상이다 분자 내에서의 진동에너지 이완. 

그리고 진동에너지의 전이는 수 (Intramolecular Vibrational Relaxation(IVR)) 

피코초 이내에 완결된다 그 이외에 시분해 분광학은 계간 전이. (intersystem 

분자내 에너지 전이 전자 및 전하를 띈 입자의crossing), (internal conversion),  

이동 에너지 이동 용매화 현상등의 연구에 활발히 이용되고 있다, , . 

응축상 분자 분광학의 연구동향. Ⅱ

응축상 분자 분광학은 지속적으로 발전하고 있는 분야로서 새로운 기술과 방, 

법이 연구되고 응용되는 연구 동향이 있다 다음은 응축상 분자 분광학의 주요 연. 

구동향 몇 가지를 살펴보겠다.

초고속 분광법 초고속 분광법은 응축상 분자의 동력학(Ultrafast Spectroscopy): 

적 특성을 연구하는 데 사용되는 중요한 방법이다 초고속 분광법은 펨토초. 

또는 피코초 단위의 극초단 시간 해상도를 가지며 분(femtosecond) (picosecond) , 

자의 구조 및 성질의 시간적 변화를 관찰하고 분석하는 데 활용된다 이를 통해 . 
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물리적 화학적 반응의 메커니즘과 경로 분자의 다양한 상태 변화 등을 연구할 , , 

수 있다.2

단일 분자 분광법 단일 분자 분광법은 응축상에(Single Molecule Spectroscopy): 

서 개별 분자를 분석하는 데 사용되는 혁신적인 기술이다 이 방법은 개별 분자의 . 

광학적 신호를 측정하여 분자의 동적인 특성과 상호작용을 연구한다 단일 분자 . 

분광법은 분자의 단일 이벤트를 추적하므로 앙상블 평균에서 벗어나 개별 분자의 

다양성을 고려할 수 있다 이를 통해 분자 간의 상호작용 화학 반응 속도 단백질 . , , 

접힘 과정 등을 연구할 수 있다.6

분광영상법 분광영상법은 응축상에서 분자의 공간적 분포(Molecular Imaging): 

와 상호작용을 연구하는 데 사용되는 기술이다 이 방법은 분자의 스펙트럼 정보. 

뿐만 아니라 분자의 위치와 환경에 대한 정보를 얻을 수 있다 분광영상법은 광학 . 

현미경과 분광기를 결합하여 분자의 분포와 활동을 동시에 시각화하고 추적할 수 

있으며 생명과학 분야에서 세포 내에서 단백질 등의 동작을 연구하는 데 , , DNA 

활용된다.7

플라즈몬 분광학 플라즈몬 분광학은 나노 구조물과 (Plasmonic Spectroscopy): 

응축상 분자 간의 플라즈몬 공명을 이용하여 분자를 감지하고 분석하는 기술이다. 

플라즈몬은 나노 구조물 표면에서 발생하는 특정한 전자 진동 모드로 분자의,  

흡수 또는 발광과 밀접하게 연관되어 있다 플라즈몬 분광학은 높은 감도와 선택. 

성을 제공하며 화학 센서 생체 분석 환경 감지 등 다양한 응용 분야에서 활, , , 용

된다.8

컴퓨터 모델링과 인공지능 응축상 분자 분광학 연구에서 컴퓨터 모델링과 (AI): 

인공지능 기술의 활용이 더욱 중요해지고 있다 컴퓨터 모델링은 분자 구조와 스. 

펙트럼 예측에 도움을 주며 실험적인 데이터 분석과 해석에 기여한다, .9 인공지능 

은 대량의 데이터를 처리하고 패턴을 인식하여 분자 분석 및 구조 예측 등에 활용

된다 이러한 기술의 발전은 응축상 분자 분광학 연구의 효율성과 정확성을 높이. 

는 데 도움을 주고 있다.

응축상 분자 분광학의 연구 동향은 위와 같이 다양한 분야에서 활발히 진행되

고 있으며 이를 통해 분자의 구조 상호작용 동력학적 특성 등을 더욱 정밀하게 , , , 

이해할 수 있게 된다 더 나아가 새로운 기술과 방법의 개발을 통해 응축상 분자 . 



제 장 응축상 분자 분광학의 동향과 전망    4 111

분광학의 응용범위가 확대될 것으로 기대된다.

초고속 분광법1. 

초고속 분광법 요약1) 

초고속 분광법 은 초단 시간 척도에서 분자 및 물질의 동(Ultrafast Spectroscopy)

력학적 특성을 연구하는 데에 중요한 도구이다 이 기술은 펨토초. (femtosecond, 

10-15초 단위의 시간 해상도를 가지며 분자의 구조 상호작용 에너지 전달 등을 ) , , , 

이해하는 데에 핵심적인 정보를 제공한다 본 논문은 초고속 분광법의 기본 원리. , 

실험적인 방법 및 주요 응용 분야에 대해 종합적으로 검토하고 최근 연구 동향과 , 

발전 가능성에 대해 논의한다.

초고속 분광법 소개2) 

초고속 분광법의 개념과 목표(1) 

초고속 분광법은 분광학의 한 분야로 빛의 파장을 분석하여 물질의 성질을 연, 

구하는 기술이다 이 기술은 분광기에서 측정된 스펙트럼 데이터를 분석하여 물질. 

의 구성 농도 상태 등을 결정할 수 있다 초고속 분광법의 주요 목표는 첫 번째로 , , . 

고속 분석이다 초고속 분광법은 빠른 시간 내에 많은 데이터를 효율적으로 획득. 

할 수 있다 이를 통해 대량의 샘플을 신속하게 분석하거나 반응 속도 등의 동적. , 

인 과정을 실시간으로 관찰할 수 있다 두 번째로 높은 분해능이 가능하다. .10 초고 

속 분광법은 빛을 이용하여 물질의 성질을 파악하는데 이를 가능하게 하는 것은 , 

분광기의 분해능이다 초고속 분광법은 더 높은 분해능을 가지도록 설계되어 정확. 

한 파장 측정과 미세한 성분 분석을 가능하게 한다 세 번째로 광범위한 파장 범. 

위에서 작동할 수 있다.11 이는 가시광선 자외선 적외선 등 다양한 영역에서 물질 , , 

의 특성을 조사할 수 있음을 의미한다 네 번째로 높은 신뢰성과 정확성을 제공한. 

다.12 이는 정확한 파장 측정 반복성 있는 결과 도출 낮은 잡음 수준 등을 포함한 , , 
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다 따라서 초고속 분광법은 다양한 분야에서 활용되고 있으며 화학 물리학 생. , , , 

물학 환경 과학 등에서 물질의 특성을 연구하고 분석하는데 중요한 역할을 한다, .

초단 시간 척도의 중요성과 도전 요소(2) 

초고속 분광법에서 초단 시간 척도의 중요성과 도전 요소는 다음과 같다.13 초 

고속 분광법은 동적인 과정을 실시간으로 관찰하기 위해 개발되었다 일반적인 분. 

광법은 정적인 상태에서의 물질의 특성을 파악하는데 사용되지만 초고속 분광법, 

은 반응 속도 화학적 변화 분자 운동 등의 동적인 과정을 빠르게 측정할 수 있다, , . 

이는 반응 메커니즘 물질의 열역학적 특성 에너지 전달 등을 이해하는 데 도움을 , , 

준다 그리고 초고속 분광법은 높은 분해능과 빠른 데이터 획득 속도를 통해 피크 . 

분리와 해석에 중요한 역할을 한다 초단 시간 척도에서 발생하는 스펙트럼들은 . 

종종 좁은 범위에서 빠르게 변화하는 경향을 가지며 이를 정확하게 분리하고 해, 

석하는 것은 도전적인 과제이다 초고속 분광법은 이러한 도전에 대응하기 위해 . 

고속 데이터 처리 알고리즘과 분석 방법을 개발하여 스펙트럼의 모양 위치 강도 , , 

등을 정확하게 추출할 수 있다 그러나 문제는 정확한 시간 분해능이 가능한가이. 

다 즉 빠른 시간 간격으로 데이터를 측정하고 처리하여 물질의 동적인 특성을 . , 

정확하게 재현해야 한다 이를 위해 분광기의 응답 속도 감도 데이터 획득 속도 . , , 

등을 최적화해야 한다 또한 초고속 분광법은 잡음 문제에도 직면한다 높은 신호 . , . 

대 잡음 비율로 인해 신호를 정확하게 분리하고 해석하기 위해 잡음 제어와 필터

링 기술이 필요하다 초고속 분광법은 매우 짧은 시간 척도에서 작동하기 때문에 . 

실험 조건을 정밀하게 제어하는 것이 중요하다 예를 들어 온도 압력 반응 시간 . , , 

등의 파라미터를 정밀하게 조절하면서 물질의 동적인 변화를 관찰하고 분석할 수 

있다 실험 장치의 정확성과 안정성은 도전적인 요소 중 하나이다 이런 요소들이 . . 

충분히 고려된다면 초고속 분광법은 동적인 현상을 연구하고 이해하는 데 매우 , 

유용한 도구이다. 

다양한 실험 기법과 신호 감지 방법 소개(3) 

초고속 분광학에서 사용되는 다양한 실험 기법과 신호 감지 방법은 다음과 같

다 첫 번째로 펄스 분광법 이 있다. (Pulse Spectroscopy) .14 이 방법은 광을 펄스 형 
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태로 생성하여 샘플에 조사하는 것이다 펄스 분광법은 초단 시간 척도에서의 빠. 

른 동적인 과정을 연구하는 데 효과적이다 예를 들어 펄스 레이저를 사용하여 . , 

반응 속도나 에너지 전달 과정을 분석할 수 있다 두 번째는 광학 현상 감도 분광. 

법으로 이 방법은 특정 광학 현상에 민감한 시스템을 사용하여 샘플의 특성을 분

석한다.15 예를 들어 편광 현상 형광 현상 라만 산란 등의 광학적 현상에 민감한  , , , 

분석을 수행할 수 있다 세 번째 흡수 분광법 은 샘플이 . (Absorption Spectroscopy)

빛을 흡수하는 정도를 측정하여 물질의 구성과 농도를 분석한다.16 초고속 분광법 

에서는 빠른 시간 척도에서 흡수 변화를 측정하여 반응 속도나 동적인 과정을 연

구한다 네 번째 자기 공명 분광법 은 자기장을 . (Magnetic Resonance Spectroscopy)

이용하여 물질의 분자 구조와 동적인 특성을 분석한다.17 자기 공명 분광법은 분 

자 내부의 자기 스핀 상태를 측정하고 분석하여 물질의 특성을 알아내는 데 사용

된다 다섯 번째 분광 이미징 방법은 공간적인 정보와 스펙트럼 . (Spectral Imaging) 

정보를 결합하여 샘플의 분포와 화학적 특성을 동시에 분석한다.18 분광 이미징은  

분자의 분포 구성 상호작용 등을 고해상도로 시각화하고 이해하는 데 유용하다, , . 

이러한 실험 기법들은 초고속 분광학에서 다양한 동적인 과정을 연구하는 데 활

용되며 각각의 기법에 따라 적합한 신호 감지 방법과 장비가 사용된다 레이저, . , 

다이오드 광전자장치 광검출기 등 다양한 광학 및 전자기기가 사용되며 데이터 , , , 

획득 및 처리 소프트웨어도 필요하다.

초고속 분광법 기본 원리3) 

펨포초 시간 해상도(1) 

펨포초 분광법은 레이저를 이용하여 매우 짧은 펄스를 생성하고 이 펄스를 샘, 

플에 조사한다 펨포초 분광기는 펄스 레이저에서 생성된 빛을 나누어 각기 다른 . 

시간 지연을 가진 레이저 펄스로 분할한다.19 이후 각 시간 지연에 해당하는 펄스

들은 샘플과 상호작용하고 다시 결합된다 이때 샘플과의 상호작용으로 인해 레. , 

이저 펄스의 세기 및 위상이 변화하게 된다 이러한 변화는 시간 지연을 조절한 . 

또 다른 레이저 펄스를 이용해서 간섭 현상을 측정하거나 세기의 변화를 측정하
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는 방식의 상관관계 분석을 통해 알 수 있다 분석 단계에서는 레이저 펄스의 세. 

기 및 위상 변화를 감지하기 위해 펨포초 분광기에서 나누어진 시간 지연을 가진 

펄스들을 다시 결합하여 한꺼번에 측정한다 이를 통해 연구하고자하는 분자의 구. 

조와 화학 및 생물학적 특성이 시간에 따라 어떻게 변화하는지에 대한 직접적인 

정보를 얻는 것이 가능하다 펨포초 분광법은 매우 빠른 시간 척도에서의 광학적. 

인 현상을 분석하기 위해 넣어준 레이저 펄스의 위상과 세기 변화를 측정하고 해

석하는 원리를 기반으로 한다 이를 통해 초단 시간 척도에서의 동적인 과정을 연. 

구하고 분석할 수 있다.20

광 펄스 발생과 펄스 압축 기술(2) 

초고속 분광학에서는 매우 짧은 시간 척도에서 동작하는 광 펄스를 발생시키고 

압축하는 기술이 중요하다.21 첫 번째로 모드 잠금 레이저 는  (Mode-Locked Laser)

여러 개의 광 주파수 모드가 잠금되어 동기화된 레이저 광 펄스를 생성한다 이 . 

방법은 매우 짧은 펄스 폭을 가지는 광을 발생시키는 데 사용된다 일반적으로 펨. 

포초 분광법에서 사용되는 레이저로서 여러 모드를 잠금하여 짧은 펄스를 생성하, 

는 데 이용된다.22 두 번째로 펄스 압축 기술이 있다 일반적으 (Pulse Compression) . 

로 광 펄스는 긴 지속시간을 가지며 이를 더 짧은 지속시간으로 압축하는 과정이 , 

필요하다 이를 위해 다양한 펄스 압축 기술이 사용된다. .23 가장 일반적인 방법은  

그레이팅 디스퍼젼 컴프레서 를 사용하여 펄스의 (Grating Dispersion Compressor)

시간 지연을 조절하고 압축하는 것이다 다른 방법으로는 광섬유를 이용한 솔리톤 . 

생성 및 컴프레션이나 비선형 광학적 효과를 이용한 압축 기법 등이 있다 세 번. 

째로 광섬유 레이저 는 광섬유 내부에서 발생하는 레이저 광을 이용하(Fiber Laser)

여 펄스를 생성한다 광섬유는 레이저 펄스를 축출하고 압축하는 데 매우 효율적. 

이다 따라서 광섬유 레이저는 초고속 분광학에서 펄스 발생에 많이 사용되며 펄. , 

스의 압축과 안정성을 높이는 데도 효과적이다.24 네 번째로 고주파 펄스 세기 변 

조 방법은 광 펄스의 세기를 고주파 (High-Frequency Pulse Amplitude Modulation) 

신호로 변조하는 기술이다 이를 통해 광 펄스를 좀 더 짧은 지속시간과 높은 에. 

너지로 변환할 수 있다 펄스 세기 변조는 펨포초 분광법에서 펄스의 편광 변화를 . 

분석하기 위한 기법으로 사용된다 이러한 광 펄스 발생과 압축 기술은 초고속 분. 
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광학에서 매우 중요한 역할을 한다 정확하고 짧은 광 펄스를 발생시키고 압축하. 

여 높은 시간 해상도를 제공하여 분자의 구조와 동력학을 연구하고 분석하는 데 

사용된다.

시간 분해 분자 분광학의 기본 원리(3) 

시간 분해 분자 분광학은 분자의 동적인 특성을 초단 시간 척도에서 연구하기 

위한 기법이다.25 가장 대표적인 접근법은 펌프 프로브 분광학 - (Pump-Probe 

이다 이 기법은 두 개의 광 펄스를 사용하는데 하나는 펌프 광 펄Spectroscopy) . , 

스로서 분자를 특정 에너지 상태로 들뜨게하고 다른 하나는 프로브 광 펄스로서 , 

분자의 변화를 실시간 감지한다 이때 펌프 펄스와 프로브 펄스 사이의 시간 지연. 

을 정확하게 조절하는 것이 중요하다.26 이를 통해 펌프 펄스에 의해 인가된 화학 

종의 구조 또는 다양한 성질의 변화가 어떻게 시간에 따라 진행되는지 연구할 수 

있다 시간 지연을 변화시키면서 측정한다면 시간에 따른 분자의 동적인 변화를 . 

관찰하는 것이 가능하다 즉 분자의 전이 상태 분자의 화학 구조 변화 에너지 전. , , 

달 과정 등을 연구할 수 있다 주로 광검출기를 사용하여 신호를 측정하고 이를 . , 

시간에 따른 스펙트럼 변화로 해석한다 최근에는 셋 또는 그 이상의 레이저 펄스. 

를 활용한 다차원 분광학이 개발되어 초고속 분광학의 한 분야로 새롭게 떠올랐

으며 이를 통해 기존 방법으로는 관찰이 불가능했던 분자의 차원 구조 분자간의 3 , 

직접적인 상호작용 초고속 화학 반응의 속도 등을 다양한 시간 척도에서 측정 이, 

해할 수 있게 되었다.

초고속 분광법 실험 기법4) 

펨토초 레이저 시스템의 구성과 동작 원리(1) 

초고속 분광법에서 펨토초 레이저 시스템은 매우 짧은 폭을 가지는 수 펨토초

펨토초 (1 = 1x10-12초 레이저 펄스를 생성하는데 사용된다 일반적으로 펨토초 레) . 

이저 시스템은 다음과 같이 구성된다 첫 번째로 레이저 발생기. (Laser Oscillator)

를 이용해 펨토초 레이저를 발생한다 즉 펄스 레이저를 생성하는 핵심 장치이다. . 
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이는 일반적으로 모드 잠금 레이저 라고 불리는 레이저이다(Mode-Locked Laser) . 

두 번째로 펄스 압축 장치 를 이용해 매우 짧은 지속시(Pulse Compression Device)

간을 가지는 레이저 펄스를 만든다 앞서 언급한 바와 같이 그레이팅 디스퍼젼 컴. 

프레서가 일반적으로 사용되며 이를 통해 펨토초 레이저의 짧은 펄스 폭을 얻을 , 

수 있다 세 번째 요소는 다양한 광학 시스템 이다 레이저 광을 . (Optical System) . 

조사하고 분석하기 위한 것으로 광학 경로를 제어하고 광을 적절히 조작하여 실, 

험에 필요한 조건을 충족시킨다 광학 시스템에는 렌즈 반사경 분광기 등이 포함. , , 

될 수 있다.27

펨토초 펄스 생성 및 제어 기술(2) 

펨토초 펄스의 생성을 위해 사용하는 대표적인 두가지 기술은 모드 잠금 레이

저와 광섬유 레이저가 있다 특히 광섬유 레이저는 광섬유 내부에서 펄스를 생성. 

하고 압축하는데 매우 효율적이며 높은 안정성과 비교적 간단한 구조를 가지며, , 

펄스의 펄스폭과 반복 주파수를 제어할 수 있기 때문에 앞으로 널리 활용될 것으

로 예상된다 여기에 더해 리제너레이티브 앰프리파이어. (Regenerative Amplifier)

가 중요하다.28 위 레이저에서 발생되는 펨토초 펄스는 일반적으로 낮은 에너지를  

가지기 때문에 실험에 적용하기에는 충분하지 않을 수 있다 이를 해결하기 위해 . 

펨토초 펄스를 리제너레이티브 앰프리파이어를 사용하여 강화시킨다 리제너레이. 

티브 앰프리파이어는 반복 주파수로 반복적으로 펄스를 증폭시킴으로써 펄스의 

에너지를 높여준다.

펨토초 광스펙트럼 측정 기법과 장치 소개(3) 

초고속 분광학에서 펨토초 광스펙트럼을 측정하기 위해 다양한 기법과 장치는 

다음과 같다 첫 번째로 자체광검출 방법은 펨토초 펄스의 스펙. (Auto-Correlation) 

트럼을 측정하기 위한 일반적인 기법 중 하나이다.29 펄스를 자기 자신과 상호작 

용시켜 펄스의 폭을 측정하는 것으로 펄스의 스펙트럼 너비와 관련된 정보를 얻, 

을 수 있다 자체광검출은 광학적인 장치를 사용하지 않고도 펨토초 펄스의 스펙. 

트럼 정보를 비교적 간단하게 얻을 수 있는 장점이 있다 두 번째로 광분산법. 

은 펨토초 펄스의 스펙트럼을 측정하는 데 사용되(Optical Dispersive Techniques)
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는 다양한 기법을 포괄하는 용어이다 이러한 기법에는 그레이팅 디스퍼젼 컴프레. 

서 브래그 반사 그레이팅 브래그 반사 거울, (Bragg Reflective Grating), (Bragg 

등이 포함된다 이 방법을 사용하면 펨토초 펄스의 주파수 성분Reflective Mirror) . 

을 분석하여 스펙트럼 정보를 획득할 수 있다 여기에 언급한 기법은 펨토초 광스. 

펙트럼 측정에 사용되는 일부 예이다. 

초고속 분광법 기술의 최근 사례(4) 

최근 사례 중에서 첫 번째로 펨토초 시간 분해 분광학(Femtosecond Time-Resolved 

기술은 초고속 분광법을 이용하여 물질의 시간에 따른 동적인 변화Spectroscopy) 

를 연구하는 데 사용된다.30 예를 들어 광화학 반응 에너지 전달 과정 생물 분자 , , 

의 구조 변화 등 다양한 연구에 적용되고 있다.2,3 두 번째로 초고속 라만 분광법 

은 펨토초 펄스를 이용하여 라만 분광법을 수행하(Ultrafast Raman Spectroscopy)

는 것으로 물질의 분자 구조와 진동 상태를 연구한다, .31 최근에는 초고속 라만 분 

광법을 활용하여 화학 반응 분자 동력학 단백질 구조 변화 등의 연구에 적용되고 , , 

있다 세 번째로 펨토초 전자 분광법 은 펨토. (Femtosecond Electronic Spectroscopy)

초 펄스를 이용하여 전자의 에너지 분포를 측정하는 것으로 물질의 전자 상태와 , 

동적인 변화를 연구한다.32 최근에는 펨토초 전자 분광법을 활용하여 전자 구조 상 -

호작용 전자 전이 과정 표면 및 인터페이스의 전자 구조 등을 연구하는 데 사용, , 

되고 있다 네 번째로 펨토초 선 분광법 기술. X (Femtosecond X-ray Spectroscopy) 

은 펨토초 펄스를 이용하여 선 스펙트럼을 측정하는 것으로 물질의 전자 상태X , 

와 구조를 연구한다 이 방법을 활용하여 결정 구조의 동적인 변화 반응 중간체의 . , 

형성 및 분해 등을 연구하는 데 사용되고 있다.33

초고속 분광법 주요 응용 분야5) 

화학 반응 및 에너지 전달의 동력학 연구(1) 

초고속 분광법은 분자들 간의 상호작용 화학 반응의 메커니즘 에너지 전달 경, , 

로 등을 이해하고 연구하는 데 도움을 준다 첫 번째로 화학 반응의 속도 및 경로. , 
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중간체의 형성 및 분해 화학 반응의 궤도 등을 연구하는 데 사용된다 펨토초 시, . 

간 분해 분광법과 같은 기법을 통해 초단 시간 척도에서 화학 반응 과정을 추적하

고 중간체의 형성과 분해 속도 분자의 움직임 등을 상세히 분석할 수 있다 두 , , . 

번째로 에너지 전달은 화학 반응에서 중요한 과정이다 초고속 분광법을 사용하여 . 

에너지 전달 경로를 연구하면 에너지가 어떻게 어떤 상태를 거쳐 전달되고 분산, 

되는지 에너지 흡수 및 방출의 시간적인 특성 등을 파악할 수 있다 이는 광화학 , . 

반응 에너지 전달 기능성 재료 광촉매 등 다양한 분야에서 응용될 수 있다 세 , , . 

번째로 초고속 라만 분광법은 분자의 구조와 진동 상태에 대한 정보를 얻을 수 

있다 이를 통해 분자의 구조 변화 화학적 환경 변화에 따른 분자의 진동 상태 . , 

변화 등을 연구할 수 있다.1,3,34

물리 화학 생물학적 시스템에서의 상호작용 연구(2) , , 

초고속 레이저를 이용하여 물리적인 시스템에서의 전하 이동 에너지 전달 물, , 

질 구조 변화 등을 연구할 수 있다 이를 통해 특수한 물리적 조건에서의 물질의 . 

특성을 이해하고 새로운 물리적 현상을 발견할 수 있다 초고속 분광법은 화학 반. 

응의 중간체의 생성과 분해 반응 경로 화학 반응 속도 등을 연구하는 데 사용된, , 

다 특히 생물학적 시스템에서 초고속 분광법은 단백질의 구조 변화 효소의 작용 . , 

메커니즘 신경전달과정 등을 연구하는 데 사용된다 또한 펨토초 펄스를 이용한 , . , 

초고해상도 현미경과 결합하여 생물학적 시스템의 구조와 기능을 연구하는 데에

도 활용된다.35

광전자소자 및 나노구조물질의 특성 연구(3) 

첫 번째로 초고속 분광법을 사용하여 광통신 시스템에서 광섬유 손실 광 반사, , 

광파 광선 변조 등의 특성을 분석할 수 있다 또한 광센서 광전지 광폭풍 등 다. , , , 

양한 광전자소자의 동작 원리와 성능을 평가할 수 있다 두 번째로 초고속 분광법. 

은 나노구조물질의 광학적 전기적 자기적 특성 등을 연구하는 데 사용된다 예를 , , . 

들어 나노입자의 표면 플라즈몬 공명 현상 광학적 공명 강화 현상 등을 연구할 , , 

수 있다 또한 나노구조물질의 전기 전달 특성 전자 구조 상호작용 등을 분석하. , , -

여 나노전자소자의 설계와 개발에 기여할 수 있다 세 번째로 나노광학 연구에서 . 
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광과학적 현상을 이해하고 제어하는 데 사용된다 나노구조물질에 빛을 조사하여 . 

광학적 성질을 연구하여 광학적 특성을 개선하고 나노광학 장치의 성능을 향상시, 

킬 수 있다.

초고속 분광법 최신 연구 동향6) 

펨토초 레이저 기술의 발전(1) 

펨토초 레이저 기술은 초고속 분광법에서 핵심적인 요소로 사용되며 최근에는 , 

다양한 발전이 이루어지고 있다 첫 번째로 펨토초 레이저 시스템은 펄스의 폭을 . 

계속해서 줄이고 반복율을 높이는 방향으로 발전하고 있다 이를 통해 더욱 짧은 , . 

시간 해상도와 더 높은 데이터 수집 속도를 달성할 수 있다 두 번째로 고출력 펨. 

토초 레이저의 개발이 진행되고 있다 이는 분석 대상의 더 높은 신호 대비 비율. 

을 가능하게 하고 측정 감도를 향상시키는 데 도움을 준다 또한 고출력 펨토초 , . , 

레이저는 더 멀리 있는 샘플까지 분석할 수 있는 광 스펙트럼의 범위를 확장시킬 

수 있다 세 번째로 최근에는 펨토초 레이저와 다른 분석 기술을 통합하여 더 정. 

확하고 다양한 정보를 얻는 연구가 진행되고 있다 네 번째로 펨토초 레이저 시스. 

템을 초해상도 현미경과 통합하는 연구가 진행되고 있다 이를 통해 초고속 분광. 

학을 이용하여 물질의 내부 구조와 동적인 변화를 실시간으로 관찰할 수 있다.

시분해 형광 및 산란 분광학의 발전(2) 

다양한 시분해 형광 및 산란 분광학이 발전하고 있는데 첫 번째로 시분해 형광 , 

분광법 은 다양한 파라미터 시간 파장(Time-resolved Fluorescence Spectroscopy) ( , , 

펄스 를 동시에 조절하여 형광 신호를 분석하는 방법이다) .36 이 방법을 더욱 정교 

하게 개선하여 형광 분자의 환경 변화 화학 반응 동력학 등을 더욱 정확하게 추, 

적할 수 있게 되었다 두 번째로 초고해상도 시간 분해 형광 현미경. (Super-resolution 

은 광학적 초해상도와 시간분해능을 동시Time-resolved Fluorescence Microscopy)

에 갖춘 현미경이다.37 이 기술은 형광 신호를 초해상도로 관찰하면서도 초단 시 

간 스케일로 동적인 형광 프로세스를 분석할 수 있다 이를 통해 생물학적 시스템. 
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에서의 단일 분자 형광 신호를 고해상도로 관찰할 수 있게 되었다 세 번째로 산. 

란 분광법은 빛이 입사하여 물체 표면에서 산란되는 현상을 이용하여 물질의 특

성을 분석하는 기법이다.38 최근에는 산란 분광법을 초고속 분광법과 결합하여 더  

정확하고 동적인 산란 데이터를 얻을 수 있는 연구가 진행되고 있다 이를 통해 . 

물질의 구조 변화 동적 상호작용 표면 반응 등을 산란 데이터로부터 추출하고 , , 

분석할 수 있다. 

초고속 분광법에 대한 논의7) 

초고속 분광법의 잠재적 한계와 도전 과제(1) 

초고속 분광법은 물질의 분석과 연구에 매우 유용한 도구로 사용되고 있으며, 

많은 장점을 가지고 있다 그러나 몇 가지 잠재적인 한계와 도전 과제가 있다 첫. . 

째로 분석의 복잡성 문제이다 일부 복잡한 시료 및 혼합물의 분석은 여전히 도전. 

적이다 이러한 시료에서 원하는 신호를 정확하게 식별하고 분석하기 위해서는 더 . 

발전된 알고리즘 및 데이터 처리 기술이 필요하다 두 번째로 초고속 분광법은 매. 

우 낮은 농도의 물질도 감지할 수 있지만 여전히 미량의 물질을 정량하기 위해서, 

는 감도와 검출 한계를 높여야 한다 신호 대 잡음 비율. (Signal-to-noise ratio, 

을 향상시키는 기술적인 개선이 필요하다 세 번째로 초고속 분광법은 실시SNR) . 

간 분석에 유리한 장점이 있지만 여전히 분석을 위해 시료를 사전 처리해야 하는 , 

경우가 많다 더욱 효율적이고 자동화된 플러그 앤 플레이 시스템을 개발하여 실. 

시간 분석을 간편하게 수행할 수 있도록 하는 것이 도전 과제이다 네 번째로 분. 

석의 정확성과 신뢰성은 광학 시스템의 안정성에 의존한다 광원의 안정성 광학 . , 

경로의 정확성 기준 광과의 정확한 광학 매칭 등에 대한 개선이 필요하다 또한, . , 

광학 시스템의 오차와 보정 문제도 도전적인 과제이다 다섯 번째로 혼합물의 다. 

중 성분 분석에서는 교차 간섭 문제가 발생할 수 있다 이러한 교차 간섭을 해결. 

하기 위해서는 분광법의 선택성을 높이고 데이터 처리 기술과 분석 알고리즘을 , 

개선해야 한다 여섯 번째로 초고속 분광법은 대량의 데이터를 생성하며 이를 신. , 

속하게 처리하고 분석해야 한다 데이터 처리와 분석의 복잡성을 줄이기 위해 효. 
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율적인 데이터 관리 및 분석 알고리즘 개발이 필요하다.39

미래의 발전 가능성과 응용 분야 확대 전망(2) 

초고속 분광법은 계속해서 발전하고 확장되는 분야로 미래의 발전 가능성과 , 

응용 분야 확대 전망은 매우 크다 첫 번째로 초고속 분광법은 매우 많은 양의 데. 

이터를 생성하기 때문에 데이터 처리 기술의 발전과 인공지능 알고리즘의 적용을 

통해 데이터의 효율적인 분석 및 해석이 가능해진다 인공지능 기술은 빠른 속도. 

로 신호 처리 패턴 인식 복잡한 분석 등에 활용될 수 있으며 보다 정확하고 신속, , , 

한 결과를 제공할 수 있다 두 번째로 초고속 분광법은 의료 진단 약물 개발 생체 . , , 

분자의 감지 등 의료 및 생명과학 분야에서 다양한 응용이 가능하다 예를 들어. , 

혈액 샘플에서 질병 마커를 식별하거나 약물 효능을 평가하는 데 사용될 수 있다. 

이러한 응용은 더 정확하고 개인 맞춤형의 의료 접근 방식을 개발하는 데 도움을 

줄 수 있다 세 번째로 환경 모니터링 및 에너지 분야에서의 응용 초고속 분광법. : 

은 대기 오염 물질 배출 자연 자원의 모니터링 등 환경 관련 응용 분야에 활용될 , , 

수 있다 또한 재생 에너지 및 효율적인 에너지 저장 시스템의 개발에도 도움이 . , 

될 수 있다 이를 통해 보다 정확하고 실시간으로 환경 데이터를 수집하고 에너지 . , 

관리 및 대응 정책 수립에 활용할 수 있다 네 번째로 초고속 분광법은 식품 품질 . 

및 안전성 평가 농작물의 건강 상태 감시 식물 병해충 감지 등의 분야에 적용될 , , 

수 있다 이를 통해 식품 생산 과정에서의 문제를 조기에 감지하고 식품 품질 향. , 

상 및 농작물 보호에 기여할 수 있다 다섯 번째로 초고속 분광법은 산업 공정에. 

서의 실시간 모니터링과 품질 관리에 활용될 수 있다 예를 들어 화학 물질 제조 . , 

및 생산 과정에서 물질의 성분 및 품질을 실시간으로 측정하여 효율성과 안전성

을 개선할 수 있다 이러한 발전 가능성과 응용 분야 확대 전망은 초고속 분광법. 

이 현실 세계의 다양한 문제에 대한 해결책으로서 계속해서 발전하고 적용될 것

임을 보여준다.40

초고속 분광학 결론8) 

극초단 시분해 분광법은 초단 시간 척도에서 분자 및 물질의 동력학적 특성을 
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탐구하는 데에 매우 유용한 도구이다 최신 연구 동향과 발전 가능성을 고려할 때. , 

이 연구방법은 물리화학 재료과학 생물물리학 등 다양한 분야에서 더욱 중요한 , , 

역할을 할 것으로 예상된다 향후 연구는 기술의 발전과 함께 더욱 정확하고 복잡. 

한 시스템의 탐구를 위한 도구 개발과 이해를 더욱 확장시킬 것으로 전망된다.

단일 분자 분광법 2. 

단일 분자 분광법 요약1) 

단일 분자 분광법은 개별 분자의 광학적 특성을 연구하는 데에 중요한 도구로 

사용된다 이 분야는 단일 분자의 구조 상호작용 동적 특성 등을 정밀하게 측정. , , 

하고 이해하는 데에 기여하고 있다 본 논문은 단일 분자 분광법의 다양한 기술과 . 

실험적 방법에 대해 종합적으로 검토하고 최신 연구 동향과 주요 응용 분야에 대, 

해 논의한다.

단일 분자 분광법 소개2) 

단일 분자 분광법의 개념과 목표(1) 

단일 분자 분광법은 단일 분자 수준에서 광학적인 현상을 연구하고 분석하는 

기술이다 이 기술은 단일 분자의 광학적 특성을 측정하고 이해함으로써 분자의 . 

동적인 특성 상호작용 환경 변화 등에 대한 정보를 얻는 것을 목표로 한다, , .

단일 분자 분광법은 기존의 대량 분석 기술과는 달리 개별 분자의 특성을 직접 , 

관찰하고 분석함으로써 미세한 변화나 다양한 현상을 탐색할 수 있다 이를 통해 . 

분자의 구조 동적 변화 상호작용 광물리적 특성 등에 대한 깊은 이해를 도모할 , , , 

수 있다 대표적인 목표와 응용 사례는 다음과 같다 첫째 단일 분자 분광법을 사. : , 

용하여 분자 간의 상호작용 분자의 구조 변화 생체 분자의 동적인 특성 등을 연, , 

구할 수 있다 예를 들어 단백질과 의 상호작용 약물 수용체 상호작용. , DNA/RNA , - , 

단일 분자의 효소 반응 등을 이해하는 데 활용된다 둘째 단일 분자 분광법은 생. , 
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체 내에서 분자의 동적인 위치 분포 상호작용을 추적하고 시각화하는 데 사용된, , 

다 이를 통해 세포 내에서 단일 분자 수준에서의 생물학적 과정을 연구하고 세포 . , 

및 조직의 기능 및 병리학적 변화를 이해하는 데 도움이 된다 셋째 단일 분자 . , 

분광법은 나노물질의 광학적 특성을 연구하고 개선하는 데 활용된다 단일 나노입. 

자의 형태 크기 광학 활성 등을 분석하여 나노물질의 제조 및 응용 분야에 대한 , , 

인사이트를 제공한다.

단일 분자 분석의 중요성과 장점(2) 

단일 분자 분광법은 다른 대량 분석 기술과는 차별화된 장점을 가지고 있다 첫. 

째 개별 분자의 특성을 직접 파악할 수 있다 이는 분자의 다양한 동적 특성 상호, . , 

작용 구조 변화 등을 상세히 이해하는 데 도움이 된다 집단적인 분석 기술에서는 , . 

분자 간의 평균적인 특성만 파악할 수 있지만 단일 분자 분석은 각 분자의 독특, 

한 특성을 알아낼 수 있다 둘째 대량 분석 기술과 달리 단일 분자 분광법은 분자 . , 

간의 다양성과 분포를 확인할 수 있다 분자의 특성이 분포되어있는 경우 단일 . , 

분자 분석을 통해 히스토그램을 생성하고 분포의 다양성을 파악할 수 있다 셋째. , 

단일 분자 분석은 분자의 동적인 변화 상호작용 환경 변화 등을 실시간으로 관찰, , 

할 수 있다 이는 새로운 현상이나 분자의 특이한 동작을 발견하고 이해하는 데 . 

도움을 준다 또한 분자의 환경 조건 변화에 따른 반응과 상호작용을 연구하여. , , 

분자의 기능과 성질에 대한 새로운 통찰을 얻을 수 있다 넷째 단일 분자 분광법. , 

은 광학적인 해상도를 활용하여 분자 수준에서 세밀한 관찰을 할 수 있다 이는 . 

분자의 구조적 세부 사항 상호작용 역학 위치 및 이동성 등을 높은 정밀도로 분, , 

석할 수 있음을 의미한다 또한 초고속 시간 해상도를 갖는 단일 분자 분석은 분. , 

자의 동적인 행동을 고해상도로 관찰할 수 있는 장점을 가지고 있다.41

다양한 단일 분자 분석 기법의 개요(3) 

몇 가지 주요한 단일 분자 분석 기법의 개요는 다음과 같다 첫째 단일 분자 . , 

형광 분석은 단일 분자의 형광 신호를 이용하여 분자의 위치 구조 동적인 특성, , , 

상호작용 등을 연구한다 이 기법은 형광 분자나 형광 태그를 이용하여 분자를 표. 

시하고 형광 신호의 강도 스펙트럼 수명 등을 측정하여 분석한다 둘째 단일 분, , , . , 
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자 진동 분석은 분자의 진동을 감지하여 분자의 구조 상호작용 열 역학 등을 연, , 

구한다 이를 위해 나노메커니컬 시스템이나 주변 환경과의 상호작용을 이용하여 . 

분자의 진동 주파수 진폭 감쇠 등을 측정한다 셋째 단일 분자 전기화학 분석은 , , . , 

분자의 전기화학적 특성을 이용하여 분자의 구조 전하 전달 화학 반응 등을 연구, , 

한다 이를 위해 전극 또는 단일 분자의 표면에 분자를 흡착시키고 전류 전압. , , , 

전극 반응 등을 측정하여 분석한다 넷째 단일 분자 집광 분석은 분자의 광학적인 . , 

집광 현상을 이용하여 분자의 광학적 특성 상호작용 구조 등을 연구한다 이를 , , . 

위해 단일 분자를 광학 렌즈나 나노구조체로 집광시키고 집광된 광 신호의 강도, , 

스펙트럼 광학 상호작용 등을 분석한다 다섯째 단일 분자 분석은 진단 및 생체 , . , 

분석 분야에서도 중요한 역할을 한다 예를 들어 단일 분자 분석을 통해 혈액 샘. , 

플에서 특정 질병 마커를 탐지하거나 단일 세포에서 단백질 상호작용을 분석하는 , 

등의 응용이 가능하다.42

단일 분자 분광법 기본 원리3) 

단일 분자 분광법을 위한 광학 현미경과 현미경 이미지 기록(1) 

단일 분자 분광법을 위한 광학 현미경과 현미경 이미지 기록 방법 몇 가지는 

다음과 같다 첫째 광학 현미경 은 단일 분자를 관찰하기 위. , (Optical Microscopy)

한 기본적인 도구이다 광학 현미경은 특정 파장의 광을 사용하여 샘플을 조사하. 

고 광학적으로 확대하여 관찰한다, .43 이는 단일 분자의 위치 형태 상호작용 등을  , , 

시각적으로 파악할 수 있게 해준다 둘째 형광 현미경. , (Fluorescence Microscopy)

은 형광 분자나 형광 태그를 이용하여 단일 분자를 시각화하는 데 사용된다 샘플. 

에 형광 태그가 부착된 경우 형광 현미경은 형광 신호를 감지하고 재생산한다, . 

이를 통해 단일 분자의 위치 분포 상호작용 등을 정확하게 관찰할 수 있다, , .44 셋 

째 단일 분자 형광 분석 은 형광 분자의 광, (Single-Molecule Fluorescence Analysis)

학적인 특성을 분석하는 기법이다.45 단일 분자를 형광 현미경으로 관찰하고 형광  , 

신호의 강도 스펙트럼 수명 등을 측정하여 분자의 동적인 특성 상호작용 구조 , , , , 

등을 분석한다 넷째 단일 분자 분석을 위해 다양한 이미지 기록 방법이 개발되었. , 
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다 이러한 기록 방법에는 광학적인 기법과 다른 감지 기술을 결합한 기법이 포함. 

된다 예를 들어 카메라. , EM-CCD(Electron Multiplying - Charge-Coupled Device) , 

카메라 등을 사용sCMOS(Scientific Complementary Metal-Oxide-Semiconductor) 

하여 미세한 형광 신호를 정밀하게 기록하고 분석할 수 있다.

형광 현미경을 이용한 단일 분자 분광법의 원리(2) 

형광 현미경을 이용한 단일 분자 분광법은 단일 분자의 형광 신호를 감지하여 

분석하는 원리이다 즉 분석하고자 하는 단일 분자에는 형광 표지자가 부착된다. , . 

형광 표지자는 분자에 결합하여 분자를 형광으로 만들어주는 화학적인 기능을 갖

고 있다 일반적으로 이는 형광 분자나 형광 단백질로 구성되며 분자의 특정 위치. , 

에 부착하여 형광 신호를 생성한다 둘째 단계로 단일 분자를 관찰하기 위해 형광 . , 

현미경 시스템을 사용한다 형광 현미경을 사용하여 단일 분자를 시각화한 영상을 . 

이용해서 형광 표지자로부터 발생하는 형광 신호를 측정하고 해당 분자의 위치와 , 

형태를 확인할 수 있다 단일 분자의 형광 신호는 광학 검출기로 수집되고 이 신. , 

호는 신호 강도 스펙트럼 형광 수명 등의 형태로 기록된다 이제 형광 현미경에, , . 

서 얻은 단일 분자의 형광 신호를 분광 분석하여 분자의 동적인 특성 상호작용, , 

구조 등을 파악한다 분광 분석은 형광 신호의 강도와 스펙트럼을 분석하여 분자. 

의 형광 특성을 결정한다 또한 형광 수명을 측정하여 분자의 환경 변화나 상호작. , 

용을 추적할 수 있다.

단일 분자 흡수 분광법의 원리(3) 

단일 분자 흡수 분광법은 단일 분자의 흡수 스펙트럼을 분석하여 분자의 구조

와 환경을 파악하는 분석 기법이다.46 우선 특정 파장의 광을 발생시키는 광원이  

사용된다 광원은 분석하려는 분자의 흡수 대역과 호환되는 파장을 발생시켜야 한. 

다 둘째로 분석 대상인 단일 분자를 통과하는 광선의 흡수를 측정한다 이로 인해 . . 

흡수 측정장치에 도달하는 광의 강도가 감소한다 이때 흡수 측정장치에는 검출기. 

가 있어 광의 강도를 감지하고 측정하고 이를 전기 신호로 변환하여 기록한다 이. 

제 개별 분자의 흡수 스펙트럼을 분석한다 단일 분자의 흡수 스펙트럼은 분자의 . 

전자 상태 구조 환경 등에 따라 변화한다 따라서 단일 분자의 흡수 스펙트럼을 , , . 
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분석함으로써 분자의 세부적인 특성과 환경 변화를 파악할 수 있다.

단일 분자 분광법 실험 기법4) 

단일 분자 표지체와 결합한 현미경 기법(1) 

분석하고자 하는 단일 분자에 표지체가 부착된다 표지체는 분자에 특정 부위. 

에 결합하는 작은 형광 또는 비형광 분자이다 이를 통해 단일 분자를 효과적으로 . 

감지하고 관찰할 수 있다 이 표지체를 관찰하기 위해 현미경 시스템이 사용하는. 

데 이 시스템은 광원 렌즈 필터 검출기 등의 구성 요소로 구성되며 단일 분자, , , , , 

를 정밀하게 관찰할 수 있는 환경을 제공한다 현미경으로 획득한 단일 분자 이미. 

지를 분석한다 단일 분자의 위치 이동 형태 상호작용 등을 추적하고 측정하여 . , , , 

분자의 동적 특성을 이해할 수 있다.

분자의 단일 발광 감지 기법과 장치 소개(2) 

대표적인 두 가지 기법과 장치는 다음과 같다 첫째 단일 분자 형광 감지 기법 . , 

및 형광 현미경 조합이 있다.47 이 장치는 적절한 파장의 광원 형광 신호를 검출 , 

하는 고감도 광학 검출기 형광 신호를 증폭하고 처리하는 전자 장치 등으로 구성, 

된다 형광 현미경은 단일 분자의 형광 신호를 고해상도로 측정하고 시각화하는 . 

데 사용된다 둘째로 단일 분자 레이저 분광기는 레이저로 단일 분자를 활성화하. , 

고 이를 분석하여 분자의 구조와 동적 특성을 연구하는 방법이다 이 장치는 레이, . 

저 광원 적절한 파장을 선택하기 위한 필터 신호를 검출하고 분석하는 고감도 , , 

광학 검출기 신호 처리 및 데이터 분석을 위한 전자 장치 등으로 구성된다, .

단일 분자 분광법 주요 응용 분야5) 

단일 분자의 구조와 상호작용 연구(1) 

단일 분자 분광법은 다양한 응용 분야에서 단일 분자의 구조와 상호작용 연구
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에 활용된다 몇 가지 주요 응용 분야는 다음과 같다. .48 첫째 이 방법은 단백질과  , 

다른 생체 분자 간의 상호작용을 연구하는 데 사용된다 단일 단백질의 구조 변화. , 

접근성 결합 동력 등을 연구하여 단백질의 기능과 역할을 이해하고 약물 디자인, , 

이나 질병 치료에 활용할 수 있는 정보를 제공한다 둘째 단일 분자 분광법은 생. , 

체센서의 개발에도 사용된다 단일 분자를 표지체로 사용하여 생체적인 신호나 분. 

자 상호작용을 감지하고 생체 환경에서의 정확한 측정을 가능하게 한다 이를 통, . 

해 진단 약물 전달 화학 센싱 등의 응용 분야에서 중요한 역할을 수행할 수 있다, , . 

셋째 이 방법은 나노소자 및 나노재료 연구에도 활용된다 단일 분자의 광학적, . , 

전기적 자기적 등의 특성을 연구하여 나노소자의 성능 향상을 위한 지침을 도출, 

하거나 나노재료의 특성과 상호작용을 이해하는 데에 활용된다 넷째 단일 분자 , . , 

분광법은 화학 반응과 동적 프로세스의 연구에도 널리 사용된다 분자의 구조 변. 

화 분자 간 상호작용 분자 운동 등을 추적하여 화학 반응 메커니즘을 해명하고, , , 

분자 동력학에 대한 정보를 얻는 데에 활용된다.

단일 분자 분광법을 이용한 화학 반응 및 생체 분자의 동력학 연구(2) 

단일 분자 분광법은 화학 반응의 메커니즘을 연구하는 데에 활용된다.49 분자의  

구조 변화 상호작용 운동 등을 실시간으로 관찰하여 화학 반응 경로를 추적하고 , , 

반응의 속도 균형 중간체 형성 등에 대한 동력학적 정보를 얻을 수 있다 이를 , , . 

통해 화학 반응의 메커니즘을 해명하고 촉매 시스템 반응 조건 등을 최적화하는 , , 

데에 활용할 수 있다 둘째 단일 분자 형광 측정을 통해 생체 분자의 동력학을 . , 

연구할 수 있다 생체 분자의 구조 변화 활동 상호작용 등을 단일 분자 수준에서 . , , 

연구하여 생체 반응 메커니즘을 이해하고 생체 분자의 기능에 대한 통찰을 얻을 

수 있다 이를 통해 약물 디자인 질병 치료 및 진단 방법 개발 등에 활용할 수 . , 

있다 셋째 이 방법은 분자의 운동과 확산 현상을 연구하는 데에도 활용된다 분. , . 

자의 위치 이동 회전 확산 등을 추적하고 분자 간 상호작용 표면 효과 등에 대한 , , , 

정보를 얻을 수 있다 이를 통해 나노재료 촉매 시스템 분자 기계 등 다양한 분야. , , 

에서의 운동 및 확산 현상을 이해하고 이를 기반으로 효율적인 시스템 설계에 활, 

용할 수 있다.
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단일 분자 형광 분석을 통한 생물학적 프로세스 연구(3) 

단일 분자 형광 분석은 생물학적 프로세스 연구에 매우 유용하게 활용되는 도

구이다.50 첫째 단백질 상호작용은 생물학적 프로세스의 핵심이다 단일 분자 형 , . 

광 분석은 단일 단백질 상호작용을 통해 단백질의 결합 파트너 결합 강도 상호작, , 

용 기구 등을 연구할 수 있다 이는 단백질 네트워크 신호전달 경로 세포 신호 . , , 

전달 등을 이해하는 데에 도움을 준다 둘째 단일 분자 형광 분석은 의 구조. , DNA , 

염기 서열 상호작용 결합 효소 활동 등을 연구하는 데에도 활용된다 예를 들어, . , 

단일 분자 분석은 복제 유전자 발현 유전자 조작 기술 등을 이해하는 DNA DNA , , 

데에 중요한 역할을 한다 또한 단일 분자 분석은 결합 단백질의 상호. , DNA DNA 

작용과 효소 작용에 대한 세부적인 메커니즘을 연구하는 데에도 사용된다 셋째. , 

단일 분자 형광 분석은 세포 내에서 일어나는 생리학적 프로세스를 이해하는 데

에도 도움을 준다 세포 내에서 단일 분자의 이동 신호전달 단백질의 규모 변화 . , , 

등을 추적하여 세포 내 신호전달 경로 세포 운동 세포 분열 등을 연구할 수 있다, , . 

이는 암세포의 동작 연구 면역 반응의 이해 세포 신호 전달 기계의 조사 등에 , , 

중요한 정보를 제공한다.

단일 분자 분광법을 이용한 나노과학 및 재료 과학 연구(4) 

첫째 단일 분자 분광법은 나노소자의 광학적 전기적 자기적 특성 등을 연구하, , , 

는 데에 사용된다 단일 분자의 발광 흡수 형광 수명 전하 전송 등을 분석하여 . , , , 

나노소자의 성능과 안정성을 평가할 수 있다 이는 나노전자소자 광전자소자 센. , , 

서 등 다양한 나노기술의 개발과 최적화에 기여한다 둘째 단일 분자 분광법은 . , 

나노재료의 광학적 전기적 자기적 특성을 이해하는 데에도 사용된다 단일 분자, , . 

의 발광 흡수 형광 수명 등을 통해 나노재료의 광학적 특성을 분석하고 분자 간 , , , 

상호작용 에너지 전달 등을 연구할 수 있다 이는 나노재료의 설계 합성 및 응용 , . , 

분야에서 중요한 역할을 한다 셋째 이 방법은 나노스케일 장치의 동작과 성능을 . , 

이해하는 데에도 사용된다 나노스케일 장치에서 단일 분자의 이동 상호작용 전. , , 

하 전송 등을 연구하여 나노장치의 기능과 효율성을 평가할 수 있다 이는 나노스. 

위치 나노센서 나노바이오소자 등 다양한 응용 분야에서 중요한 역할을 한다 넷, , . 
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째 단일 분자 분광법은 나노재료 및 나노구조의 성장과 조립 메커니즘을 연구하, 

는 데에도 사용된다 단일 분자의 성장 동력학 조립 경로 표면 상호작용 등을 분. , , 

석하여 나노재료 및 나노구조의 제어와 조작을 가능하게 한다 이는 나노소재 합. 

성 및 나노구조 제어에 대한 이해를 높이고 새로운 나노재료 및 나노구조의 설계, 

와 개발을 돕는다.51,52

단일 분자 분광법 최신 연구 동향6) 

단일 분자 분광법의 시간 분해 및 초고속 기술 개발(1) 

단일 분자 분광법의 시간 분해 및 초고속 측정 기술은 지속적으로 발전하고 있

다 예를 들어 첫 번째 예로 초고속 단일 분자 분광법은 단일 분자의 동력학 및 . 

상호작용을 밀리초 에서 나노초 단위로 해결하는 기술이(millisecond) (nanosecond) 

다 최근에는 펄스 레이저 및 펄스형 광원과 결합된 단일 분자 분광법 기술이 개. 

발되었으며 이를 통해 초고속 프로세스의 연구가 가능해졌다 둘째 단일 분자 분, . , 

광법과 컴퓨팅 기술의 통합은 분자 동력학 및 상호작용 연구를 위한 분석 속도와 

정확도를 향상시키는 데에 중요한 역할을 한다 최신 기술 동향은 기계 학습 및 . 

인공지능을 활용하여 단일 분자 데이터를 실시간으로 처리하고 분석하는 것이다. 

셋째 단일 분자 분광법을 다양한 기술과 결합하여 멀티모달 분석을 수행하는 기, 

술도 발전하고 있다 예를 들어 단일 분자 형광 분석과 단일 분자 분광학적 센서. , 

를 결합하여 분자의 형광 특성과 환경 변화에 따른 분자의 표면 상호작용 온도, , 

압력 등을 동시에 측정할 수 있는 기술이 개발되었다 넷째 단일 분자 분광법은 . , 

고해상도 이미징 기술과 결합하여 현미경 이미지의 고해상도 정밀도 및 공간 분, 

해능을 향상시키는 방향으로 발전하고 있다 최신 연구는 광학 현미경을 기반으로 . 

한 단일 분자 분광법과 슈퍼 해상도 현미경 기술을 융합하여 분자 및 생체 분자의 

정확한 위치 구조 및 동작을 고해상도로 시각화할 수 있는 기술을 개발하고 있다, .

광스위치 및 광센서를 활용한 단일 분자 연구(2) 

단일 분자 분광법에서 광스위치 및 광센서를 활용한 단일 분자 연구는 다양한 
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최신 동향이 있다.53 첫째 광스위치는 빛의 자극에 의해 전환되는 분자이다 최신  , . 

연구는 광스위치 분자를 사용하여 단일 분자의 화학적 구조적 상태를 빛의 자극, 

에 따라 제어하는 방법을 연구하고 있다 이를 통해 단일 분자의 활성화 비활성. , 

화 형태 변화 등을 정밀하게 제어하고 연구할 수 있다 둘째 광센서는 빛의 변화, . , 

에 민감하게 반응하는 분자 또는 나노구조로 구성된 센서이다 최근 연구에서는 . 

광센서를 사용하여 환경 조건의 변화에 따른 단일 분자의 광학적 신호를 감지하

는 방법을 개발하고 있다 이를 통해 단일 분자의 환경 변화 상호작용 결합 등을 . , , 

실시간으로 감지하고 분석할 수 있다 셋째 최근에는 이 두가지 광스위치와 광센. , 

서를 결합한 시스템을 개발하여 단일 분자의 상호작용 및 변화를 동시에 조사하

는 방법을 연구하고 있다 이를 통해 단일 분자의 활성화 형태 변화 환경 변화에 . , , 

따른 광학적 신호를 동시에 관찰하고 해석할 수 있다 넷째 광스위치와 광센서를 . , 

활용하여 단일 분자의 동적인 변화를 실시간으로 관찰하고 분석하는 방법도 개발

하고 있다. 

다중 분자 상호작용을 다루는 신기술의 개발(3) 

단일 분자 분광법을 이용하여 다중 분자 상호작용을 다루는 신기술은 계속해서 

발전하고 있다.54 첫째 단일 분자 분광법을 활용하여 다중 색상 형광 분자를 동시 , 

에 분석하는 기술이 개발되고 있다 이를 통해 여러 개의 단일 분자 상호작용을 . 

동시에 관측하고 분석할 수 있으며 다중 분자 간의 상호작용 네트워크를 이해하, 

는 데 도움이 된다 둘째 단일 분자 분광법과 공초점 현미경을 결합한 기술이 개. , 

발되어 단일 분자 상호작용을 고해상도로 시각화할 수 있는 기능을 제공한다 이. 

를 통해 다중 분자 간의 상호작용 클러스터 형성 분자 이동 등을 관찰하고 분석, , 

할 수 있다 셋째 다수의 단일 분자를 배열 형태로 구성하여 상호작용을 연구하는 . , 

기술이 개발되고 있다 이를 통해 다중 분자 간의 상호작용을 시스템 수준에서 이. 

해할 수 있으며 분자의 동력학 역학 구조 등을 다양한 관점에서 연구할 수 있다, , , . 

넷째 단일 분자 분광법과 마이크로유체 시스템을 통합하여 다중 분자 상호작용을 , 

효과적으로 다룰 수 있는 플랫폼이 개발되고 있다 이를 통해 다중 분자 간의 상. 

호작용을 미세한 규모에서 조절하고 조사할 수 있으며 공간적 제어와 시간적 해, 

상도를 향상시켜 복잡한 분자 네트워크의 이해를 돕는다.
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단일 분자 분광법에 대한 논의7) 

단일 분자 분광법의 한계와 도전 과제(1) 

단일 분자 분광법은 많은 장점을 가지고 있지만 몇 가지 한계와 도전 과제가 , 

있다 첫째 단일 분자의 신호를 검출하기 위해 매우 민감한 감지 시스템이 필요하. , 

다 그러나 환경적인 잡음이나 광학적인 잡음 등으로 인해 신호 대 잡음 비율이 . 

낮아질 수 있다 이로 인해 작은 신호를 신뢰할 수 없거나 잘 구별할 수 없게 된. 

다 둘째 단일 분자 분광법은 한 번에 하나의 분자를 분석하는 방법이기 때문에 . , 

대량의 데이터를 수집하는 데에는 시간이 오래 걸릴 수 있다 특히 복잡한 시스템. 

에서 다중 분자 상호작용을 연구할 경우 많은 시간과 노력이 필요할 수 있다 셋, . 

째 단일 분자를 정확하게 검출하고 식별하는 것은 도전적인 과제이다 특히 매우 , . 

낮은 농도에서 단일 분자를 검출하거나 분리해야 할 때에는 기술적인 어려움이 

있을 수 있다 넷째 이 방법에서는 분자의 환경을 정밀하게 제어하는 것이 중요하. , 

다 분자의 위치 온도 환경 조성 등을 정확하게 조절하는 것은 어려운 과제이다. , , . 

특히 생체 내에서의 단일 분자 연구에서는 환경 제어의 어려움이 큰 문제가 될 

수 있다 다섯째 단일 분자 분광법으로 얻은 많은 데이터를 효과적으로 분석하고 . , 

해석하는 것은 어렵다 다중 분자 상호작용의 복잡성을 이해하고 정량화하는 것은 . 

어려운 문제이며 데이터 분석 알고리즘 및 모델링 기법의 발전이 필요하다, .

새로운 기술 및 분석 방법의 개발을 통한 발전 가능성(2) 

단일 분자 분광법에서의 발전 가능성은 다음과 같다 첫째 단일 분자의 동력학. , 

적인 특성을 연구하기 위해 초고속 단일 분자 분광법이 개발되고 있다 둘째 단일 . , 

분자 이미지 분석 기법은 단일 분자의 위치 형태 이동 등을 정확하게 추출하고 , , 

분석하여 단일 분자의 구조와 상호작용을 상세하게 이해할 수 있으며 단일 분자 , 

레벨에서의 다양한 생물학적 프로세스를 연구할 수 있다 셋째 단일 분자의 스펙. , 

트럼 정보를 분석하는 단일 분자 스팩트로스코피 기술은 분자의 환경 변화 구조 , 

변화 상호작용 등을 정밀하게 연구할 수 있는 도구이다 새로운 형광 태그 형광 , . , 

단백질 레이저 기술 등의 개발을 통해 단일 분자의 스펙트럼 정보를 더 정확하게 , 
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측정하고 해석할 수 있게 된다 넷째 마이크로 및 나노 장치를 이용한 단일 분자 . , 

분석 기술은 단일 분자의 위치 제어 환경 제어 상호작용 조절 등을 가능하게 한, , 

다 나노 포인트 배열 나노 구조체 마이크로유체 시스템 등의 개발을 통해 단일 . , , 

분자 연구의 정밀도와 효율성을 향상시킬 수 있다 다섯째 단일 분자 분광법으로 . , 

얻은 방대한 양의 데이터를 효과적으로 분석하고 해석하기 위해 기계학습과 데이

터 분석 기술이 활용될 수 있다 데이터 마이닝 패턴 인식 신경망 모델 등의 기계. , , 

학습 알고리즘을 적용하여 단일 분자의 특성을 정량화하고 상호작용 패턴을 식별

할 수 있게 된다 이러한 새로운 기술 및 분석 방법의 개발은 단일 분자 분광법의 . 

발전을 가속화하고 다양한 분야에 확장 가능성을 제공한다 이를 통해 단일 분자 . 

연구의 정밀도 감도 신뢰성이 향상되며 단일 분자 수준에서의 다양한 과학적, , , , 

응용적 연구에 새로운 가능성이 열릴 것으로 기대된다.

단일 분자 분광법 결론8) 

단일 분자 분광법은 분자의 개별적인 특성을 연구하는 데에 매우 유용한 도구

이다 최근의 연구 동향과 기술의 발전을 고려할 때 단일 분자 분광법은 생물학. , , 

화학 재료과학 등 다양한 분야에서 더욱 중요한 역할을 할 것으로 예상된다 향후 , . 

연구는 단일 분자 분광법의 높은 해상도와 정확성을 유지하면서 더 복잡한 시스

템에 대한 연구를 확장하는 방향으로 발전할 것으로 전망된다.

분자 영상법  3. 

분자 영상법 요약1) 

분자 영상법은 분자 수준에서의 광학적 특성을 고해상도로 조사하는데에 중요

한 도구로 사용된다 이 분야는 다양한 분광 기술을 이용하여 미세 영역에서 분자. 

의 화학적 구조적 및 상호작용적 특성을 연구하는 데에 기여하고 있다 본 논문, , . 

은 분자 영상법의 다양한 기술과 실험적 방법에 대해 종합적으로 검토하고 최신 , 

연구 동향과 주요 응용 분야에 대해 논의한다.
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분자 영상법 소개2) 

분자 영상법 개념과 목표(1) 

분광 영상법은 분광학과 영상학을 결합한 기술로 샘플의 공간적인 분포와 분, 

광 정보를 동시에 얻을 수 있는 분석 기법이다 이 기법은 분광 정보와 이미지 정. 

보를 동시에 획득하여 샘플의 구성 요소 화학적 성질 구조 상태 등에 대한 상세, , , 

한 정보를 얻을 수 있다.

분광 영상법은 다양한 형태로 발전되어 왔다 일반적으로는 샘플을 특정 파장. 

의 광원으로 조사하고 해당 파장의 분광 정보를 픽셀 단위로 기록하여 분광 영상, 

을 생성한다 이를 통해 샘플의 각 지점에서의 분광 정보를 시각화하고 샘플의 . , 

공간적인 변화 및 분포를 분석할 수 있다.

분광 영상법은 다양한 분야에서 활용된다 예를 들어 생명과학 분야에서는 세. , 

포 조직 생체 분자 등의 구성 요소와 상호작용 활동을 분석할 수 있다 재료 과, , , . 

학 분야에서는 나노입자 다층 박막 등의 구조와 특성을 연구할 수 있다 환경과, . 

학 의학 식품 과학 등 다양한 응용 분야에서도 활용되고 있다, , .

분광 영상법은 고해상도 고감도 고정량성 등의 장점을 가지며 표본의 공간  , , , 

적인 분포와 화학적 특성에 대한 풍부한 정보를 제공할 수 있다 따라서 다양한 . 

분석 및 연구에 활용되며 더욱 발전된 기술과 응용 분야의 확장이 기대된다, .

고해상도 분광 기법의 중요성과 장점(2) 

고해상도 분광 기법은 분자 이미징에서 매우 중요한 역할을 한다.55 첫째 고해 , 

상도 분광 기법은 분자 수준의 세부 정보를 얻을 수 있다 이는 분자의 공간 분포. , 

화학적 특성 구조 등을 높은 해상도로 관찰할 수 있음을 의미한다 이는 분자의 , . 

작은 변화나 상호작용을 감지하고 분석하는 데에 매우 유용하다 둘째 고해상도 . , 

분광 기법은 여러 파라미터를 동시에 분석할 수 있다 예를 들어 단일 분자 분광 . , 

기법을 이용하여 단일 분자의 형광 흡수 교차 상호작용 등을 동시에 측정할 수 , , 

있다 셋째 고해상도 분광 기법은 실시간 모니터링이 가능하다 분자의 동적인 변. , . 

화나 반응을 실시간으로 관찰하고 분석할 수 있어 생체 내에서의 화학 반응 생물 , , 
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과정 등을 실시간으로 이해하는 데에 도움을 준다 넷째 고해상도 분광 기법은 . , 

비파괴적으로 샘플을 분석할 수 있다 이는 샘플을 파괴하지 않고도 분자의 특성. 

을 분석할 수 있으므로 반복적인 분석이 가능하고 소규모 샘플이나 귀중한 샘플, , 

의 분석에 유리하다 따라서 형광 표지자를 부착할 때 생길 수 있는 문제점들로부. 

터 자유롭다 다섯째 고해상도 분자 이미징은 다양한 응용 분야에서 활용된다 생. , . 

물학 의학 재료 과학 화학 등에서 분자의 구조 상호작용 동역학 화학 반응 등, , , , , , 

을 연구하는 데에 활용된다. 

다양한 분자 이미징 기술의 개요(3) 

분자 이미징은 분자의 위치 분포 상호작용 활동 등을 시각화하는 기술로 다, , , , 

양한 분야에서 활용된다 다음은 몇 가지 주요한 분자 이미징 기술의 개요이다. .

형광 이미징 형광 분자를 이용하여 샘플 내의 분자를 시(Fluorescence Imaging): 

각화하는 기술이다.56 형광 분자는 특정 파장의 광을 흡수하고 다른 파장의 광을  , 

방출하여 시각화된다 형광 프로브를 사용하여 특정 분자나 세포 구성 요소를 표. 

지할 수 있다.

양자점 이미징 양자점은 크기가 나노미터 스케일인 반(Quantum Dot Imaging): 

도체 입자로 형광 특성을 가지며 광학적으로 안정하게 작동한다 양자점은 형광 , . 

색상 조절이 가능하고 높은 밝기와 장기간 안정성을 제공하여 형광 이미징에 유, 

용하다.57

단일 분자 이미징 단일 분자의 위치와 동작을 추적하(Single-Molecule Imaging): 

여 분자의 개별 동작을 연구하는 기술이다 형광 현미경과 결합하여 단일 분자의 . 

광 발광을 감지하고 분자의 활동 상호작용 구조 등을 분석할 수 있다, , , .58

자기 공명 이미징 자기장을 이용하여 샘플 (Magnetic Resonance Imaging, MRI): 

내의 분자를 이미징하는 기술이다 주로 의학 분야에서 사용되며 높은 해상도와 . , 

조직 내 분자의 정보를 얻을 수 있는 장점이 있다.59

양자 이미징 양자 역학 원리를 이용하여 분자의 이미지를 (Quantum Imaging): 

획득하는 기술이다 양자 역학적 성질을 이용하여 높은 해상도와 정밀한 분자 정. 

보를 획득할 수 있다.60

현미경 이미징 광학 현미경을 이용하여 분자 또는 세포 (Microscopy Imaging): 
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수준에서 이미지를 획득하는 기술이다 현미경은 고해상도 초해상도 형광 현미. , , 

경 등 다양한 유형이 있으며 분자의 위치 형태 동작 등을 관찰할 수 있다, , , .61

이러한 분자 이미징 기술들은 생명과학 의학 재료 과학 화학 등 다양한 분야, , , 

에서 분자 수준의 정보를 얻기 위해 활용되고 있다 각 기술은 각자의 특징과 장. 

점을 가지고 있으며 연구 및 응용 분야에 따라 선택되어 사용된다, .

분자 이미징의 기본 원리3) 

광학 현미경과 분광법의 융합(1) 

광학 현미경과 분광법의 융합은 분자 이미징 분야에서 많이 사용되는 중요한 

접근 방법이다.62 이는 광학 현미경을 통해 샘플의 구조와 형태를 시각화하고 동 , 

시에 분광법을 통해 분자의 특성과 상호작용을 분석하는 것을 의미한다 즉 광학 . , 

현미경은 빛을 사용하여 샘플을 시각화하는데 이를 통해 셀 수준에서 분자의 위, 

치 형태 동작 등을 관찰할 수 있다 광학 현미경의 고해상도 이미징 기술들은 셀 , , . 

내부의 세부 구조까지 관찰할 수 있는 능력을 갖추고 있다 그런데 분광법은 빛과 . , 

물질의 상호작용을 분석하는 기술로 분자의 흡수 발광 산란 등 광 스펙트럼 특, , , 

성을 측정하여 분자의 특성을 파악한다 분광법은 분자의 구성 환경 조건 상호작. , , 

용 등을 연구하는 데 매우 유용하다. 

광학 현미경과 분광법의 융합은 다양한 방식으로 이루어질 수 있다 예를 들어. , 

형광 현미경을 사용하여 특정 형광 프로브를 표지한 분자를 시각화하고 분광법을 , 

이용하여 해당 분자의 형광 스펙트럼을 분석할 수 있다 또는 분광법을 사용하여 . 

분자의 흡수 발광 라만 산란 등의 특성을 분석하면서 동시에 광학 현미경을 통, , , 

해 샘플의 형태와 위치를 관찰할 수도 있다. 

광원과 광학 시스템의 최적화(2) 

분자 이미징에서 광원과 광학 시스템은 매우 중요한 역할을 한다 이들을 최적. 

화하는 것은 이미지 품질과 신호 대 잡음 비율 을 향상시키는 데 도움이 된(SNR)

다 다음은 광원과 광학 시스템의 최적화를 위한 몇 가지 중요한 방법들이다. .63
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광원 최적화 광원의 적절한 선택은 이미지의 밝기 대비 및 에 영향을 미: , SNR

친다 광원의 강도 파장 안정성 등을 고려하여 특정 애플리케이션에 맞는 광원을 . , , 

선택해야 한다 또한 광원의 조명 형태를 조절하여 샘플에 균일하게 광을 조사할 . 

수 있는 광학 시스템을 구축해야 한다.

필터링과 분광기 최적화 적절한 필터링 및 분광기 선택은 이미지의 대비와 : 

을 향상시키는 데 중요하다 특정 파장 범위의 빛을 통과시키는 필터를 사용SNR . 

하거나 분광기의 분해능과 감도를 최적화하여 원하는 신호를 최대화하고 잡음을 , 

최소화할 수 있다.

광학 시스템 정렬과 교정 광학 시스템의 정렬과 교정은 이미지의 해상도와 품: 

질을 향상시키는 데 중요하다 광원 렌즈 필터 등 각 요소의 정확한 위치와 방향. , , 

을 조절하여 광원으로부터 샘플로의 광을 최적으로 모으고 이미지를 정확하게 형, 

성할 수 있도록 해야 한다.

적절한 검출기 선택 적절한 검출기를 선택하는 것도 중요하다 검출기의 감도: . , 

노이즈 수준 다중 채널 감지 등을 고려하여 최적의 검출 성능을 얻을 수 있다, . 

다중 픽셀 배열 검출기나 싱글 포톤 검출기 등의 선택은 사용하는 분자 이미징 

기술과 응용 분야에 따라 달라질 수 있다.

이러한 최적화 방법은 특정 분자 이미징 기술과 응용 분야에 따라 다소 다를   

수 있다 따라서 특정 애플리케이션에 가장 적합한 광원과 광학 시스템을 선택하. 

고 최적화하기 위해 실험 및 연구를 통해 광학 시스템을 세밀하게 조정해야 한다.

미세 영역에서의 샘플 처리와 조작 방법(3) 

분자 이미징에서 미세 영역에서의 샘플 처리와 조작은 정밀한 제어와 조작이 

필요한 중요한 단계이다 다음은 일반적으로 사용되는 몇 가지 기술과 방법이다. .

마이크로 플루이딕스 마이크로 플루이딕스는 미세 유체 흐름을 (Microfluidics): 

사용하여 샘플을 조작하고 처리하는 기술이다 미세 채널 네트워크를 통해 작은 . 

샘플 양을 정밀하게 이동 혼합 분리할 수 있다 이를 통해 시간과 공간 해상도가 , , . 

높은 분자 이미징이 가능해진다.

마이크로 조작기기 마이크로 조작기기는 미세한 (Micro Manipulation Devices): 

크기의 샘플을 정밀하게 조작하는 데 사용된다 옵티컬 트랩 마이크로 핀셋 마이. , , 
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크로 포스터 등의 기기를 사용하여 단일 분자 또는 미세 구조물을 위치 조절하거

나 조작할 수 있다.

표면 기반 조작 분자 이미징에서는 종종 표면에 샘플을 고정하고 처리하는 것: 

이 필요하다 표면에 샘플을 고정시키기 위해 다양한 방법을 사용할 수 있으며. , 

이에는 표면 코팅 셀퓨전 마이크로패턴화 등이 포함된다, , .

광학 조작 광학 조작은 분자 이미징에서 미세한 영역에서 샘플을 제어하는 데 : 

사용된다 광학 현미경과 광학 트랩을 사용하여 광선을 조작하고 레이저 주사형 . , 

이미징 등의 기법을 사용하여 정밀한 광학 조작을 수행할 수 있다.

화학적 처리 일부 샘플은 화학적인 처리가 필요한 경우가 있다 이는 샘플의 : . 

형광 표지체 결합 특정 반응의 유도 표면 처리 등을 포함할 수 있다, , .

이러한 방법과 기술을 사용하여 분자 이미징에서 미세 영역에서의 샘플 처리와 

조작을 수행하면 미세한 공간에서 정밀한 분자 관찰과 조작이 가능해진다 이는 , . 

분자 이미징 연구와 응용에 중요한 역할을 한다.

분자 영상법의 주요 응용 분야4) 

생물학적 시스템에서의 분자 상호작용 연구(1) 

분자 이미징은 생물학적 시스템에서 분자 상호작용 연구에 귀중한 도구로 사용

된다 다음은 몇 가지 주요 응용 분야이다. .

단백질 단백질 상호작용 연구 단백질은 생물학적 프로세스에서 중요한 역할을 - : 

담당하며 다른 단백질과의 상호작용을 통해 기능을 수행한다 분자 이미징 기술, . 

을 사용하여 단백질 단백질 상호작용을 실시간으로 관찰하고 이해할 수 있다 이- . 

를 통해 단백질 상호작용의 역할 메커니즘 동력학 등을 연구할 수 있다, , .64

단백질 핵산 상호작용 연구 단백질과 핵산 간의 상호작용은 유전자 발현과 조- : 

절 처리 단백질 합성 등에 관여한다 분자 이미징을 사용하여 단백질 핵산 , RNA , . -

상호작용을 시각화하고 상호작용 위치 강도 동력학 등을 연구할 수 있다, , , .65

세포 내 신호 전달 연구 세포 내에서 다양한 신호 전달 네트워크가 활성화되어 : 

생물학적 프로세스가 조절된다 분자 이미징을 사용하여 세포 내에서 신호 전달 . 
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경로 신호 분자의 동적 변화 신호 전달 단계의 연결 등을 연구할 수 있다, , .66

약물 타깃팅 및 상호작용 연구 분자 이미징은 약물의 효과와 타깃팅을 연구하: 

는 데에도 활용된다 특정 약물과 그 타깃 사이의 상호작용을 시각화하고 약물의 . , 

효과와 동작 메커니즘을 이해하는 데 도움을 준다.67

이러한 분야에서 분자 이미징은 실시간 및 공간 해상도가 높은 정보를 제공하

여 분자 상호작용의 기능과 조절 메커니즘을 탐색하는 데에 중요한 역할을 한다.

화학적 반응 및 분자 동력학 연구(2) 

분자 이미징은 화학적 반응 및 분자 동력학 연구에도 널리 활용된다.68

화학 반응 모니터링 분자 이미징은 화학 반응을 실시간으로 모니터링하고 이: 

해하는 데에 유용하다 화학 반응의 시간 경과에 따른 분자의 변화를 시각화하여 . 

반응의 진행과 속도를 추적할 수 있다 이를 통해 화학 반응 메커니즘 중간체 형. , 

성 및 분해 과정 화학 반응의 동역학 등을 연구할 수 있다, .

화학 센서 개발 분자 이미징은 화학 센서의 개발에도 활용된다 특정 화학 물: . 

질에 반응하는 분자 프로브를 사용하여 화학 물질의 존재 및 농도를 감지할 수 

있다 이를 통해 화학적 신호를 광학적으로 변환하여 분자 레벨에서의 화학 분석. 

이 가능해진다.

분자 동력학 연구 분자 이미징은 분자의 동력학적 특성을 연구하는 데에도 사: 

용된다 분자의 운동 상호작용 확산 등을 시간과 공간적으로 해석할 수 있어 분. , , 

자의 동작 메커니즘을 이해하는 데에 도움을 준다 이를 통해 화학 반응 경로 분. , 

자 운동의 특성 환경 요인의 영향 등을 조사할 수 있다, .

분자 상호작용 연구 분자 이미징은 분자 간의 상호작용을 연구하는 데에도 중: 

요한 도구로 활용된다 분자 간의 상호작용을 시각화하여 분자 간의 결합 분리. , , 

변형 등을 관찰하고 이해할 수 있다 이를 통해 분자 상호작용의 역할 특성 동력. , , 

학 등을 연구할 수 있다.

이러한 분야에서 분자 이미징은 분자 수준에서의 화학적 반응과 동력학을 이해

하는 데에 중요한 도구로 사용된다 고해상도 실시간 및 비파괴적인 정보 제공으. , 

로 인해 분자 동작의 연구와 응용에 큰 도움을 주고 있다.
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나노구조물질과 재료의 화학적 구조적 특성 연구(3) , 

분자 이미징은 나노구조물질과 재료의 화학적 및 구조적 특성 연구에도 널리 

활용된다.

나노입자 및 나노구조물질의 표면 분석 분자 이미징은 나노입자와 나노구조물: 

질의 표면 상태와 구조를 연구하는 데에 사용된다 플라즈몬 공명 현상을 기반으. 

로 한 분자 이미징 기법을 통해 나노입자의 크기 형태 분포 표면 플라즈몬 공명 , , , 

특성 등을 고해상도로 분석할 수 있다.

재료의 화학적 반응 모니터링 분자 이미징은 재료의 화학적 반응을 연구하는 : 

데에도 활용된다 나노구조물질의 표면에서 일어나는 화학 반응을 분자 단위로 관. 

찰하여 반응 경로 중간체 형성 화학적 변화 등을 연구할 수 있다 이를 통해 재료, , . 

의 화학적 특성과 반응 메커니즘을 이해하는 데에 기여한다.

구조 변화 및 성장 모니터링 분자 이미징은 재료의 구조 변화와 성장 모니터링: 

에도 활용된다 나노구조물질의 성장 과정을 실시간으로 관찰하여 입자의 크기. , 

형태 구조의 변화 결정성장 등을 연구할 수 있다 이를 통해 재료의 성장 메커니, , . 

즘과 구조 변화에 대한 이해를 높일 수 있다.

화학적 구조적 특성 연구 분자 이미징은 나노구조물질의 화학적 및 구조적 특, : 

성을 연구하는 데에도 활용된다 분자 프로브를 이용하여 특정 화학적 구조적 특. , 

성을 탐지하고 분석할 수 있다 이를 통해 재료의 화학적 조성 결정 구조 표면 . , , 

상태 등을 연구하고 재료의 성질과 기능에 대한 이해를 개선할 수 있다.

의료 진단 및 조직 영상 분석(4) 

분자 이미징은 의료 진단 및 조직 영상 분석 분야에서 많은 관심을 받고 있다. 

다음은 분자 이미징이 주요하게 사용되는 응용 연구 분야이다.

암 진단 및 조직 영상 분석 분자 이미징은 암 진단과 조직 영상 분석에 중요한 : 

역할을 한다 특정 분자 표지체를 사용하여 종양의 형성 크기 위치 침윤 정도 . , , , 

등을 탐지하고 평가할 수 있다 분자 이미징은 종양의 생체 내 분포와 거동을 고. 

해상도로 관찰하고 종양의 특성을 분석하여 정확한 진단과 예후 예측을 돕는 데

에 기여한다.69
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약물 전달 및 효과 평가 분자 이미징은 약물 전달 시스템과 약물 효과를 평가: 

하는 데에도 사용된다 특정 분자 표지체를 사용하여 약물 전달 시스템의 목표 조. 

직이나 세포 내 분포를 추적하고 약물의 효과를 실시간으로 모니터링할 수 있다. 

이를 통해 약물 전달의 효율성과 효과를 평가하고 개선하는 데에 기여한다.70

신경계 조직 영상 분석 분자 이미징은 신경계 조직의 영상 분석에도 활용된다: . 

신경성장 신경세포 연결 신경전달물질 분포 등을 관찰하고 연구할 수 있다 특정 , , . 

분자 표지체를 사용하여 신경계 조직의 생리적 생화학적 상태를 탐지하고 신경의 , 

성장과 연결에 대한 이해를 높이는 데에 기여한다.71

면역학적 조직 영상 분석 분자 이미징은 면역학적 조직 영상 분석에도 사용된: 

다 면역반응 면역세포 분포 염증 상태 등을 관찰하고 연구할 수 있다 특정 항체 . , , . 

표지체를 사용하여 면역반응과 면역세포의 상호작용을 분석하고 면역학적 조직의 

특성을 평가하는 데에 기여한다.72

분자 영상법 분야의 최신 연구 동향5) 

고해상도 분광법을 위한 광학 현미경 기술 개발(1) 

분자 이미징에서 고해상도 분광법을 위한 광학 현미경 기술은 정밀한 분광 정

보를 획득하고 분자의 광학적 특성을 조사하기 위해 중요한 역할을 한다 다양한 . 

광학 현미경 기술이 개발되었는데 여기에는 다음과 같은 기술들이 포함된다, :

광학 현미경 해상도 향상 기법 고해상도 분광법을 위해 광학 현미경의 해상도: 

를 향상시키는 다양한 기법이 개발되었다 이러한 기법에는 구조조명 현미경 고. , 

해상도 광학 현미경 초해상도 광학 현미경 등이 포함된다 이러한 기술은 광원 , . 

및 검출기의 최적화 광파장 풀림 초해상도 이미징 광섬유를 활용한 광학 현미경 , , , 

등 다양한 기법을 활용하여 분광법의 고해상도를 달성하는 데에 기여한다.73

표지체 기반 분광법 분자 이미징에서는 특정 분자 표지체를 사용하여 분자의 : 

광학적 특성을 조사한다 이러한 표지체는 분자의 특정 기능 또는 특성을 반영하. 

는 발광 물질 흡수 물질 등으로 구성된다 표지체 기반 분광법은 발광 또는 흡수 , . 

스펙트럼을 통해 분자의 구조 상호작용 환경 변화 등을 분석하는 데에 사용된다, , . 
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최근에는 광학 현미경과 표지체 기반 분광법을 결합하여 고해상도 분광 이미징을 

수행하는 기술도 개발되고 있다.74

다차원 분광법 다차원 분광법은 분자의 광학적 특성을 더 상세하게 조사하기 : 

위해 개발된 기술이다 이는 분광법을 다양한 파라미터 예 파장 펄스 폭 펄스 . ( : , , 

간격 광강도 등 에 대해 다차원 데이터로 획득하는 것을 의미한다 다차원 분광, ) . 

법은 분자의 다양한 동역학적 특성과 구조를 더 정확하게 파악하는 데에 도움이 

된다.75

라만 분광법과 광학 현미경의 융합 기술 개발(2) 

분자 이미징에서 라만 분광법과 광학 현미경의 융합 기술은 분자의 구조 화학, 

적 특성 및 환경 변화 등을 더 상세하게 조사하는 데에 사용된다.76 이러한 융합  

기술은 라만 분광법과 광학 현미경의 각각의 장점을 결합하여 고해상도 화학적 , 

특성 및 구조 정보를 동시에 획득할 수 있게 한다 다음은 라만 분광법과 광학 현. 

미경의 융합 기술 개발에 대한 몇 가지 예시이다.

라만 현미경 라만 분광법과 광학 현미경을 결합한 기술로(Raman microscopy): , 

라만 분광법을 통해 분자의 진동 특성을 분석하고 광학 현미경을 통해 샘플, 의 

공간적 분포를 관찰한다 이를 통해 분자의 화학적 특성과 구조 그리고 이들의 . , 

공간적 분포에 대한 정보를 동시에 얻을 수 있다 라만 현미경은 생물학적 시스템. 

에서 단일 분자 분석 조직 샘플에서의 화학 이미징 등 다양한 응용 분야에서 사, 

용된다.77

표면 강화 라만 분광법 현미경(Surface-Enhanced Raman Spectroscopy, SERS) : 

는 표면에 분자가 흡착될 때 라만 신호가 크게 증폭되는 현상을 이용한 기술SERS

이다 이러한 현상을 이용하여 라만 신호의 감지 한계를 낮출 수 있으며 광학 현. , 

미경과 결합하여 표면 위의 단일 분자를 라만 분광법으로 감지할 수 있는 고해상

도 분석을 실현할 수 있다 현미경은 화학적 성분의 검출 생물학적 분자 . SERS , 

상호작용 연구 등에서 유용하게 활용된다.78

퀀텀 라만 이미징 쿼텀 라만 이미징은 높은 해상도(Quantum Raman Imaging): 

의 라만 분광법을 위해 광학 현미경과 양자광학적 기술을 결합한 기술이다 이 기. 

술은 단일 분자 수준에서의 라만 신호를 감지하고 분석할 수 있으며 광학 현미경, 
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의 고해상도 이미징과 라만 분광법의 분자 특성 분석을 동시에 수행할 수 있다. 

이를 통해 단일 분자의 화학적 특성 구조 상호작용 등을 상세히 조사할 수 있, , 

다.79

이러한 라만 분광법과 광학 현미경의 융합 기술은 분자 이미징 분야에서 분자

의 화학적 구조적 특성 및 상호작용을 더욱 정밀하게 연구할 수 있는 강력한 도, 

구로 활용될 것으로 예상된다.

분자 영상법에 대한 논의6) 

분자 영상법의 한계와 도전 과제(1) 

분자 이미징 기술은 많은 장점과 가능성을 가지고 있지만 몇 가지 한계와 도전 , 

과제도 존재한다 이러한 한계와 도전 과제는 다음과 같다. .

공간적 해상도 한계 분자 이미징은 매우 높은 공간적 해상도를 요구하는 경우: 

가 많다 하지만 광학 현미경의 빛의 파장에 의해 제한되며 분자의 크기보다 작은 . , 

구조를 분해할 수 없는 한계가 있다 따라서 더 높은 공간적 해상도를 달성하기 . 

위해 새로운 광학 시스템 및 기법의 개발이 필요하다.80

깊이 제한 일부 분자 이미징 기술은 표본의 표면 근처에만 적용되거나 깊은 : , 

샘플 내부의 분자를 분석하기 어렵다 광섬유나 광자 채널링과 같은 기술을 이용. 

하여 샘플의 깊이에 상관없이 분자 이미징을 수행할 수 있는 방법을 개발하는 것

이 도전 과제이다.81

샘플 처리와 표지체 부착 분자 이미징을 위해 샘플을 처리하고 특정 분자에 표: 

지하는 과정은 복잡할 수 있다 특히 생물 샘플의 경우 생체적인 조건을 유지하면. 

서 적절한 처리 및 표지체 부착을 수행하는 것이 도전적이다 개선된 샘플 처리 . 

및 표지체 부착 기술의 개발이 필요하다.

데이터 처리와 분석 분자 이미징은 대량의 데이터를 생성하고 분석해야 한다: . 

이러한 데이터 처리와 분석 과정은 복잡하며 신뢰할 수 있는 결과를 도출하기 위, 

해 적절한 알고리즘과 분석 방법의 개발이 필요하다.

멀티모달 분석 단일 분자 이미징은 특정 분자의 특성을 분석하는 데에 유용하: 
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지만 여러 모드의 이미징 데이터를 결합하여 다양한 정보를 획득하는 멀티모달 , 

분석에는 도전이 따른다 다양한 이미징 기술을 통합하여 상호보완적인 정보를 얻. 

을 수 있는 멀티모달 분석 방법의 개발이 필요하다.82

이러한 도전과제를 극복하기 위해 연구자들은 더 나은 광학 시스템 신뢰할 수 , 

있는 데이터 처리 및 분석 기법 효율적인 샘플 처리 및 라벨링 방법 등을 개발하, 

고 있다 이를 통해 분자 이미징 기술의 한계를 극복하고 더 정확하고 포괄적인 . , 

분자 정보를 얻을 수 있는 가능성을 모색하고 있다.

기술 개선과 새로운 응용 분야를 통한 발전 가능성(2) 

분자 이미징 기술은 지속적으로 발전하고 있으며 다양한 개선과 새로운 응용 , 

분야를 통해 발전 가능성이 크다 이에 대한 몇 가지 예시를 알아보자. .

고해상도 이미징 분자 이미징 기술은 고해상도 이미징을 위한 새로운 기법과 : 

시스템의 개발을 통해 발전하고 있다 광학 현미경 초음파 현미경 자기공명 이미. , , 

징 등 다양한 기술이 통합되어 고해상도 이미징이 가능해지고 있다 이를 통해 분. 

자 및 생체 조직의 미세 구조를 보다 정확하게 관찰하고 분석할 수 있다.83

멀티모달 이미징 멀티모달 이미징은 여러 가지 이미징 기술을 결(Multimodal) : 

합하여 상호 보완적인 정보를 얻을 수 있는 방법이다 광학 초음파 자기공명 등 . , , 

다양한 모달리티를 결합하여 분자 이미징의 감도와 정확도를 향상시키고 다양한 , 

정보를 획득할 수 있다 이를 통해 생체 조직의 다양한 특성을 종합적으로 분석하. 

고 진단의 정확성을 향상시킬 수 있다.84

실시간 이미징 분자 이미징의 실시간성은 매우 중요한 요소이다 연속적인 이: . 

미지 취득 및 처리를 통해 실시간으로 생체 내에서 분자의 동적인 변화를 관찰하

고 분석할 수 있다 이를 통해 생물학적 프로세스의 동작 원리를 이해하고 진단 . , 

및 치료에 실시간으로 적용할 수 있는 기술적인 발전이 가능하다.85

정밀의학과 개인 맞춤형 치료 분자 이미징은 개인의 생체 특성을 고려한 정밀: 

의학 및 개인 맞춤형 치료에 많은 기여를 할 수 있다 분자 신호의 정확한 분석을 . 

통해 질병의 조기 진단 약물의 효과 모니터링 개인에 맞춤형 치료 계획 등을 구, , 

현할 수 있다.86

이처럼 분자 이미징 기술은 고해상도 멀티모달 실시간성 정밀의학과 개인 맞, , , 
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춤형 치료 등 다양한 개선과 새로운 응용 분야를 통해 발전 가능성을 가지고 있

다 이를 통해 인간의 건강 관리 및 질병 치료에 대한 기존의 제약을 극복하고. , 

더 정확하고 개인화된 의료 서비스를 제공할 수 있는 전망이 있다.

분자 영상법 결론7) 

분자 영상법은 고해상도로 분자의 광학적 특성을 조사하는데에 매우 유용한 도

구이다 다양한 분광 기술과 응용 분야의 발전을 고려할 때 분자 영상법은 생물. , 

학 화학 재료과학 등 다양한 분야에서 핵심적인 기법으로 활용될 것으로 예상된, , 

다 향후 연구는 더 높은 해상도와 더 넓은 분석 범위를 갖는 기술의 개발과 함께. , 

다양한 응용 분야에서의 활용을 확장하여 분자 영상법의 가능성을 더욱 발전시킬 

것으로 전망된다.

플라즈몬 분광법4. 

플라즈몬 분광법 요약1) 

플라즈몬 분광법은 금속 표면에서의 플라즈몬 공명을 이용하여 분자의 광학적 

특성을 조사하는 데에 중요한 도구로 사용된다 이 분야는 플라즈몬 공명 현상을 . 

이용하여 나노구조물의 표면 감지 단일 분자 분석 화학 반응 역학 등 다양한 응, , 

용분야에서 활발한 연구가 이루어지고 있다 본 논문은 플라즈몬 분광법의 다양한 . 

기술과 실험적 방법에 대해 종합적으로 검토하고 최신 연구 동향과 주요 응용 분, 

야에 대해 논의한다.

플라즈몬 분광법 소개2) 

플라즈몬 분광법의 개념과 원리(1) 

플라즈몬 분광법은 플라즈몬이라 불리는 표면 플라즈몬 공명을 이용하여 분광 
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분석을 수행하는 기술이다 플라즈몬은 금속 표면과 빛이 상호작용하여 발생하는 . 

표면 전자파의 진동 모드이다 이러한 표면 플라즈몬 공명은 주변 환경의 굴절률 . 

변화나 분자의 흡수 발광 등과 상호작용하여 분광 정보를 얻을 수 있다, .

금속 표면에 특정한 파장의 빛이 조사되면 표면과 빛 사이에서 플라즈몬 공명, 

이 발생한다 플라즈몬은 금속 표면과 주변 매질 사이의 전자 전자 상호작용으로 . -

인해 발생하는 표면 전자파의 진동 모드이다 이 공명은 플라즈몬 주파수에 대응. 

하는 특정한 파장의 빛이 반사되거나 흡수되는 현상으로 나타난다.

플라즈몬 분광법은 플라즈몬 공명을 이용하여 분자의 흡수 발광 또는 주변 환, 

경의 변화를 감지한다 이를 위해 광학 현미경과 플라즈몬 반사 현미경 등의 장비. 

를 사용하여 플라즈몬 공명을 관찰하고 분석한다 분자의 흡수 또는 발광은 플라. 

즈몬 공명 주파수의 변화로 나타나며 이를 통해 분자의 존재 농도 구조 상호작, , , , 

용 등을 파악할 수 있다.

플라즈몬 분광법은 고감도와 높은 공간 해상도를 제공하며 단일 분자 수준의 , 

분석이 가능하다 플라즈몬 공명은 매우 작은 변화에도 민감하게 반응하므로 매. , 

우 낮은 농도의 분자나 흡수발광 변화를 감지할 수 있다 따라서 플라즈몬 분광법/ . 

은 화학 분석 생물학적 프로세스 연구 나노 재료 및 나노구조물의 특성 분석 등 , , 

다양한 분야에서 활용되고 있다.

플라즈몬 공명의 중요성과 장점(2) 

플라즈몬 공명은 다음과 같은 중요성과 장점을 가지고 있다 첫째 플라즈몬 공. , 

명은 매우 높은 감도와 해상도를 제공한다.87 이는 매우 작은 물질의 양이나 작은 

환경 변화에도 민감하게 반응할 수 있음을 의미한다 단일 분자 수준의 감지가 가. 

능하며 분석의 정밀도와 신뢰성을 높일 수 있다 둘째 플라즈몬 공명은 주로 표, . , 

면에 발생하므로 표면에 부착된 분자나 표면과의 상호작용을 감지할 수 있다 이, . 

는 표면 플라즈몬 공명 현상을 활용하여 분자의 흡수 발광 분자간 상호작용 등을 , , 

관찰하고 분석할 수 있다는 장점을 가지고 있다 셋째 플라즈몬 공명은 화학 생. , , 

물학 나노과학 등 다양한 분야에서 응용되고 있다 분자 분석 생물학적 프로세스 , . , 

연구 재료 과학 표면 분석 나노구조물 특성 분석 등 다양한 분야에서 효과적으, , , 

로 활용될 수 있다 넷째 플라즈몬 공명을 이용한 분광법은 실시간 모니터링이 . , 
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가능하다 분자의 흡수나 발광 변화 상호작용 등을 실시간으로 감지하고 분석할 . , 

수 있어 동적인 현상의 관찰과 연구에 유용하다 다섯째 플라즈몬 공명을 활용한 , . , 

분석은 비파괴적인 특성을 가지고 있다 즉 분석 대상에 대한 훼손 없이 분석이 . , 

가능하므로 원하는 샘플을 보존하면서도 분석할 수 있는 장점을 가지고 있다, .

다양한 플라즈몬 분광법 기술의 개요(3) 

몇 가지 주요한 플라즈몬 분광법 기술들에 대한 개요는 다음과 같다 첫째 플. , 

라즈몬 반사 현미경 은 플라즈몬 공명의 반사를 (Plasmon Reflection Microscopy)

이용하여 표면의 흡수 또는 발광을 감지하는 기술이다.88 플라즈몬 공명 주파수에  

따른 반사 특성을 측정하여 분석을 수행한다 둘째 플라즈몬 발광 현미경. , 

은 플라즈몬 공명에 의해 유발된 발광을 감지하는 (Plasmon Emission Microscopy)

기술이다.89 플라즈몬 공명에 의해 유도된 발광 현상을 분석하여 분자의 존재와  

특성을 추정할 수 있다 셋째 단일 입자 플라즈몬 분광법. , (Single Particle Plasmon 

은 단일 입자의 플라즈몬 공명을 분석하여 분자의 흡수 발광 상호Spectroscopy) , , 

작용 등을 연구하는데 사용된다.90 넷째 플라즈몬 표면 산란 분광법, (Plasmon 

은 플라즈몬 공명에 의해 유발된 표면 산란을 이Surface Scattering Spectroscopy)

용하여 분자의 상호작용을 연구하는데 사용된다.91 표면 산란된 빛의 특성을 분석

하여 분자의 상호작용 및 분자 표면 감지 등을 조사할 수 있다 다섯째 플라즈몬 . , 

유체 역학 분광법 은 플라즈몬 공명을 이용하여 유(Plasmon Fluidics Spectroscopy)

체의 흐름이나 환경 변화에 따른 분자의 동력학을 연구하는데 사용된다 유체 내. 

에서 분자의 위치와 상호작용을 추적하고 분석할 수 있다.

플라즈몬 분광법 실험 기법3) 

플라즈몬 공명을 이용한 표면 감지 기법(1) 

몇 가지 플라즈몬 공명 기반 표면 감지 기법은 다음과 같다 첫째 플라즈몬 공. , 

명 산란 분광법 은 플라즈몬 공명 현(Plasmon Resonance Scattering Spectroscopy)

상에 의해 유도된 산란을 이용하여 분자의 흡수 발광 상호작용 등을 분석한다, , .92 
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이를 통해 분자의 존재와 특성을 추정할 수 있다 둘째 플라즈몬 공명 발광 분광. , 

법 은 플라즈몬 공명에 의해 유발(Plasmon Resonance Luminescence Spectroscopy)

된 발광을 감지하여 분석한다.93 플라즈몬 공명이 발광을 유발하며 이를 분석하여  , 

분자의 존재와 특성을 파악할 수 있다 셋째 플라즈몬 공명 투과 분광법. , (Plasmon 

은 플라즈몬 공명이 물체를 투과할 때의 흡Resonance Transmission Spectroscopy)

수를 측정하여 분석한다.94 플라즈몬 공명 주파수 근처에서의 투과 스펙트럼을 측 

정하여 분자의 존재와 흡수 특성을 파악한다 넷째 플라즈몬 공명 전기화학 분석. , 

은 플라즈몬 공명과 전기화학적 반응을 결(Plasmon Resonance Electrochemistry)

합하여 분석을 수행한다.95 전극에 결합된 분자의 흡착과 전기화학적 반응에 따른  

플라즈몬 공명 변화를 측정하여 분석한다.

플라즈몬 감응형 센서의 개념과 동작 원리(2) 

플라즈몬 감응형 센서는 플라즈몬 공명 현상을 기반으로 한 감지 원리를 이용

하여 화학 또는 생물학적인 분자나 환경 변화를 감지하는 센서이다 이 센서는 플. 

라즈몬 공명 주파수의 변화나 플라즈몬 공명 곡선의 모양 변화를 통해 타깃 분자

의 존재 농도 상호작용 등을 실시간으로 감지할 수 있다 플라즈몬 감응형 센서, , . 

는 주로 금나노입자 또는 은나노입자와 같은 금속 나노구조물질을 사용하여 구성

된다 이 나노구조물질은 주변 환경의 변화에 민감하게 반응하며 이로 인해 플라. , 

즈몬 공명 주파수나 곡선의 변화가 발생한다 그 원리는 다음과 같다 우선 금속 . . 

표면에 분자나 생체 분자를 흡착시킨다 이 흡착은 금속 표면과의 상호작용으로 . 

인해 나노구조물의 근처에 전하 분포의 변화를 유발한다 이제 전하 분포의 변화. 

로 인해 플라즈몬 공명 주파수가 변화한다 이 변화는 분광계를 통해 감지되며. , 

타깃 분자의 존재나 농도에 따라 플라즈몬 공명 곡선의 형태나 이동도 변화가 관

찰된다 감지된 플라즈몬 공명 주파수나 곡선의 변화는 분석 알고리즘을 통해 정. 

량적으로 해석된다 이를 통해 타깃 분자의 존재 농도 상호작용 등을 실시간으로 . , , 

판단할 수 있다.96

플라즈몬 감응형 센서는 높은 감도와 빠른 응답 속도를 가지며 적은 샘플 양으, 

로도 정량적인 분석이 가능하다 이러한 특성으로 인해 의료 진단 환경 모니터링. , , 

식품 안전 검사 화학 물질 감지 등 다양한 분야에서 활용되고 있다, .
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플라즈몬 분광법의 주요 응용 분야4) 

플라즈몬 감응형 센서를 이용한 화학 물질 감지(1) 

플라즈몬 감응형 센서를 이용한 화학 물질 감지는 다양한 환경 및 응용 분야에

서 연구되고 있다 최근에는 다음과 같은 플라즈몬 감응형 센서의 화학 물질 감지. 

에 관한 사례들이 있다.97 첫째 금속 나노구조물질의 플라즈몬 공명 특성은 가스  , 

감지에 응용될 수 있다 최근에는 금속 나노구조물을 활용하여 다양한 가스 센서. 

가 개발되었다 예를 들어 금나노입자와 금속 코어 쉘 나노구조물을 사용한 휘발. , -

성 유기 화합물 감지 센서 등이 연구되고 있(Volatile Organic Chemicals, VOCs) 

다 둘째 플라즈몬 감응형 센서는 생체 화학 물질 감지에도 적용될 수 있다 예를 . , . 

들어 금 나노구조물질을 이용한 단백질 바이오마커 등의 감지가 가능하다, , DNA, . 

이를 활용하여 암 진단 병원체 감지 생체 분자 상호작용 연구 등에 기여할 수 , , 

있다 셋째 플라즈몬 감응형 센서를 이용하여 식품 중의 유해 물질 독성 물질. , , , 

항생제 잔류 등을 민감하게 감지할 수 있다 이를 통해 식품 품질 관리와 안전성 . 

평가에 도움을 줄 수 있다 넷째 플라즈몬 감응형 센서는 대기 중의 오염물질 수. , , 

질 오염 물질 화학물질 농도 등을 실시간으로 감지하여 환경 상태를 모니터링하, 

고 평가할 수 있다.

단일 분자 분석 및 분자 상호작용 연구(2) 

플라즈몬 분광학법을 이용한 단일 분자 분석 및 분자 상호작용 연구는 단일 분

자 수준에서의 정확한 정보를 얻고자 할 때 매우 유용하다.98 첫째 예는 플라즈몬  , 

분광학법을 이용해 단일 분자의 흡수를 측정하는 데 사용하는 것이다 금나노구조. 

물질과 단일 분자가 상호작용하면 플라즈몬 공명 주파수가 변화한다 이를 통해 . 

단일 분자의 흡수 스펙트럼을 얻을 수 있으며 분자의 구조 환경 변화 결합 정도 , , , 

등을 연구할 수 있다 둘째 플라즈몬 분광법은 단일 분자의 형광을 분석하는 데에. , 

도 사용된다 금나노구조물질과 단일 분자의 형광 특성 간의 상호작용을 플라즈몬 . 

공명을 통해 측정함으로써 형광 특성의 개선 및 형광 발광 메커니즘을 연구할 수 

있다 셋째 플라즈몬 분광학법을 이용하여 단일 분자의 결합 상호작용을 연구할 . , 



제 장 응축상 분자 분광학의 동향과 전망    4 149

수 있다 단일 분자와 다른 분자 또는 생체 분자가 상호작용할 때 플라즈몬 공명 . 

주파수의 변화가 관찰된다 이를 통해 단일 분자의 결합 히스토리 결합 강도 상. , , 

호작용 역학 등을 연구할 수 있다 넷째 플라즈몬 분광학법은 생체 분자의 감지와 . , 

센싱에도 활용된다 단일 분자 수준에서 생체 분자와의 상호작용을 분석하여 생체 . 

화학적 프로세스를 연구하고 진단 치료 및 생체 센싱 애플리케이션에 적용할 수 , , 

있다.

플라즈몬 공명을 활용한 나노구조물 조작 및 제어(3) 

플라즈몬 공명을 활용한 나노구조물 조작 및 제어의 몇 가지 예는 다음과 같다. 

첫째 플라즈몬 공명을 이용하여 나노구조물질을 합성하고 형태를 조절할 수 있, 

다.99 예를 들어 금나노입자의 크기 모양 구조를 조절하여 특정 플라즈몬 공명  , , , 

주파수를 얻거나 특정 응용에 맞게 광학 특성을 최적화할 수 있다 둘째 플라즈몬 . , 

공명을 이용하여 나노구조물질의 표면 플라즈몬 공명 주파수를 조절함으로써 광

학적 반사 또는 산란을 제어할 수 있다 이를 통해 빛의 투과 반사 산란 특성을 . , , 

개선하여 광학 소자 광센서 표면 플라즈몬 공명 증폭 등의 응용에 활용할 수 있, , 

다 셋째 플라즈몬 공명을 이용하여 나노구조물질의 표면에 특정 분자나 생체 분. , 

자를 흡착시키고 이를 통해 분자의 흡착 상호작용 반응을 감지하고 제어할 수 , , , 

있다 이는 화학 센서 생체 감지 분자 인식 등의 분야에 유용하게 활용될 수 있. , , 

다 넷째 플라즈몬 공명을 이용하여 나노구조물질의 표면 플라즈몬 공명 주파수. , 

를 조절하면 열 전달을 조절할 수 있다 이를 활용하여 열 전달을 증폭하거나 억. 

제하여 나노열학 열 광학 소자 열 관리 등에 적용할 수 있다, , .

플라즈몬 분광법을 이용한 광화학 반응 및 동역학 연구(4) 

플라즈몬 분광법을 이용한 광화학 반응 및 동역학 연구의 몇 가지 예는 다음과 

같다.100 첫째 단일 분자 광화학 플라즈몬 분광법은 단일 분자 수준에서의 광화학  , . 

반응을 연구하는 데에 활용된다 단일 분자의 발광 흡수 혹은 산란을 플라즈몬 . , , 

공명 주파수와 연관시켜 분자의 구조 변화 화학 반응 동태 에너지 전달 등을 연, , 

구할 수 있다 둘째 플라즈몬 증폭 효과 플라즈몬 분광법은 광화학 반응의 감도. , . 

를 향상시키기 위해 플라즈몬 증폭 효과를 활용할 수 있다 플라즈몬 공명 주파수. 
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와 광화학 반응의 에너지 전달을 조절하여 반응 속도를 증폭시키거나 반응 산란 

신호를 증폭시킬 수 있다 셋째 광화학 반응의 동역학 연구 즉 플라즈몬 분광법. , . 

은 광화학 반응의 동역학을 연구하는 데에도 활용된다 플라즈몬 공명 주파수와 . 

광화학 반응 속도를 연관시켜 반응 속도 상수 반응 경로 중간체 생성 및 분해 , , 

등을 연구할 수 있다 넷째 표면 촉매 반응 연구 플라즈몬 분광법은 표면 촉매 . , . 

반응의 동역학을 연구하는 데에도 유용하다 플라즈몬 공명 주파수와 촉매 표면의 . 

구조 및 환경 변화와 연관시켜 촉매 활성화 중간체 형성 및 분해 반응 경로 등을 , , 

연구할 수 있다.

플라즈몬 분광법의 최신 연구 동향5) 

플라즈몬 공명을 활용한 초해상도 이미징 기술 개발(1) 

플라즈몬 공명을 활용한 초해상도 이미징 기술은 현미경 분야에서 많은 관심을 

받고 있으며 지속적인 연구와 개발이 이루어지고 있다.101 첫째 플라즈몬 공명을  , 

기반으로 한 광학 현미경 기술인 플라즈몬 초해상도 광학 현미경이 개발되었다. 

이 기술은 나노스케일에서 물체를 고해상도로 관찰할 수 있게 해주며 광파장보다 , 

작은 구조까지도 해상도를 향상시킨다 둘째 광파장 초고해상도 현미경 플라즈. , . 

몬 공명을 이용한 광파장 초고해상도 현미경은 플라즈몬 공명 주파수를 활용하여 

광파장보다 작은 구조를 높은 해상도로 관찰하는 기술이다 셋째 플라즈몬 공명. , 

을 이용하여 증폭 및 모드 조절을 수행하는 기술도 연구되고 있다 이를 통해 광. 

학 신호의 감도를 향상시키거나 특정한 모드를 선택적으로 활성화시킬 수 있어 

이미징 성능을 개선할 수 있다 넷째 플라즈몬 공명을 이용하여 플라즈몬 간 상호. , 

작용을 연구하는 기술도 발전하고 있다 플라즈몬 구조물 간의 상호작용을 조절함. 

으로써 높은 해상도 이미징이 가능해지며 다중 플라즈몬 시스템에서의 에너지 전, 

달 및 화학 반응을 연구할 수 있다.

플라즈몬 공명과 다른 분석 기법과의 융합(2) 

플라즈몬 공명과 다른 분석 기법의 융합은 현재 많은 연구가 진행되고 있으며, 
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다양한 응용 분야에서의 발전 가능성을 탐구하고 있다 첫 번째는 플라즈몬 질량 . -

분광법 이다 플라즈몬 공명과 질량 분석 기법을 융합(Plasmon-Mass Spectrometry) . 

하여 분자의 질량과 플라즈몬 공명 특성을 동시에 측정하는 기술이다 이를 통해 . 

분자의 구조와 화학적 특성을 동시에 분석하고 분자의 질량과 플라즈몬 공명 특, 

성 간의 상관관계를 조사할 수 있다 둘째 플라즈몬 라만 분광법. , - (Plasmon-Raman 

은 분자의 진동 및 회전 상태와 관련된 정보를 동시에 얻는 기술이Spectroscopy)

다 플라즈몬 공명을 이용하여 강한 광장을 생성하고 라만 산란 신호를 감지하여 . , 

분자의 구조와 화학적 특성을 정밀하게 분석할 수 있다.102 셋째 플라즈몬 전기 , -

화학 분석법 은 분자의 전기화학적 특성과 플라(Plasmon-Electrochemical Analysis)

즈몬 공명 특성을 동시에 연구하는 기술이다 전기화학적 반응을 조절하면서 플라. 

즈몬 공명 특성이 변화하는 것을 관찰하여 전기화학적 특성과 분자의 구조 및 상, 

호작용 사이의 연결을 탐구할 수 있다.103 넷째 플라즈몬 흡수 분광법 , - (Plasmon- 

은 분자의 흡수 특성과 플라즈몬 공명 특성을 함께 측정Absorption Spectroscopy)

하는 기술이다 플라즈몬 공명에 의한 광학적 감쇠와 분자의 흡수 특성 간의 상호. 

작용을 분석하여 분자의 농도 및 화학적 특성에 대한 정보를 동시에 얻을 수 있, 

다.104

플라즈몬 분광법의 시간 분해 및 초고속 분석 기술 개발(3) 

플라즈몬 분광법의 시간 분해 및 초고속 분석 기술에 관한 최신 연구 동향은 

다음과 같다 플라즈몬 시간 분해 분광법 은 . (Plasmon Time-Resolved Spectroscopy)

플라즈몬 공명의 시간적 변화를 분석하는 기술로 플라즈몬 공명의 시간 스케일을 , 

고려하여 물질의 동적인 변화를 연구한다 이를 통해 초고속 화학 반응 전하 이. , 

동 구조 변화 등의 과정을 실시간으로 관찰하고 이해할 수 있다 둘째 플라즈몬 , . , 

공명과 초고속 분석 기술을 결합하여 초고속 시간 스케일에서의 물질의 특성을 , 

연구할 수 있다 펨토초 초 단위의 시간 해상도로 플라즈몬 공명의 변화를 . (10^-15 ) 

측정하여 물질의 다이나믹한 특성과 상호작용을 탐구한다 셋째 플라즈몬 공명 , . , 

초고속 분광 이미징 방법은 (Plasmon Resonance Ultrafast Spectroscopic Imaging) 

초고속 시간 분해능과 공간 해상도를 동시에 확보하는 기술이다 이를 통해 플라. 

즈몬 공명의 시간적 및 공간적 변화를 동시에 관찰하고 물질의 다이내믹한 특성, 



152    조민행

을 더욱 상세히 파악할 수 있다.105

플라즈몬 분광법에 대한 논의6) 

플라즈몬 분광법의 잠재력과 한계(1) 

플라즈몬 분광법은 다양한 잠재력을 가지고 있지만 동시에 몇 가지 한계도 있, 

다 몇가지 플라즈몬 분광법의 잠재력을 살펴보면 다음과 같다 첫째 플라즈몬 공. . , 

명은 전기장의 강화로 인해 분자와의 상호작용을 증폭시키므로 높은 감도와 미세, 

한 구조 정보를 얻을 수 있다 이를 통해 단일 분자 수준의 감지 및 나노구조물질. 

의 표면 형태와 상호작용에 대한 세부 정보를 제공할 수 있다 둘째 플라즈몬 분. , 

광법은 빠른 시간 분해 및 초고속 분석 기술을 활용하여 물질의 동적인 변화를 

실시간으로 감지할 수 있다 또한 플라즈몬 공명은 표면 현상을 이용하므로 원격. , 

에서도 샘플을 감지할 수 있다 셋째 플라즈몬 분광법은 화학 분석 생명 과학. , , , 

재료 과학 나노과학 환경 모니터링 등 다양한 분야에 응용할 수 있다 분자 분석, , . , 

화학 반응 연구 생물학적 프로세스 이해 나노구조물 조작 및 제어 등에 활용되고 , , 

있다.

그러나 플라즈몬 분광법의 한계도 분명 존재한다 첫째 플라즈몬 공명은 특정 . , 

파장에서 최적의 감응을 나타내기 때문에 파장 범위가 제한적이다 이로 인해 다. 

양한 물질 및 현상에 대한 분석을 수행하기 위해서는 다양한 파장 범위에서의 플

라즈몬 공명을 고려해야 한다 둘째 플라즈몬 공명은 표면에서 발생하는 현상이. , 

므로 표면에 위치한 샘플에 대해서만 측정이 가능하다 표면 플라즈몬의 특성과 , . 

샘플과의 거리 환경 등의 요소가 결과에 영향을 줄 수 있다 셋째 플라즈몬 분광, . , 

법은 표면 현상을 기반으로 하기 때문에 샘플이 표면에 존재해야 한다 따라서 샘. 

플이 플라즈몬 공명에 적합한 형태로 존재하지 않거나 표면에 어려운 경우에는 

측정이 어려울 수 있다 이러한 한계들은 연구자들이 플라즈몬 분광법의 발전을 . 

위해 극복해야 할 도전과제로 인식되고 있으며 현재 연구들이 이러한 한계를 극, 

복하고 플라즈몬 분광법의 활용 가능성을 확장하기 위해 다양한 기술과 방법을 

개발하고 있다.
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향후 연구 방향 및 응용분야 확장에 대한 전망(2) 

플라즈몬 분광학은 현재 많은 관심과 연구가 진행되고 있으며 향후 연구 방향 , 

및 응용분야 확장에 대한 전망은 다음과 같다.106

향상된 감지 및 해상도 플라즈몬 분광학은 높은 감도와 미세한 구조 정보를 제: 

공할 수 있는 잠재력을 가지고 있다 향후 연구는 플라즈몬 공명을 이용한 감지 . 

및 해상도 향상에 초점을 맞출 것으로 예상된다 이를 통해 더욱 정확하고 세밀한 . 

분석이 가능해질 것이다.

다중 플라즈몬 시스템 단일 플라즈몬 시스템에 대한 연구뿐만 아니라 다중 플: , 

라즈몬 시스템에 대한 연구가 확장될 것으로 예상된다 다중 플라즈몬 시스템을 . 

이용하면 여러 플라즈몬 간의 상호작용을 조절하고 새로운 성질 및 기능을 발현, 

시킬 수 있다.

플라즈몬과 다른 분석 기법과의 융합 플라즈몬 분광학은 다른 분석 기법과의 : 

융합을 통해 더욱 다양한 분석 및 응용 영역으로 확장될 것으로 예상된다 플라즈. 

몬과 스펙트로스코피 진동분광법 집적 회로 등 다른 분석 및 기술과의 융합은 , , 

새로운 기능을 발현시키고 더욱 다양한 응용분야를 탐구할 수 있게 할 것이다.

생체 응용분야 확대 플라즈몬 분광학은 생체 분석 및 생체 조작에 많은 잠재력: 

을 가지고 있다 플라즈몬 분광학을 이용한 생체 분자 감지 단일 분자 생물학 생. , , 

체 이미징 등의 연구가 더욱 확대될 것으로 예상된다 이를 통해 생체 응용분야에. 

서의 신속하고 정확한 분석이 가능해지며 진단 치료 생명과학 연구 등에 큰 기, , , 

여를 할 수 있다.

나노 재료 및 에너지 응용 플라즈몬 분광학은 나노 재료 및 에너지 응용 분야: 

에서도 활용될 수 있다 나노 입자나 나노구조물의 플라즈몬 공명을 조절하여 광. 

학적 특성을 개선하거나 효율적인 에너지 변환 기술을 개발하는 등의 연구가 전, 

망되고 있다.

이러한 방향성과 전망은 플라즈몬 분광학의 연구와 응용이 더욱 발전하여 다양

한 분야에 긍정적인 영향을 미칠 것으로 예상된다 하지만 여전히 해결해야 할 기. 

술적인 한계와 도전 과제가 있으므로 더 많은 연구와 기술 개발이 필요하다, .
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플라즈몬 분광법 결론7) 

플라즈몬 분광법은 플라즈몬 공명을 활용하여 분자의 광학적 특성을 조사하는 

데에 매우 유용한 도구이다 다양한 실험 기법과 응용 분야의 발전을 고려할 때. , 

플라즈몬 분광법은 화학 생물학 재료과학 등 다양한 분야에서 중요한 기법으로 , , 

활용될 것으로 예상된다 향후 연구는 더 높은 감도와 해상도를 갖는 기술의 개발. 

과 함께 플라즈몬 분광법을 활용하여 실제 응용에 적용하는 것을 목표로 해야한, 

다 이를 통해 플라즈몬 분광법은 더 다양한 분야에서의 연구와 응용에 큰 기여를 . 

할 것으로 기대된다.

응축상 분자 분광학의 쟁점과 전망 . Ⅲ

응축상 분자 분광학의 쟁점1. 

복잡한 상호작용의 해석1) 

응축상에서의 분자 분광학은 분자 간의 상호작용이 더욱 복잡해는 특징을 갖는

다 응축상에서 분자는 다른 분자와의 상호작용을 통해 구조적 변화나 환경 변화. 

를 겪을 수 있으며 이는 분석과 해석을 어렵게 만들 수 있다 따라서 응축상 분자 , . 

분광학에서는 정확한 상호작용의 모델링과 실험 결과의 해석에 대한 논의가 필요

하다.

감도와 해상도의 개선 2) 

응축상 분자 분광학에서는 분석 대상 분자의 감도와 해상도가 중요한 문제이다. 

분석 대상 분자의 흡수 또는 발광 신호가 작을 경우 감도를 높이는 방법이 필요하

며 분자의 다양한 상태와 동적인 특성을 정확하게 분석하기 위해 높은 해상도가 , 

필요하다 따라서 감도와 해상도를 개선하기 위한 기술과 방법의 연구가 계속적으. 
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로 이루어져야 한다.

실시간 연구의 어려움 3) 

응축상 분자 분광학은 실시간으로 분자의 동적인 특성을 연구하기 위해 필요한 

기술적인 도전에 직면하고 있다 응축상에서 분자의 변화는 매우 빠르게 일어날 . 

수 있으며 이를 정확히 측정하고 분석하기 위해서는 매우 빠른 시간 해상도와 빠, 

른 데이터 처리 속도가 필요하다 따라서 초고속 분광법과 데이터 분석 알고리즘. 

의 개발이 쟁점으로 대두되고 있다.

응축상 분자 분광학의 전망 2. 

다모델 접근법의 활용1) 

응축상 분자 분광학은 분자의 동적인 특성과 상호작용을 이해하기 위해 다모델 

접근법을 활용할 수 있다 다모델 접근법은 실험 데이터 컴퓨터 모델링 인공지능 . , , 

기술 등을 통합하여 분석하고 해석하는 방법으로 정확한 결과 도출을 위해 다양, 

한 정보를 종합적으로 활용한다 따라서 응축상 분자 분광학에서는 다모델 접근법. 

을 활용하여 보다 정확하고 종합적인 분석이 가능한 연구 방향으로 전망된다.

새로운 기술과 방법의 개발2) 

응축상 분자 분광학의 발전은 새로운 기술과 방법의 개발에 크게 의존한다 초. 

고속 분광법 단일 분자 분광법 분광영상법 등과 같은 혁신적인 기술은 응축상 , , 

분자 분광학의 가능성을 확장시키고 새로운 응용 분야를 개척할 수 있다 또한. , 

컴퓨터 모델링 인공지능 빅데이터 분석 등의 기술을 활용하여 분자 분석과 해석, , 

의 정확성과 효율성을 향상시킬 수 있다.
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응용 분야의 확대3) 

응축상 분자 분광학은 다양한 응용 분야에서 활발하게 연구되고 있다 화학 생. , 

명과학 재료과학 환경과학 나노과학 등 다양한 분야에서 응축상 분자 분광학의 , , , 

기술과 방법이 활용되고 있으며 이는 해당 분야의 연구 및 응용에 큰 영향을 미, 

치고 있다 응축상 분자 분광학의 전망은 이러한 응용 분야의 확대와 함께 더욱 . 

다양한 분야에서의 응용이 이루어지며 새로운 연구 동향과 기회를 제공할 것으로 , 

전망된다.

응축상 분자 분광학의 쟁점과 전망은 연구자들의 지속적인 노력과 혁신적인 아

이디어에 의해 극복될 수 있다 더욱 발전된 기술과 방법의 개발 다모델 접근법의 . , 

활용 새로운 응용 분야의 개척을 통해 응축상 분자 분광학은 분자의 구조 상호작, , 

용 동력학적 특성 등을 이해하는데 있어서 중요하고 귀중한 도구로서의 역할을 , 

계속하여 확장해 나갈 것으로 기대된다.
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서론. Ⅰ

모든 물체는 표면으로 둘러싸여 있다 좀 더 구체적으로 기술하면 액체 또는 . , 

고체와 같은 응축상 물질로 이루어진 물체들에서는 물체 형상의 (condensed phase) 

가장 바깥 부분에 해당하는 껍질 또는 표면층이라 불리는 영역이 존재한다 응축. 

상 물질을 형성한 원자나 분자들이 표면층에 존재할 때 나타내는 특성은 물질의 

내부에 있을 때 나타내는 성질과는 매우 다른 경우가 많다 따라서 응축상 물질에 . 

대하여 물리적 화학적 특성을 논할 때 물질의 내부와 표면의 성질을 구분하는 것, 

이 필요하다 물체의 표면을 나타내는 용어로서 표면 과 계면. “ (surface)” “ (interface)”

이라는 두 단어는 종종 같은 의미로 사용되기도 한다 하지만 물체 형상의 바깥 . , 

층이라는 의미보다 서로 접합된 두 가지 물질 상 을 서로 구분하는 경계이(phase)

라는 의미를 강조할 경우는 표면 보다는 계면 이라는 용어가 선호된다 예를 들“ ” “ ” . 

어 물방울을 논의할 때 물방울의 표면 이라 기술하면 물방울 자체의 형상이 관, “ ”

심 대상이고 이를 둘러싼 주변 기체 환경은 무시하는 반면 물방울 공기의 계면, - “ ”

이라 표현하면 물방울과 주변 기체의 상호작용을 모두 고려하는 두 물질 상 사이

의 경계면 임을 강조한다 본 총설에서는 용어 사용에 있어 표면과 계면의 두 가. 

지 의미를 엄밀히 구별하지는 않을 것이나 이 단어들에 위와 같은 의미의 차이가 , 

종종 함축되어 있다고 보면 된다. 

화학적인 관점에서 볼 때 표면 계면은 단순히 서로 다른 물질 상을 구분하는 , /

경계라는 의미를 넘어서 응축상 물체에서 화학적 변화가 시작되며 또한 가장 활, 

발히 진행되는 장소이기도 하다 실제로 많은 자연현상들이 물체의 표면에서 일어. 

서울대학교 명예교수* 
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나고 있음이 관찰된다 잎사귀의 표면에서 식물의 광합성 작용이 일어나고 동물. , 

의 허파 꽈리의 표면에서 호흡 과정에 의해 산소와 이산화탄소의 교환이 일어나

고 지질학적 자연 풍화작용은 암석의 표면에서부터 시작된다 지구에 존재하는 , . 

대부분의 생물들은 지표면과 대기 또는 물과 대기의 경계면에서 생명 현상을 유

지하는데 필요한 자원을 섭취하며 살아간다. 

물질 표면에 대한 인류의 관심은 인류 문명의 기원만큼이나 오래되었다 물체. 

의 표면 형상을 인식하고 관찰하는 작업은 인류에게 내제된 본능이다 동굴의 벽. 

에 그림을 그리거나 점토판에 글자를 새기며 인류의 초기 문명이 시작되었다 오. 

늘날에도 사람들은 종이의 표면이나 각종 디스플레이 장치의 표면에 나타나는 형

상을 사용하여 정보를 교환하고 있다 물질 표면에 대한 과학적 탐구의 시작은 . “ ” 

근대 과학의 발전과 그 궤를 같이 한다 화학은 세기에 이르러 유럽을 중심. 18-19

으로 체계적 학문으로서 발전하였다 이때를 시작으로 화학 반응에 관여하는 촉매. 

의 발견과 촉매를 활용한 다양한 화학반응 연구가 활발히 이루어졌다 이로부터 . 

불균일 촉매의 화학 반응이 촉매 입자의 표면에서 일어난다는 사실이 알려지며 

표면 반응에 대한 체계적 탐구가 시작되었다 촉매 반응 연구의 대표적인 예로서. , 

독일의 등에 의해 세기 초에 이루어진 질소와 수소에서 암모니아를 합Harber 20

성하는 촉매의 개발을 들 수 있다 그 외에도 콜로이드 입자 물체의 마찰 현상. , , , 

액체의 표면장력 측정 열역학 이론을 통한 계면 현상의 이해 등 다양한 표면계면 , /

현상에 대한 물리학적 화학적 연구가 이루어졌다, .1 이때까지의 표면 현상에 대한  

연구는 주로 거시적이며 현상학적인 측정과 실험을 바탕으로 이루어졌다.  

세기 중반에 이르러 화학 연구의 파라다임이 기존의 거시적 현상학적 연구20 , , 

로부터 미시적 측정을 기반으로 하여 화학적 현상을 분자 수준에서 이해하려는 

방향으로 전환하게 된다 이러한 현대적 화학 연구는 기체상의 반응 연구에서 . “ ” 

먼저 시작되었다 레이저를 사용한 분광학적 연구방법 등이 개발되어 개별 분자들. 

에 대한 미시적 정보를 습득하는 측정방법이 기체 반응의 연구에 적용되면서 화, 

학반응의 이해를 거시적 또는 화학양론적 관점에서 분자적 수준으로 향상시키는 

것이 가능함을 보였다 하지만 표면화학 연구에서는 이러한 파라다임 변환이 빨리 . 

이루어지지 못하였고 기체상 반응의 물리화학적 연구에 비해 늦게 시동이 걸리게 , 

된다 년대에 우주 탐사를 겨냥한 거대 프로젝트를 통해 고진공 실험장치의 . 1960
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기술이 발전하고 개별 연구자들에게도 사용 가능한 수준의 고진공 반응용기가 개, 

발되었다 이때부터 연구자들이 고진공 환경에서 시료의 표면을 깨끗하게 생성. , 

유지하고 이를 관찰하는 실험이 가능해지며 비로소 표면 과학 실험이 엄밀한 미, 

시적 측정에 의해 재현성있는 결과를 제공하는 현대 과학의 영역으로 진입하게 

된다 고진공 환경을 사용함으로써 전자 비임 이온 광원 등을 시료 표면의 측정. , , 

에 자유롭게 사용할 수 있게 되고 이로부터 여러 종류의 표면 분광분석법들의 개, 

발이 폭발적으로 이루어졌다 산업적으로는 세기 후반 반도체 소자의 개발과 . , 20

소자를 점차 소형화 집적화시키는 요구를 충족하기 위해 소자의 제작과정에 표면 , 

특성의 제어가 중요한 기술로 부각된다 또한 석유화학 공업에서 촉매 개발을 위. 

한 표면화학 연구의 수요가 접목되어 표면 계면 연구는 폭발적으로 증가하게 된/

다 이에 따라 표면 연구에서 흡착 탈착 촉매 과정 등 기존의 거시적인 개념들을 . , , 

분자 단위의 현상으로 재조명하여 이해하려는 연구가 활발히 이루어졌다 이와 같. 

은 과정을 통하여 표면 계면 화학 연구는 현대 화학 연구에서 중요한 한 축을 담/

당하고 있다. 

본 총설에서는 제한된 분량으로 인하여 오랫동안 진행되어 온 거시적 연구방법

에 근거한 표면계면 화학 연구는 다루지 않고 현대 물리화학의 추세와 같이 미시/ , 

적 연구방법을 사용한 원자 및 분자 수준의 표면계면 연구들 만을 다루고자 한다/ . 

전자에 관한 내용을 찾는 분들은 표면 계면 화학 관련된 다른 전문서적들이나 총/

설 논문들을 참고 바란다.

고체 표면. Ⅱ

고체 표면의 미시적 구조 연구 즉 표면을 구성한 원자 및 분자들의 배열 구조, 

를 측정하는 연구는 고진공 기술의 발전으로 가능하게 되었다 고진공 환경에서는 . 

고체 시료에 대해 구조적으로 잘 정의된 표면을 생성하고 이 표면 상태를 불순물, 

의 흡착이 없이 오랜 시간 동안 깨끗하게 유지함이 가능하기에 시료 표면에 대한 , 

재현성 있는 측정이 가능하다 표면의 원자 배열 측정은 전자 비임을 금속 표면에. 

서 쪼였을 때 반사되어 나오는 전자 회절 무늬를 관찰하는 실험에서 시작되었다. 
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세기 초에 행해진 전자의 파동성을 최초로 입증한 과 의 실험과 20 Davisson Germer

같은 원리로 전자 비임이 단결정 금속 표면에서 일으키는 회절 현상으로부터 금속,  

표면의 원자 배열을 측정하는 저에너지 전자회절법(low energy electron diffraction; 

이 개발되었다 를 사용하여 고체 시료가 가지는 다양한 결정면LEED) . LEED

에 대해 표면의 원자 배열 결함 구조 표면의 불안정성에 의해 야기(crystal plane) , , 

되는 원자 배열의 재구축 현상 등을 연구할 수 있게 되었다(reconstruction) .1 이후  

년 대에 주사터널링 현미경 이 발명되기 1980 (scanning tunneling microscopy; STM)

이전까지 는 표면 구조 연구에서 가장 중요한 실험방법으로 사용되었다, LEED . 

는 회절 실험이기에 역격자 공간의 관측 자료로부터 푸리에 변환을 통하여 LEED

실공간에서의 표면 원자 배열을 유추하는 반면 으로 대표되는 주사 현미경 , STM

기법은 표면의 원자 배열을 실공간에서 직접 측정하는 것이 중요한 장점이다 또. 

한 표면의 국소 영역을 관찰하는 능력을 갖추고 있다 개발을 시작으로 하여, . STM , 

원자힘 현미경 근접장 광학 현미경(atomic force microscopy), (near-field scanning 

등 여러 다른 근접장 물리적 양의 측정을 기반으로 하는 각기 optical microscopy) 

다른 주사 현미경 기법들이 개발되었다 그리고 현재는 주사 현미경 기법들이 고. 

체 표면의 구조 연구에서 가장 널리 사용되고 있다.

표면을 구성하는 원소 및 화학적 조성에 대한 정보는 표면 화학 연구에서 매우 

중요하다 표면의 원소 조성을 측정하는 방법으로는 선 광전자 분광법. X- (X-ray 

과 오제 전자 분광법photoelectron spectroscopy; XPS) (Auger electron spectroscopy; 

이 널리 사용된다AES) .1,2 는 선을 시편에 조사하고 이때 방출되는 광전자 XPS X-

의 운동 에너지를 측정함으로써 시료에 존재하는 원자들의 전자에너지 준위 값을 , 

측정한다 이로부터 시편을 구성하는 원소 조성을 알아내는 방법이다 에서는 . . AES

전자 비임을 시편에 조사시키고 이로부터 방출되는 전자의 에너지를 측정한다 두 . 

방법 모두에 있어 주로 표면층 원자에서 방출되는 전자가 에너지 준위에 대한 정, 

보를 정확하게 유지하게 된다 이로 인하여 와 측정은 표면 원자에 대해 . XPS AES 

선택적으로 민감하고 표면 원자의 조성을 구하는 방법으로 사용될 수 있다 선 . X-

대신 자외선을 광원으로 사용하는 전자분광법을 자외선 광전자 분광법(ultraviolet 

이라 부른다 는 원자의 최외각 전자들에 대photoelectron spectroscopy; UPS) . UPS

한 에너지 준위나 분자 오비탈의 에너지 준위를 측정할 수 있다 따라서 시료에서 . , 
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표면의 원소 조성 뿐 아니라 분자 상태 및 화학 결합에 대한 정보도 제공한다. 

표면에 흡착된 분자의 구조를 연구하거나 또는 분자로 이루어진 고체 시료의 , 

표면 구조를 연구하는 데에는 진동분광학적 방법이 효율적이다 진동분광학 방법. 

은 분자가 가진 작용기가 흡수하는 독특한 진동 주파수를 측정함으로써 분자의 

구조를 밝히는 원리이다 이 방법을 표면 측정에 적용할 경우 중요한 고려 사항은 . 

시료의 표면층 분자들로부터의 신호는 선택적으로 감지하는 반면 시료 내부 분자, 

들의 신호는 감소시킬 수 있는 방안이다 표면 분자들을 효율적으로 감지할 수 있는.  

진동분광학적 방법들로는 적외선 반사흡수 분광법(reflection-absorption infrared 

spectroscopy; 표면증강 라만분광법 RAIRS), (surface-enhanced Raman spectroscopy; 

전자 에너지 손실 분광법 등이 SERS), (electron energy loss spectroscopy; EELS) 

있다 는 기존에 벌크 시료에 대해 널리 사용되던 적외선 분광법을 표면 분. RAIRS

자 측정에 최적화되도록 고안한 실험방법이다 이를 위해 표면 분자들과 벌크 분. , 

자들이 적외선 흡수과정에서 전이 선택 법칙 이 서로 다르(transition selection rule)

게 작용하는 차이를 활용한다 또한 시료 표면에 측정코자 하는 분자들이 있을 . , 

때와 없을 때를 측정한 두 스펙트럼의 신호 차이를 구함으로써 표면 분자에 대한 

신호 만을 선택적으로 얻는 실험 방법을 사용한다 이러한 실험에 적합하도록 신. 

호의 감도와 안정성이 향상된 푸리에 변환 적외선 분광기 를 요즈음에는 쉽(FTIR)

게 구할 수 있다 이에 따라 방법이 표면 진동분광학 연구에 가장 널리 . , RAIRS 

활용되고 있다 방법은 금속 시편에서 특정한 모양을 갖는 표면 위치에 흡. SERS 

착된 분자들에서 라만 신호가 대단히 증폭되는 현상을 이용하는 분광법이다 이 . 

방법의 가장 큰 장점은 표면 분자에 대한 신호 감도가 대단히 높다는 것이다. 

는 고체 시료 표면에서 산란되는 전자 비임의 에너지를 정밀하게 측정함으EELS

로써 전자의 운동 에너지가 표면 분자의 진동에너지로 전달되어 감소하는 정도를 , 

측정하여 진동 흡수 스펙트럼을 얻는 방법이다 는 개발 초기에는 독특한 표. EELS

면 진동분광법으로 각광을 받았으나 와 비교하여 스펙트럼의 분해능이 상, RAIRS

대적으로 낮고 엄밀한 고진공 환경이 요구되는 등 범용성이 떨어지기에 최근에는 , 

널리 사용되지는 않고 있다. 

고체 표면 구조에 대한 이론적인 연구는 양자화학적 계산법을 응축상 물질에 

적용하는 여러 모델들의 발전과 컴퓨터의 계산 능력의 향상과 함께 비약적으로 
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발전하였다 밀도함수 이론 에 근거한 클러스터 모. (density functional theory; DFT)

델 계산법이 고체의 결정 구조 및 표면 구조를 예측하는 데에 효율적으로 활용되

고 있다 단순한 구조와 조성을 가진 고체 물질의 경우 고체의 결정 구조 표면 . , , 

원자의 배열 구조 뿐 아니라 격자의 전자 구조와 이로부터 야기되는 여러 물성들, 

에 대하여 정밀한 이론적 계산이 가능하여 정교한 실험 측정 결과들과 그 정확성, 

을 비교할 수 있는 수준에 도달한 상태이다 그림 에 표면 화학 연구와 관련이 . [ 1]

있는 산업기술들의 시대에 따른 변천 그리고 몇 가지 대표적 표면분광분석법들이 , 

개발된 시기와 이들을 적용하여 연구 가능한 표면 시스템들을 간략히 표시하였다.

그림 표면화학 연구의 배경이 된 산업기술의 시대에 따른[ 1]  

변천 몇 가지, 대표적 표면 분광분석법들의 개발과 이들을  

사용하여 표면 화학종들을 측정하는 능력의 발전 과정. 
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상기한 각종 표면 분광학적 측정방법들의 개발과 양자화학적 계산법의 발달로 

인하여 고체 표면의 원자 배열 및 전자 에너지 상태 등 정적인 표면 성질들에 대, 

한 이해는 상당한 수준에 도달하였다 하지만 표면에서 일어나는 동력학적 현상. , 

들에 대한 이해는 아직 불완전한 상태이다 표면 층에서 원자 및 분자의 확산 운. 

동 격자 진동의 여기 와 이완 과정 금속 및 반도체 표면에, (excitation) (relaxation) , 

서 전자의 여기 이완 과정과 수반되는 에너지 변환 과정 들뜬 전자 상태 및 홀의 / , 

동력학적 특성 등을 이해하려는 연구가 현재 활발히 진행 중이다.3 이러한 동력학

적 과정들이 표면 화학반응에서 미치는 역할을 이해하는 것이 고체 표면의 물리

화학적 연구의 궁극적 목표일 것이다.

고체 표면의 화학반응은 표면에서 일어나는 에너지 여기 및 손실 과정과 깊은 

관련성을 가지고 진행된다 이미 한 세기 이전에 와 는 알칼리 금속 표. , Harber Just

면에 기체 분자가 흡착하는 반응에서 상당량의 여분의 에너지가 생성되고 이 에, 

너지가 금속 표면으로부터 전자를 방출시킴을 관찰하였다.4 이후 발열반응에 의해 

야기되는 표면으로부터의 이온 방출 빛 방출 등이 보고되었다, .5 표면 화학반응이  

진행되는 효율과 밀접한 관련을 가지는 에너지 동력학 과정은 고체 표면의 여기

된 에너지가 고체 내부로 전파되어 사라지는 과정이다.6 발열반응에 의해 생성된  

에너지 또는 외부에서 쪼여준 빛으로 제공된 에너지 수 전자볼트의 세기 는 일차( )

적으로 표면의 전자적 에너지를 들뜨게 하며 이 과정은 금속성 표면에서는 매우 , 

빠르게 펨토초 진행된다 전자적 여기 에너지는 비평(~10-15 s; ; femtosecond; fs) . 

형 상태의 소위 뜨거운 전자 를 생성한다 뜨거운 전자들은 고체의 “ (hot electron)” . 

표면에서 내부로 이동하며 에너지를 잃고 열에너지 상태의 전자로 바뀐다 이 과. 

정은 금속성 촉매 표면에서는 대략 펨토초 시간 대에 일어난다 따라서 뜨거~10 . , 

운 전자들은 주로 표면층에서 깊이 까지만 생존할 것이라 추정된다5-10 nm .7 궁 

극적으로 전자적 에너지는 고체 격자의 진동 에너지로 변환되어 소멸되는데 이에 , 

걸리는 시간은 대략 피코초 영역에서 일어난다고 알려져 10-12 s( ; picosecond; ps) 

있다 금속성 표면에 비하여 자유전자의 밀도가 현저히 낮은 반도체 혹은 부도체 . 

표면에서는 뜨거운 전자의 이완 과정이 이보다 훨씬 더 천천히 진행된다. 

고체 표면에 뜨거운 전자를 생성시키고 관찰하는 실험은 여러가지 방법을 통하

여 시도되었다 화학반응 빛 쪼임 전자 원자 이온 비임의 충돌 이종접합 고체 . , , , , , 



176    강  헌

계면에서의 전자의 등에 의하여 생성되는 뜨거운 전자가 실험을 ballistic emission 

통해 확인되었다.3 뜨거운 전자를 관찰하고 특성을 연구하는 방법으로는 금속 -

반도체 계면의 다이오드를 사용한 측정 이광자 전자방출Schottky , (two-photon 

분광법 등을 사용한 측정 등이 있다 실험은 기존의 photoemission; 2PPE) . 2PPE 

광전자 분광법을 발전시켜 두 개의 레이저 광원을 사용하여 시간분해능 측정을 

수행하는 실험이다 먼저 단색의 강한 레이저 광원을 사용하여 시료 표면의 전자. , 

들을 에너지 평형 상태에서 비평형 상태로 들뜨게 하고 두 번째 광원을 사용하여 , 

여기된 뜨거운 전자 상태에 대해 측정을 행한다 이 방법을 사용하여 표면의 PES . 

전자가 차 있는 상태의 에너지 준위 뿐 아니라 비어있는 에너지 준위의 측정도 

가능하다 또한 두 광원 사이의 시간을 조절함으로써 들뜬 전자의 동력학적 거동. 

을 펨토초 시간 분해능으로 관찰할 수 있게 된다 등은 이 방법을 사용하. Ogawa 

여 구리 표면에서 에너지로 여기된 뜨거운 전자가 수십 펨토초 정도의 1.3 3.2 eV −

수명 기간 동안 존재하다 사라짐을 관찰하였다.8

많은 불균일촉매 반응들은 고체 촉매입자의 표면에서 진행되는 반응으로서 매

우 높은 활성과 선택성을 나타내기도 한다 반응속도론적 관점에서 볼 때 촉매 . , 

반응이 이러한 특성을 보이는 중요한 이유의 하나는 전자적으로 들뜬 에너지 상

태에서 반응이 진행되기 때문이라고 여겨지고 있다 들뜬 에너지 상태의 반응경로. 

는 바닥 상태의 반응경로보다 활성화 에너지 장벽이 낮아지기에 바닥 상태의 포, 

텐셜에너지 곡면에서 열적으로 활성화되어 일어나는 반응의 경우보다 반응이 훨

씬 손쉽고 효율적으로 진행될 수 있다 외부로부터의 에너지 자극이 없는 촉매 반. 

응에서 들뜬 전자적 상태는 반응물이 중성 분자 상태에서 전하 이동에 의해 이온 , 

상태로 변환되는 현상에서 나타날 수 있다 따라서 반응물의 전하 이동을 가능케 . 

하기 위해서는 촉매 표면에 생성된 뜨거운 전자의 역할이 중요하다 이 가설을 뒷. 

받침하는 실험으로서 촉매반응에서 생성되는 뜨거운 전자를 측정한 결과가 보고

되었다.9,10 금속성 촉매 입자와 비금속 담체의 경계면을 흉내내기 위해 실험실에 

서 이와 유사한 형태의 접합 다이오드 경계면을 인공적으로 제작하였다 인공적 . 

촉매 표면에 화학반응을 진행시키고 이루부터 나타나는 뜨거운 전자의 흐름에 의

한 화학전류 를 측정한 결과 전류의 세기와 표면 반응 속도와의 “ (chemi-current)” , 

상관성이 관측되었다 이로부터 촉매와 담체의 경계면에 존재하는 강한 전기장이 . 
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전하 이동을 촉진하여 이온 상태의 반응경로를 제공한다고 유추할 수 있다 이온 . 

상태의 반응이 일어나는 또 다른 이유로서 양성자 이동에 의해 반응물의 이온화, 

가 이루어지는 경우도 생각할 수 있다 실제로 많은 촉매 반응들이 양성자 이동을 . 

수반하는 산 염기 반응에 해당한다 산 염기 촉매 반응과 촉매 담체의 경계면에서 - . - -

일어나는 전하 이동의 유사성은 촉매반응에서 이온 상태의 반응경로가 중요하게 

작용함을 시사한다 결론적으로 불균일 촉매 작용을 완전히 이해하기 위하여는. , , 

바닥 상태의 포텐셜에너지 곡면에서 일어나는 열적 반응경로 만을 연구해 온 기

존의 표면 반응 연구 노력에서 더 나아가 반응물의 들뜬 에너지 상태 및 표면에, 

서 일어나는 에너지 전달 손실 과정을 함께 고려함이 향후 필요할 것이라 예상된/

다 한 가지 언급할 사항은 이러한 고체 표면에서의 동력학적 과정에 대한 연구들. , 

은 잘 정의된 고체 표면 모델을 사용한 시편들에서 이루어진 반면에 실제 작용하, 

는 촉매 환경에서는 아직 적용되지 못하고 있다는 점이다 촉매 반응을 실제 반응. 

이 진행되는 환경에서 측정하려는 또는 방법들이 현재 활발히 시in situ operando 

도되고 있다.11 이러한 실험방법들이 발전하여 궁극적으로 촉매반응의 동력학적 

과정까지 탐구하는 것이 가능케 될지 기대해 볼 일이다. 

액체 기체 계면. -Ⅲ

시대적으로 거슬러 올라가면 표면 계면 현상에 대한 물리화학 연구는 콜로이드 , /

용액을 대상으로 액체 간의 계면 또는 액체 기체 계면의 연구로부터 시작되었기-

에 액체 기체 계면 연구의 역사는 그만큼 오래되었다 콜로이드 입자는 크기가 매, - . 

우 작고 입자의 표면 대 부피 비율이 매우 높(10-9 10-6 m), - - (surface-to-volume) – 

다 따라서 표면 계면의 성질이 콜로이드 입자의 전반적인 특성에 매우 중요하게 . , /

작용한다 콜로이드 입자는 다양한 자연 현상 및 생명 현상들에 관여하고 있으며. , 

물리학 생물학 의학 재료과학 환경화학 등 제반 과학 및 기술 분야들에서 관심 , , , , 

주제이다 또한 산업적으로도 화학 고분자 무기소재 생산 제품들의 많은 비율을 . , , , 

차지한다 세기에 가 콜로이드 분산액을 연구한 이후 콜로이드 용액의 . 19 Faraday , 

안정성 침전 현상 콜로이드 수용액 계면의 정전기적 특성 전기영동 현상 등에 , , / , 
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대해 많은 연구들이 진행되었다 이러한 노력들을 통하여 표면 계면의 물리화학적 . /

현상의 중요성이 인식되고 액체 기체 계면 액체 액체 계면 고체 액체 계면에 대, - , - , -

한 물리화학적 연구를 촉진시키는 계기가 되었다.12 또한 계면 현상들에 대한 실 , 

용적으로 유용한 여러 가지 자료들을 축적하게 되었고 콜로이드 용액의 , DLVO 

이론에서 알 수 있는 것처럼 액체 계면에 대(Derjaguin-Landau-Verwey-Overbeek) 

한 열역학 이론적 이해도를 대단히 정교한 수준으로 향상시켰다.12 하지만 콜로이 , 

드에 대한 대부분의 실험은 거시적 측정을 기반으로 이루어졌다 반면에 액체 계. , 

면에 대한 미시적 측정 자료와 액체 계면 현상의 분자 수준의 이해도는 아직 미흡

한 상황이다 그 주된 이유는 액상 물질은 대부분의 경우 증기압이 높고 진공 환. 

경 내에서 시료의 생성 및 유지가 불안정하기 때문이다 이에 따라 진공 환경에서 . 

작동하는 많은 표면 분광분석법들을 액체 표면 연구에 그대로 적용할 수 없고 신, 

뢰성 있는 분자 수준의 측정이 이루어지지 못하고 있다 또한 액체 표면은 일상적. , 

인 환경에서 주변의 증기압과 동적 평형을 이루는 상태로 존재한다 즉 액체 기체 . , -

계면에서는 액체 표면의 기화 과정과 주변 기체 분자의 응축 과정이 가역적이며 

계속적으로 진행되고 있다 이러한 상태의 표면 구조는 정적인 표면 이 아니라 . “ ”

동적 상태의 계면 으로 기술함이 더 합당하다 동적 평형에 의해 분자 수준에서 “ ” . 

항상 변화하는 액체 표면의 구조를 정확히 측정하는 일은 기술적으로 매우 어려

운 상황이고 또한 순간적으로만 정의가 가능한 표면의 정적 구조를 밝히는 것이 , 

액체 기체 계면의 이해에 궁극적으로 어떤 도움을 줄 수 있는가도 고려해 보아야 -

한다 아무튼 액체 기체 계면의 연구를 위하여는 매우 짧은 시간 동안에 액체의 . -

표면 구조를 결정할 수 있는 실험 방법이 중요한 도구가 될 것임에는 이의가 없을 

것이다. 

액체 기체 계면의 분자적 구조를 측정하는 데에 현재 가장 널리 사용된 방법은 -

주파수합 진동분광법 이다(sum-frequency vibrational spectroscopy; SFVS) .13,14 시료 

에 가시광선 영역의 광원과 가변 주파수의 적외선 광원을 동시에 쪼여주었을 때 

나타나는 주파수합 반사 스펙트럼을 분석하면 액체 기체 계면 분자의 진동 스펙, -

트럼을 선택적으로 얻을 수 있는 원리에 기반한다 이 방법의 장점은 계면 분자를 . 

선택적으로 측정할 수 있다는 것 이외에도 가시광선 적외선 영역의 빛을 사용하, -

기에 실험에서 진공환경이 필요하지 않다는 것이다 반면에 단점으로는 진동 스. , 
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펙트럼의 분해능이 좋지 않고 넓은 띠 모양으로 나타나는 경우가 많아 얻어진 특, 

정 스펙트럼 모양을 분자의 특정 진동 모드로 명확하게 해석하기에 어려움이 있

다는 것이다 이러한 스펙트럼 모양이 나타내는 주 이유는 액체 표면 구조의 복잡. 

성이 기인한다 또한 순간적으로 존재하는 다양한 표면 구조들의 시간에 대해 평. , 

균된 값이 스펙트럼으로 측정되기 때문이다 등은 방법으로 물SFVS . Shen SFVS -

공기 계면에 존재하는 물분자의 진동 스펙트럼을 분석하고 이로부터 물분자 O-H , 

간의 수소결합과 이에 의한 분자 배열 구조가 표면에서는 내부와 상당히 달라짐

을 보고하였다.15 

물 표면의 전기적 전하 상태는 학문적이나 기술적으로 모두 중요한 질문으로서, 

콜로이드 용액의 안정성 전기화학 반응 생체 거대분자들 간의 전기적 상호작용 , , 

등 수용액 내의 다양한 현상들에 관여한다.12 수용액 표면이 특정 전하를 띠는 주 

요 이유의 하나는 표면에 분포하는 양이온과 음이온의 숫자가 서로 차이가 나기 

때문이다 최근에 물 표면에 존재하는 각종 이온들의 분포와 이로부터 야기되는 . , 

표면의 전하 상태에 관한 연구가 이론적 방법과 실험을 통해 활발히 진행되어 왔

다.16 예를 들면 물 속의 공기 방울 또는 기름 방울에 대한 전기영동 측정결과들 , 

은 물 표면의 제타 포텐셜이 음 값을 보이고 이는 물 표면이 음전하를 띠고 ( ) , ζ

있음을 나타낸다 이러한 측정 결과들에 의거하여 물 표면에는 히드록시 이. , (OH ) –

온이 강하게 흡착되어 있다고 주장한다.17 반면에 등의 비선형광학 분광법 , SFVS 

을 사용한 측정 결과들은 물 표면에서 옥소늄 수소 이온의 농도가 벌크에 ( ; H+) 

비해 증가한다고 주장한다.18,19 비선형광학 분광법 측정과 병행하여 물 표면에서  

산 염기 적정 실험을 수행한 결과도 물 표면에서 농도가 증가함을 나타낸다- H+ .20 

이론적인 연구 결과들은 사용한 분자동력학 모델 계산법에 따라 또는 이H+ OH– 

온이 물 표면에 존재하기를 선호하는 상반된 결과를 나타내고 있으며,21,22 시대의 

변천에 따라 계산 결과와 주장이 변화하며 엇갈리는 경향도 보인다 물 표면의 전. 

하상태에 대해 왜 이 같은 상반되는 결과들이 얻어지는가는 아직도 논란의 대상

이다 이 한가지 예는 물 표면 현상의 난이도를 잘 나타낸다 물 기체 계면의 구조. . -

를 분자수준에서 제대로 이해하려면 액체 기체 계면의 측정 실험방법들과 양자적 -

계산법 모두에서 아직도 상당한 진전이 필요하다고 여겨진다. 

미시적 측정방법을 액체 기체 계면 연구에서 적용하는 데에 현실적 어려움으로 -
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인하여 액체 물 대신에 고진공 환경에서 다룰 수 있는 비정질 고체상태의 물, 

을 시료로 사용하여 물 표면을 연구하는 시도도 있(amorphous solid water; ASW)

다.23 시료 표면에서 와 이온들의 분포를 켈빈 탐침 측정을 사용하 ASW H+ OH– 

여 연구한 결과 와 이온 모두가 표면에 존재하기를 선호함으로 나, H+ OH ASW – 

타난다.24 하지만 이온이 이온보다 물 표면에서 내부로 더 깊이 침투하 , H+ OH– 

고 있음을 나타내며 이러한 성질은 내에서 이온이 터널링에 의해 , ASW H+ OH– 

이온보다 쉽게 이동하는 성질에 기인한다 만일 각 이온들의 나타내는 분포가 저. 

온의 표면과 상온의 물 기체 계면에서 동일한 성향을 보인다고 간주하면ASW - , 

이러한 에서의 측정 결과는 물 기체 계면에서의 전기적 특성에 대해 서로 모ASW -

순되는 측정 결과를 이해하는 데에 도움이 될 수 있다 즉 물 기체 계면이 음 전. , -

하를 띠면서도 이온이 표면을 선호하는 얼핏 상반되는 듯한 주장들이 나오는 H+ 

이유가 물 표면에는 와 이온 모두가 벌크에서 보다 더 많이 존재하는 상, H+ OH– 

태이지만 이온이 표면의 최외곽 층에 주로 분포하여 결과적으로 표면은 음 , OH– 

전하를 띠게 된다고 볼 수 있다 반면에 이온은 표면의 최외곽 층 뿐 아니라 . , H+ 

일정 깊이까지 분포하고 있다 이 경우 의 높은 이동도로 인하여 표면 산 염기 . , H+ -

적정실험 등에서 농도가 높게 측정된다는 해석이 가능하다H+ .24  

고체 액체 계면. -Ⅳ

여러 형태의 고체 액체 계면들 중에서 그 동안 가장 많이 관심과 연구가 집중된 -

시스템은 전극 전해질 수용액 계면이다 전기화학 셀에서 중심적인 작용을 하는 - . 

전극 전해질 계면이 어떠한 구조로 이루어졌는가 라는 질문은 한 세기 이전부터 -

많은 물리화학자들의 관심사였다 전도체 물질과 용액상의 화학종들으로 이루어. 

진 전극 용액 계면은 엄청나게 다양한 응용 범위를 제공하고 전기화학 반응 뿐 - , 

아니라 화학분석 합성 재료 화학 에너지 및 빛 에너지 변환 등에 널리 사용될 , , , 

수 있음을 그 동안의 수 많은 연구들이 보여주고 있다 이 독특한 조합의 계면은 . 

그 자체 만으로도 관심의 대상일 뿐 아니라 계면의 구조와 계면에서 일어나는 화, 

학적 현상들은 많은 연구의 관심을 끌어왔다 전극 표면의 이온 흡착 실험. 25 및  
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수은 전극 수용액 계면의 전기용량 커패시턴스 측정실험- ( ; capacitance) ,26 계면 포 

텐셜 측정 등의 전기화학적 연구 결과들로부터 전극 용액 계면의 미시적 구조에 -

대한 여러 가설들이 제시되었다 현재 가장 널리 사용되는 전극 용액 계면 구조의 . -

모델은 전기이중층 모델이다(electrical double layer; EDL) .27 이 모델에 의하면  

은 금속 표면에 음이온이 직접 흡착되어 있는 영역인 특정 흡착층EDL (specific 

과 그 바깥 영역에서 수화된 양이온들이 수용액에 떠다니는 확산adsorption layer)

층 의 두 부분으로 이루어져 있다고 생각한다 이러한 구체적인 구조(diffuse layer) . 

를 제안할 수 있기까지는 수은 전극 폴라로그라피 등을 사용한 많은 전기화학적 

측정 연구들과 이를 해석하는 열역학적 이론들이 뒷받침되었다 하지만 기존의 측. 

정들은 전극의 전위차 전극 계면의 커패시턴스와 같이 대부분 거시적인 측정 실, 

험들로서 계면의 미시적 분자 수준의 구조에 밝혀내는 데는 한계가 있었다 이러, . 

한 전기화학적 방법을 사용한 전극 전해질 계면 구조 연구는 이 총설에서는 다루-

지 않기로 한다.

전기화학적 계면에 대한 분자수준의 측정 연구가 어려웠던 문제점들 중 하나는 

전기화학 셀의 환경에서 전극의 표면 구조를 잘 정의된 원자배열 상태로 제작하

거나 또는 수용액 안에 담겨있는 상태에서 전극 표면 구조를 정밀하게 측정하는 

실험이 어려웠다는 것이다 이러한 전극 계면의 연구 상황과 비교하면 고진공 환. , 

경에서의 잘 정의된 고체 표면 연구는 지난 반 세기 동안 대단히 발전하여 이제, 

는 고체 표면의 구조 뿐 아니라 흡착된 분자의 종류와 화학적 상태를 밝히는 작업

이 수월해진 단계이다 전극 계면 연구가 뒤쳐진 명백한 이유는 수용액에 담긴 시. 

료 물질의 표면 을 측정하는 실험의 기술적 어려움에 기인한다(“buried surface”) .  

이에 따라 자연스럽게 고진공 환경의 표면 측정방법들을 전극 용액 계면 연구에 , -

적용하려는 시도가 행하여 졌다 한 가지 방법은 등이 년대에 시작. Hubbard 1970

한 전략으로서“ex-situ” ,28 이는 전기화학 셀에서 진행되는 반응의 시작 전과 반응  

후에 전극을 고진공 환경 용기로 이송하고 고진공 환경에서 전극 표면의 사전 준, 

비 및 표면 분석 작업을 수행하는 것이다 이 연구는 전기화학 실험에서 전극 표. 

면의 원자적 배열 구조를 최초로 임의적으로 조절하고 관찰했다는 의의가 있다. 

하지만 진공 환경에서는 전극 표면에서 용매가 모두 증발된 상태이므로 전기화학, 

적 계면 구조가 사라지는 것을 막지 못하는 단점이 있다.



182    강  헌

이와 취지는 유사하지만 방법론적으로 매우 다른 시도는 잘 정의된 저온의 단, 

결정 금속 표면에 수증기 및 필요한 화학종을 진공 환경에서 증착시켜 전기화학

적 계면과 유사한 구조를 인위적으로 구현하려는 노력이다.29 이러한 노력은 고 “

진공 이중층 모델 또는 연구방법이라고도 (UHV double-layer model)” “non-situ” 

불리며 년대에 등에 의하여 최초로 시도되었다1980 Sass .30 이 방법의 장점은 진공 

증착과정을 사용하여 전기이중층의 구조와 이를 구성하는 화학적 조성을 원하는 

대로 조절하여 제작할 수 있다는 것이다 하지만 이러한 이중층 구조는 용매가 . , 

증발되지 않는 저온의 고체 상태로 쌓여있을 때만 진공 환경에서 유지 가능하기

에 액체상 용매가 존재하는 실제의 전기화학 계면과는 상당한 차이가 있다 중요, . 

한 의문은 저온에서 제작한 고체상 용매 층에서 전기화학 반응에 필요한 이온 및 

분자의 확산이 일어나고 또한 전하 이동에 의해 전기적 평형 조건에 도달할 수 

있는가로서 아직 이에 대한 증거가 없다 최근에는 방법을 사용하여 백금. non-situ 

결정면 위에 수소 흡착과 얼음층을 생성하고 표면 분광학 방법들을 사용하(111) , 

여 백금 표면에서 물분해 수소 발생 반응에 관여하는 반응 중간체의 화학적 상태

를 측정하는 연구가 보고 되었다.31,32 백금 전극에서의 물분해 수소 발생 반응의  

중간체는 전기화학 연구에서 오랜 논란이 되어 온 주제로서 이러한 연구는 , 

연구 방법의 장점을 잘 보여준다 또한 이 연구에서는 고체의 얼음 상태non-situ . , 

에서도 이동이 활발히 일어나기 때문에 이온에 의한 전하 이동과 전기적 H+ , H+ 

평형상태가 고진공 이중층 내에서도 가능할 것이라 제시하였다.

전극 수용액 계면의 물리화학적 특성 및 계면 화학 반응을 궁극적으로 이해하-

려면 적어도 방법론적으로는 현재 고체 표면 연구를 고진공 환경에서 진행하는 , 

수준의 정교한 표면 분석방법들을 전극 수용액 계면 연구에 적용할 수 있어야 할 -

것이다 아직까지 이러한 기술적 발전 단계에 도달하지는 못한 상황이지만. , 1980

년대 이후 이 목표를 향한 몇 가지 중요한 발전들이 이루어지고 있다.33,34 첫째는  

전기화학 실험에서 손쉽게 사용할 수 있는 단결정 전극 표면의 제작법이다. 

등은 불활성 기체 환경에서 금속 선을 불꽃으로 녹이고 찬 물에 담가 냉Clavilier 

각하는 방법으로 전극 표면의 원하는 단결정면을 생성할 수 있음을 보였고,35 이 

후로 이 방법은 전극 표면의 연구에 널리 활용되고 있다 두 번째는 그 동안 새로 . 

개발된 여러 가지 독특한 능력의 표면분석법들로서 이들 중 현재 전극 표면 연구, 
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에 적절히 적용되고 있는 방법들을 몇 개 소개하면 광학적 방법으로는 RAIRS, 

등이 있고 년대 이후에 태동된 국소탐침법으로는 및 SERS, SFVS , 1980 STM 

그리고 싱크로트론 선 광원 설비를 사용하는 방법으로서 표면 선 산란AFM, X- X-

법 선 흡수 분광법(surface X-ray scattering; SXRS), X- (X-ray absorption spectroscopy; 

선 방출 분광법 등이 있다 이외에도 XAS), X- (X-ray emission spectroscopy; XES) . 

새로운 표면분석법이 개발될 때마다 그 방법이 전기화학 계면에 적용 가능한지를 

테스트해보려는 시도가 이어지고 있다. 

상기 방법들 중에서 는 화학적 작용기를 검출하는 진동분광법의 특성 상 RAIRS

전극 표면에 흡착된 분자의 화학적 상태를 연구하는데 중요하게 사용되고 있다. 

벌크 용액에서 기인되는 불필요한 배경 신호를 줄이고 반면에 계면으로부터의 신

호를 증가시키기 위한 몇 가지 중요한 트릭이 개발되어 측정에 사용되고 RAIRS 

있다 또한 값싸고 안정적인 기기의 공급과 단결정 금속 용액 계면의 생성. , FTIR -

법의 발전에 힘입어 는 전극 계면 연구에서 가장 중요한 분광법으로 자리 RAIRS

잡았다 다른 뛰어난 성과는 및 을 사용하여 전기화학적 환경에서 단.33 STM AFM

결정 전극 표면의 원자배열 구조를 관찰한 실험이다.34,36 기법은 애초에는  STM 

고진공 환경에서만 사용 가능한 표면 분석법일 것으로 기대하였다 하지만 부도. , 

체 막으로 탐침의 끝 부분을 제외하고 적절히 코팅을 하면 놀랍게도 수용액 환경

에서도 전극 시료 표면과 탐침 간의 터널링 전류를 효율적으로 측정하여 시료 표

면의 원자배열을 얻을 수 있음을 보여주었다 이에 따라 현재는 단결정 전극을 . , 

사용할 경우 표면의 원자배열 구조 뿐 아니라 표면 흡착 분자 상태까지도 전기화

학적 변수를 조절해 가면서 측정할 수 있는 단계에 이르렀다 그림 는 전기화학 . [ 2]

셀에서 금 전극에 걸어준 포텐셜을 변화시키며 측정한 금 전극 표면의 영상STM 

이다 걸어준 포텐셜에 따라 전극 표면의 원자배열 구조와 전해질이 흡착된 표면. 

층의 구조가 흥미롭게 변화함을 보여준다. 

전기화학적 조건에서 진행되는 전극 고체표면의 구조 연구에서는 상당한 진척을 

이룬 반면에 전기화학 계면에서 용액 측의 구조 즉 의 구조 및 특성 연구에, , EDL

서는 지난 수 십년 간 아직 괄목할 진전이 이루어지지 못하고 있다 전기이중층은 . 

근본적으로 액상 구조이기에 유동적이며 내에서 이온들의 위치 분포가 중, EDL 

요한 구조 정보이다 또한 의 두께는 얇게는 수 나노미터 이하로부터 크게는 . , EDL
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수 마이크론 영역까지 변화한다 이러한 의 두께 및 성질들은 고체 표면층의 . EDL

경우와는 여러 면에서 차이가 있는 매우 독특한 계면 구조이다 따라서 기존의 . , 

고체 표면 연구에 사용하던 분광분석법들을 그대로 적용하기에는 무리이고, EDL 

연구에 적합한 새로운 아이디어와 실험방법이 개발되어야 할 것으로 예상된다. 

상기한 바와 같이 실험과 실험을 적절히 활용하여 고체 액체 , ex-situ non-situ -

계면의 구조와 물리적 화학적 특성들을 이해하려는 연구 노력이 꾸준히 진행되어 

왔다 이러한 모델들을 사용한 단계적 체계적 노력들을 통해 궁극적으로 고체 액. , -

체 계면에 대한 실질적 이해가 증진될 것이다 한편 이러한 단계적 접근법 만을 . , 

의지하기에는 당면한 목표가 너무 시급하다고 생각하는 연구자들은 실제 반응이 , 

진행되는 조건 하에서 직접 고체 액체 계면을 관찰하려는 노력들이 최근에 시도-

하고 있다 이러한 현장 적용적 실험연구를 또는 측정이라 . “in situ” “operando” 

그림 전극의 전해질 수용액 에서의[ 2] Au(111) (50 mM H2SO4 + 1 mM Cu2+)  

순환전압전류법 측정 결과와 가지 전극 포텐셜 영역(cyclic voltammetry) 5

로 표시 에서 각각 관찰한 금 전극 표면의 영상(I-V ) STM 37 
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부른다.11,38 고체 액체 계면은 구조의 복잡성으로 인하여 이에 대한  - in situ/operando 

측정은 매우 도전적인 시도이지만 이 목표를 이루기 위하여 몇 가지 새로운 아이, 

디어에 기반한 실험 방법들이 진행되고 있다 일례로 전기화학 계면의 측정에 있. , 

어서는 반응이 진행되는 전기화학 셀의 상태를 안정되게 유지하며 동시에 전극 , 

시료 표면을 분광분석법으로 측정 가능한 형태로 준비해야 한다 이를 위해 전기. 

화학 셀을 대면적 그래핀 막으로 밀봉함으로써 진공 환경으로부터 분리하고 전자 , 

또는 빛을 사용한 고진공 분광분석 실험을 수행하여 전기화학 계면에 대한 in 

분석을 하는 방안 등이 시도되고 있다 또한 다양한 표면 분광분석situ/operando . , 

법들에 대해 측정에 적합한 형태의 사용법이 개발되고 있다 원래in situ/operando . 

는 고진공에서만 작동되는 장치를 저진공 또는 상압 조건에서도 사용하도록 XPS 

변형한 상압 선 광전자분광법X- (ambient pressure X-ray photoelectron spectroscopy; 

이 한 가지 예다APXPS) .39 이 장치에는 시료와 검출기 사이의 압력 차이를 극복 

하기 위하여 여러 단계의 차단 펌프들을 사용하고 이로 인해 시료에서 방출되는 , 

광전자의 비거리가 증가하며 신호 세기는 현저히 감소한다 이 단점을 보완하기 . 

위해 강한 세기의 싱크로트론 광원이 주로 사용된다 는 당초에는 고체 기, . APXPS -

체 계면 연구 및 불균일 촉매 반응의 측정을 위해 개발되었고 이 in situ/operando , 

목적으로 널리 활용되고 있지만 상압에서 작동 가능한 장점으로 인해 고체 액체 , -

계면 실험에도 접목하여 활용한다. 

강한 선 광원을 사용한 여러가지 표면 분석법들 예를 들면 회절 분광법X- , 

등이 조건에서 촉매 반응 (X-ray diffraction; XRD), XAS, XES, in situ/operando 

연구에 적용되고 있다.38 가 시료에서 방출되는 광전자를 측정하는 이유로  APXPS

검출기 영역을 고진공 환경으로 유지해야 하는 번거로움이 있는 반면, XRD, 

방법들은 시료에서 방출되는 빛을 측정하기에 상압 조건에서도 상대XAS, XES 

적으로 사용이 용이하다 는 촉매 나노입자의 결정 구조를 측정하는 데에 주. XRD

로 사용된다 방법으로는 촉매의 국부적 위치에 대하여 원자배열 전자구조. XAS , , 

산화수 등에 관한 정보를 얻을 수 있다 이 방법은 분석하는 빛의 에너지 영역에 . 

따라 와 X-ray absorption near edge structure(XANES) extended X-ray absorption 

로 구분하여 부르기도 한다 방법에서는 원자의 fine structure(EXAFS) . XAS lowest 

를 측정하여 상기한 정보들을 구하는 반면 방법에서energy unoccupied state , XES 
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는 로부터 구하게 된다 적외선 분광법이나 라만 분광highest energy occupied state . 

법 등의 진동분광법도 측정에 활용되고 있다 전해질 수용액에 담in situ/operando . 

긴 상태에서 전극 표면에 흡착된 분자들 또는 표면 반응을 측정하는 경우가 일반

적이므로 수용액에서 산란 강도가 적은 라만 분광법이 상대적으로 장점을 갖는, 

다 단지 라만 측정 신호가 약한 단점을 보완하는 방법으로서 주로 형태의 . , SERS 

실험이 행해진다 적외선 분광법의 경우 불필요한 벌크 수용액의 신호를 최소화. , 

하고 전극 표면으로부터의 신호를 최대화시키기 위한 여러 방법들을 고안하여 사 

용한다 예를 들면 적외선 광원이 시료에서 감쇠 전반사. , (attenuated total reflection; 

가 일어나는 형태로 시료를 제작하여 측정을 수행하기도 한다ATR) RAIRS .38 

불균일 촉매 반응을 환경에서 연구하여 그 메카니즘을 밝혀내in situ/operando 

는 일은 매우 도전적인 과제로 여겨진다 그 이유는 첫째 촉매 반응이 일어나는 . , 

환경인 고체 액체 또는 고체 기체 상압 또는 고압 계면의 기본적 특성에 대한 이- - ( ) 

해도가 아직 불충분하기 때문이다 둘째 촉매에 의해 표면 반응이 활성화되는 메. , 

카니즘 자체가 복잡하며 다면적이어서 반응 메카니즘이 반응물의 화학적 상태 뿐 , 

아니라 촉매 표면의 물리적 화학적 구조적 전기적 상태들에 의해 영향을 받는, , , 

다 불균일 촉매 반응의 궁극적 이해는 표면화학 연구에서 가장 중요한 목표의 하. 

나이다 그 동안의 표면화학 연구의 변천 과정을 돌이켜 보면 복잡하고 다면적인 . , 

촉매 반응을 이해하기 위한 노력으로서 반응에 관련된 여러 조건과 변수들을 단, 

순화시키고 단계적으로 접근하는 방법이 세기 후반 연구의 주류를 이루었다20 . 

고진공 환경에서 고체 표면의 여러 단결정면의 성질을 연구하고 거기서 진행되는 , 

화학반응의 기본적인 단위 과정들 흡착 표면 확산 탈착 을 체계적으로 측정하고( , , ) , 

단순화된 모델 표면에서 일어나는 에너지 전달 손실 과정 들뜬 에너지 상태의 반/ , 

응 뜨거운 전자의 동력학적 과정 등을 연구해 왔다 이러한 단계적 체계적 연구, . , 

에 의해 표면 반응의 전반적 이해에 있어 상당한 진전이 이루어졌다 하지만 지금. , 

까지의 상당한 노력에도 불구하고 불균일 촉매반응 메커니즘의 이해라는 최종 목

표에는 기대한 만큼 도달하지 못했다는 평가도 존재한다 지금까지의 연구 노력의 . 

비효율성에 대한 일종의 반작용으로 또한 목표 도달의 시급성을 중요시하는 관점, 

에서 촉매 반응에 대한 연구가 최근에 점차 활발해지고 있다 촉, in situ/operando . 

매반응의 복잡성과 다면성으로 미루어 최종 목표에 도달하는 것이 결코 쉽지는 
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않겠지만 두 가지 연구 방향이 촉매반응을 제대로 이해하는 데에 모두 도움이 될 , 

것임은 분명하다.
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이남기 *1)

생물리화학의 개요 . Ⅰ

생물리화학은 간단하게 물리화학적 연구 이론 및 실험 방법론을 이용하여 다양

한 생명 현상을 연구하는 다학제적 분야라 할 수 있다 생물리화학은 단백질 수준. 

에서 세포 내 현상 및 개체의 행동까지 포함하여 생체에서 일어나는 현상들의 근

원적 질문에 대한 해답을 제시하는 것이 그 목표라 할 수 있다 예를 들어. , DNA 

및 의 생체 내 구조 단백질의 구조 및 접힘 단백질 상호 작용 복제RNA , , , DNA , 

전사 및 번역 이론 채널의 구조 및 신호 전달 세포막에서의 다양한 현상 그리고 , , , 

신경 신호 전달 등이 생물리화학에서 연구하고 있는 주요 분야이다. 

이러한 다양한 생명 현상을 이해하는데 물리화학자들은 기존의 전통적인 생명, 

과학 및 의약학 분야에서 사용하지 않는 새로운 연구 방법과 이론법을 제시하여 

큰 공헌을 해 왔다 년대에 개발된 다양한 물리화학적 이론적 접근법과 . 1980-1990

첨단 분자 분광학 기술들은 분자 수준의 화학 반응을 이해하는 것이 가능하게 하

였다 이후 물리화학자들은 개발된 이론 및 실험 방법론을 생체분자 및 세포 현상. 

에 적용하였다 년에 하나의 분자를 분광법으로 관측이 가능함이 증명되었. 1989

고,1 이후 다양한 분광법을 이용하여 단분자 수준에서의 형광을 관측하는 것이 가 

능해지면서 생물리화학 분야는 획기적으로 성장하게 되었다 년에 형광공명. 1996

에너지전달 을 단분자 수준에서 관(fluorescence resonance energy transfer, FRET)

측한 것은 기존의 전통적인 생물학적 연구 방법론으로 연구하는 것이 불가능하였

던 나노미터 수준의 생물학적 현상을 실시간으로 관찰하는 것이 가능하게 하였

다.2 한편 물리화학 분야에서 개발된 초고속 분광법 라만 분광법 이광자 여기법  , , , 

서울대학교 교수* 
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등 다양한 분광 기술들은 세포 이미징 분야에 적용되었고 점차 확장되어 조직 및 , 

개체 수준의 이미지를 얻는 수준으로 발전하게 되었다 기존의 광학적 이미징 기. 

술은 회절한계 현상으로 인하여 사용하는 광원의 파장의 크(diffraction-limit) , 1/2 

기가 공간 분해능의 한계였다 이러한 한계는 년대에 들어서 초고분해능 현. 2000

미경 방법이 개발되면서 극복되었다.3 초고분해능 현미경은 형광 염료의 광화학적  

특성을 이용하거나 레이저로 여기 시키는 영역을 한정시킴으로 가능하게 되었다, . 

이러한 초고분해능 현미경은 세포에서 약 나노미터 수준의 이미지를 얻는 10-20 

것을 가능하게 하여 기존의 세포 이미징 방법으로는 관찰할 수 없었던 미세 구조, 

를 관측하는 것이 가능하게 하였다 본 장에서는 년대 이후 국내외에서 활발. 2000

하게 이루어진 생물리화학의 대표적인 방법론과 연구 동향을 기술하고자 한다.

생물리화학의 연구동향 . Ⅱ

생물리화학은 개요에 기술한 바와 같이 이론 및 실험 분야에서 각각 활발하게 

연구되고 있다 이론 및 계산을 이용한 생물리화학 연구 방법은 이론 물리 분야에. 

서 다루어질 것이기 때문에 본 장에서는 실험 중심으로 기술하고자 한다, . 

단일분자 분광학 1. 

단일 분자 검출1) 

단일분자 검출의 역사 및 중요성 (1) 

생물리화학의 발전은 년 당시 연구소에 있던 가 온1989 IBM W. E. Moerner 4K 

도에서 펜타신 분자 하나를 흡광법으로 측정에 성공함으로 급속도로 (pentacene) 

발전되었다.1 물리화학자라면 원리상 분자의 흡광보다 형광을 검출하는 것이 훨씬  

감도가 높다는 것을 알고 있을 것이다 자연스럽게 년 그룹은 형광. 1990 M. Orrit 

을 이용하여 펜타신 분자 하나를 검출하는 데 성공하였다.4 과 같은 극저온은  4K
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다양한 연구를 수행하는데 어려운 점이 많이 있다 이에 년 부터 다양한 물리. 1993

화학자들에 의해서 단일 단백질의 형광을 실온에서 관측하는 것이 가능해져 단일 

분자 검출이 화학 및 생물리화학에 본격적으로 응용되기 시작하였다.5-7 혹자는 하 

나의 분자를 검출하는 것이 무슨 의미가 있을까 의문을 가질 수 있다 왜냐하면 . 

화학 반응은 수 억개 이상의 분자들이 실제로는 ( 1023개 수준의 분자들 모여 이루) 

어지기 때문이다 즉 많은 분자들로부터 나오는 평균값으로 대부분의 현상이 발. , 

생하기 때문에 단일 분자를 관측하는 것과 많은 분자들을 한꺼번에 관측하는 것

에 큰 차이가 없을 수 있다고 생각할 수 있다 이러한 주장이 비이커 실험에서 일. 

어나는 현상을 설명할 때는 타당할 수 있다 그러나 일반적인 유기분자를 벗어나. , 

서 단백질과 같은 생체 분자 영역에서는 단일 분자 수준의 정보를 얻는 것이 매, 

우 중요하다 왜냐하면 모든 단백질이 똑같은 활성을 가지고 있지 않고 생명 현. , , 

상은 세포 안에서 몰 단위가 아닌 수 개 수 백개 수준의 생체 분자들에 의해 일어~

나는 경우가 많다.8 예를 들어 우리 몸속의 특정 유전자는 단 개만 존재한다 이 , 2 . 

에 따라 단일 분자를 관찰하는 것은 평균값 속에 감추어져 있는 현상을 관찰하는, 

데 매우 중요하다 단일 분자 관측이 중요한 다른 이유는 생체 분자들은 동기화. 

가 어렵기 때문이다 단일 분자를 관측하면 여러 분자들의 동기(synchronization) . 

화가 필요 없다 이에 따라 단백질과 같은 생체 분자의 동역학 연구는 단일 분자. , 

를 관측함으로 가능해졌다.9 

단일분자 검출의 응용 (2) 

단일 분자 검출은 현상을 단분자 쌍에서 관측하는 것으로 생체 분자의 FRET 

상호 작용 및 구조 변화 측정이 가능해졌고 하나의 단백질이 운동하는 것을 실시, 

간으로 관측함으로 단백질의 움직임을 나노미터 수준의 분해능으로 관측하는 것

이 가능하게 하였다 때마침 다양한 형광단백질의 등장은 단일분자 검출을 세포 . 

이미징에 적용하는 것을 가능하게 하여 초고분해능 현미경이 등장하게 되었다 이. 

러한 과 초고분해능 현미경 기술의 개발은 년대에 생물리화학 분야의 FRET 2000

획기적인 발전을 가져왔다 이 내용들은 다음 장들에 자세히 기술 하겠다. .  
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형광공명에너지전달2) (fluorescence resonance energy transfer, FRET)

의 원리(1) FRET

은 약 나노미터 수준의 거리를 직접적 접촉 없이 분광학적 방법으로 FRET 2-8 

측정한다는 점에서 매우 탁월한 기술이다.10 두 개의 다른 종류의 형광 분자가 수  

나노미터 거리에 있을 경우 단파장을 흡수하는 분자 의 여기 에너지가 유, (donor)

도 쌍극자 상호작용에 의해 장파장을 흡수하는 분자 에 전달된다 이 때 (acceptor) . 

에너지가 전달되는 효율은 두 분자 사이의 거리의 제곱에 반비례한다 즉 두 분6 . , 

자 사이의 에너지 전달 효율을 측정하면 두 분자 사이의 거리를 측정할 수 있게 , 

된다 현재 사용되고 있는 형광 염료들은 대부분 약 나노미터까지 측정 가능한 . 10 

에너지 전달 효율 을 가진다(FRET efficiency) .11 효율은 나노미터보다 가 FRET 2 

까우면 거의 에 도달해 거리 변화 측정에 사용할 수 없다 이에 따라 실험100% , . , 

적으로 측정 가능한 거리가 나노미터 수준이 된다 방법이 현재 생물리2-8 . FRET 

화학 및 생명과학 분야에서 활발하게 사용되는 이유는 에 의해 측정 가능한 FRET

거리가 단백질이나 와 같은 생체 분자들의 크기가 비슷하기 때문이다 예를 DNA . 

들어 의 원통 지름은 나노미터이며 피치는 나노미터이다 에 , DNA 2 , 1 3.4 . DNA

붙는 단백질들은 보통 나노미터 크기를 갖는다 중합효소2-5 . RNA (RNA 

같은 큰 단백질들의 크기가 나노미터 수준이다 이에 따라 단백질polymerase) 10 . 

의 구조 변화 단백질 상호작용 단백질 단백질 상호작용 등은 나노미터 거, -DNA , -

리 수준에서 발생하며 이런 변화는 방법을 이용하여 측정 가능하다, FRET . 

단일분자 측정의 장점(2) FRET 

현상은 일반적인 시험관 용액 수준에서의 실험이 가능하다 예를 들어FRET . , 

수백 마이크로몰 농도 수준의 샘플이 들어 있는 용액을 큐벳에 넣어 형광 장비를 

이용하여 와 분자의 형광 세기를 측정하면 효율을 측정할 수 donor acceptor FRET 

있다.11 그러나 이러한 평균 측정 방법은 생체 분자 내에 있는  , (ensemble average) 

동역학 정보를 알 수 없는 한계가 있다 이에 비해 현상을 단일분자 수준에. FRET 

서 관측 하면 크게 다음의 두 가지 장점이 있다 첫째 단백질들의 구조 및 반응성, . , 
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의 비균질성 측정이 가능하다 예를 들어 한 종류의 단백질이 시간(heterogeneity) . , 

에 따라 두 가지의 구조를 가지며 활성을 갖는다고 하자 이를 관측하기 위해 하. 

나의 단백질의 두 부분에 각각 와 분자를 표지하면 단백질의 구조donor acceptor , 

에 따라 각각 다른 개의 효율을 갖는다 평균 측정 방법은 두 구조의 2 FRET . 

효율 값들의 평균값을 측정하게 된다 이에 비해 단백질의 효율 값을 FRET . FRET 

단백질 하나씩 측정하면 두 가지의 효율 값을 얻게 된다 두 번째로 생체 , FRET . , 

분자의 나노미터 수준의 구조 변화를 실시간으로 관측할 수 있다 위에서 예로 든 . 

하나의 단백질의 효율을 계속해서 측정하면 단백질의 구조 변화에 따라 FRET , 

효율이 변하는 것을 관측할 수 있다 즉 실시간으로 단백질의 구조 변화나 FRET . , 

등과의 상호작용을 관측하는 것이 가능하다DNA .12  

단일분자 검출 방법(3) FRET 

단일분자 을 측정하는 방법의 핵심은 하나의 형광 분자로부터 나오는 형FRET

광의 세기가 이 분자를 여기 시키기 위해서 사용하는 레이저로부터 발(excitation)

생하는 신호잡음 보다 크게 하는 것이다 광원으로부터 나오는 (background noise) . 

신호잡음의 크기를 줄이는 가장 효과적인 방법은 광원에 의해 여기되는 부피

를 줄이는 것이다 즉 최소한의 영역에만 광원을 쪼여주는 것(excitation volume) . , 

이다 이를 위해 사용하는 대표적인 방법으로 공초점현미경. (confocal microscopy)

과 전반사형광현미경 이 (total internal reflection fluorescence(TIRF) microscopy)

있다. 

공초점 현미경은 고성능의 대물렌즈를 이용하여 광원을 회절한계까지 모아준

다 이후 형광 분자에서 나오는 형광은 같은 대물렌즈를 이용하여 다시 모아지고. , 

고성능의 광검출기 예를 들어 로 검출된다 이 때 광검출기( , avalanche photodiode) . , 

에 도달하는 신호잡음을 줄여주기 위해서 마이크로미터 크기의 작은 구멍 50-100 

을 통과하게 한다 이렇게 하면 회절 한계의 여기 부피 이외에서 오는 잡(pinhole) . , 

음신호들을 제거할 수 있게 된다 여기 영역이 이면 여기 부피. 1 m*1 m*1 m , μ μ μ

가 1 fL (10-15 로 매우 작게 된다 이런 원리로 신호잡음 크기를 줄여 하나의  L) . 

분자에서 나오는 형광 신호를 검출할 수 있게 된다 공초점현미경은 용액 안에서 . 

자유 확산 운동하는 분자들과 표면에 부착된 분자들을 관측할 수 있다 특히 자유 . , 
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확산하는 운동하는 하나의 분자들의 효율을 측정하여 분자들의 비균질성을 FRET 

측정하는 것과 세포 안에서 활동하는 분자들을 관측하는 것이 가능하다는 데 장, 

점이 있다.13-14

전반사형광현미경은 유리 표면에서 전반사가 일어날 때 표면으로부터 약 , 200 

나노미터까지 감쇠장 이 생성되어 형광 분자를 여기시키는 방법(evanescent field)

을 이용한다 감쇠장으로 표면으로부터 약 나노미터까지의 작은 부피만을 여. 200 

기시키기 때문에 용액에서 나오는 신호잡음을 최소화할 수 있는 것이다 이 때 전. 

반사를 일으키기 위해서 넓은 영역에 광원을 비추기 때문에 감도가 매우 높은 

카메라를 이용하여 이미지를 얻게 된다 이 방법은 슬라이드 표면 근처의 CCD . 

형광 분자만 검출 가능하기 때문에 일반적으로 형광 분자가 표지된 단백질 등을 , 

슬라이드 표면에 부착해 놓고 형광을 관찰하게 된다 이 방법의 장점은 관측하고, . 

자 하는 분자를 표면에 고정하기 때문에 하나의 분자에서 나오는 효율을 FRET 

실시간으로 계속해서 측정 가능하다는 것이다 감쇠장 생성은 고성능의 대물렌즈. 

를 이용하거나 슬라이드 위에 올려 놓는 프리즘을 이용하는 두 가지 방법이 사용, 

되고 있다.11-12

단일분자 검출 기술의 발전(4) FRET 

공초점현미경과 전반사형광현미경을 기본으로 다양한 단일분자 측정 기FRET 

술들이 개발되었다 이 중 핵심적인 기술 네 가지만 소개하고자 한다 첫째 교환. . , 

레이저 여기법(alternating laser excitation).14-15 측정은 분자만을 광원 FRET donor 

으로 여기시키면 된다는 것이 큰 장점이었다 이에 년 처음으로 단일분자 . 1996

측정한 연구부터 하나의 광원만을 사용하였다FRET .2 그런데 이 경우 단일분자  , 

쌍에 분자가 존재하는지 여부를 효율이 있을 때만 확인이 FRET acceptor FRET 

가능하였다 이 때문에 단일분자 을 이용하여 단일 단백질 상호작용 측정. FRET , 

효율이 낮은 샘플에 대한 측정이 어려웠다 특히 형광 표지가 잘못되어서 FRET . , 

쌍에 분자만 있는 경우와 와 분자 사이의 거리가 FRET donor donor acceptor 10 

나노미터부터 큰 경우가 구별되지 않았다 이러한 한계는 두 개의 광원을 교차 여. 

기하는 아이디어로 해결되었다.14-15 두 광원을 수십 마이크로초 단위로 교차 여기 

하며 단파장의 광원은 효율을 측정하고 장파장의 광원은 분자의 , FRET , acceptor 
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존재 여부를 효율에 상관없이 검지한다 이 방법은 이후 효율을 정확FRET . FRET 

하게 측정하여 단일분자 으로 생체 분자의 구조를 결정하는 데 활용되었, FRET

다.16 둘째 펄스 레이저를 이용한 측정 이 방 , FRET (pulsed interleaved excitation). 

법은 위에 언급한 교환레이저 여기 방법을 펄스 레이저를 이용하여 구현한 것이

다.17 이 방법은 교환레이저 여기 방법의 장점에 형광 분자의 형광 수명을 측정할  

수 있다는 장점을 추가하였다 이를 통해 형광 세기를 기반으로 한 효율 측. FRET 

정과 형광 수명을 이용한 효율 및 형광 분자의 환경 변화를 측정할 수 있게 FRET 

되었다 셋째 프리저 기술 프리저는 형광을 이용하는 과 향후 언급. . (fleezer). FRET

할 분자 집게 기술을 접목한 것이다(tweezers) .18 즉 광원 또는 자석을 이용하여  , 

단일 분자에 힘을 주는 방법을 형광 분자가 표지된 생체 분자에 적용하는 것이다. 

특히 쌍이 표지된 형광 분자에 적용할 경우 분자 집게 기술로 생체 분자에 , FRET , 

힘을 주고 이후 일어나는 나노미터 수준의 구조 변화를 을 통해 동시에 관, FRET

측하는 것이다 이 방법은 구현하기는 어렵지만 한 분자에 인위적으로 힘을 주어 . , 

변형을 주고 이에 따른 결과를 을 통해 관찰한다는 점에서 첨단 기술이라고 , FRET

할 수 있다. 

단일분자 은 여전히 다양한 다른 기술들과 접목되어 발전 가능한 영역이 FRET

많이 있다 특히 살아 있는 세포 내에서 단일분자 을 쉽게 구현하게 된다면 . , FRET

세포 내에서 일어나는 나노미터 수준의 구조 변화 및 반응을 실시간으로 관측하

는 것이 가능해 질 것이다.19

단일분자 응용 사례(5) FRET 

단일분자 은 생체 분야 연구의 매우 다양한 분야에 응용 되어왔다FRET . 2000

년대 이후 생물리화학에서 가장 활발하게 응용된 기술이라 할 수 있고 현재도 그 , 

영역이 확대되고 있다 본 절에서는 간략하게 단일분자 이 가장 활발하게 응. FRET

용된 분야를 소개하고자 한다. 

단일분자 은 유전자 수준의 연구에 많이 적용되었다 예를 들어 의 FRET . , DNA

구조 및 변화 복제 복구 그리고 유전자 교정 등에 , DNA , DNA , , (genome editing) 

응용되었다.20 히스톤 단백질이 염색체 형성에서 를 굽히는 과정 및 동역학 DNA , 

특정 유전자 영역에서의 뉴클레오좀 의 구조 변화가 연구되었다(nucleosome) .21 
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복제에서는 레플리좀 의 형성 과정 풀림 레플리좀의 멈춤 DNA (replisome) , DNA , 

및 후진 등이 연구 되었다 와 중합효소(backtracking) . DNA DNA (DNA polymerase)

에 각각 쌍을 표지하여 뉴클레오티드 하나가 연장될 때FRET (nucleotide) , DNA 

중합효소의 구조가 변하는 것을 실시간으로 규명하는 것이 가능하였다.22 복 DNA 

구에서는 의 복구 이중나선구조 절단의 복구되는 과정을 단분자 수준에mismatch , 

서 규명하였다.23 이러한 과정은 복잡한 단백질 상호작용 및 구조 변화로 일어나 

는데 이런 복잡한 과정을 규명하는데 단일분자 이 매우 유용하게 사용되었, FRET

다 시스템을 이용한 유전자 교정 과정도 단일분자 을 이용하. CRISPR/Cas FRET

여 활발하게 연구되었다.24 의 히스티딘 아스파라긴 히스티딘 모티프는  Cas9 - - (HNH) 

다양한 위치를 갖고 이 위치는 가이드 와의 결합 및 타겟과의 결합에 , RNA DNA 

민감하다 단일분자 은 이러한 동역학이 가이드 와 타겟과의 염. FRET RNA DNA 

기쌍에 매우 민감하다는 것을 보여 주었고 단백질이 활성을 가질 때 , Cas9 HNH 

도메인이 자르는 영역으로 움직이는 것을 규명하였다 여전히 유전자 교정을 사람. 

의 유전자 치료에 사용하기 위해서는 을 자르는 확률을 낮추어야 하는 off-target

장벽이 있지만 단일분자 은 유전자 교정 분야에서의 난제 해결에 큰 기여를 , FRET

할 것이다. 

단일분자 이 활발하게 적용된 또 다른 분야는 유전자 발현 과정이다FRET . 

중합효소에 의해 가 생성되는 전사 과정과 리보좀 에 의해 RNA mRNA (ribosome)

단백질이 만들어지는 번역 과정의 복잡한 현상을 나노미터 및 분자 수준에서 설

명하는데 매우 큰 역할을 했다.25,26 전사 과정에서 중합효소는 특정 프로모 RNA 

터 에 붙어서 전사를 개시하고 연장되는 과정이 매우 복잡하다 이 과정을 DNA , . 

중합효소와 에 형광 표지하여서 을 이용하여 규명하였다 또한RNA DNA FRET . , 

중합효소의 여러 부분에 쌍을 부착하여 중합효소의 구조 변화RNA FRET RNA 

를 직접 관측하기도 하였다 번역 시작 단계에서 리보좀의 구조 변화 연장 및 종. , 

결 과정까지 모든 단계에서의 리보좀의 역할을 규명하는데 단일 분자 이 사FRET

용되었다.26 최근에는 열역학적으로 일어나는 리보좀의 가역적 구조 변화가 번역 

의 다양한 단계에서 중요한 역할을 한다는 것을 보여 주었다. 

단일분자 이 성공적으로 적용된 또 다른 분야는 세포간 신호전달 과정이FRET

다 이온채널단백질을 쌍으로 표지한 후 이온이 통과하는 과정과 이온채널. FRET , 
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이 열렸다 닫히는 구조의 관계를 규명할 수 있었고 채널의 크기를 보고하기도 하, 

였다.27 이러한 연구는 단일분자 이외에는 불가능한 분자 기작이라 할 수  FRET 

있다 이온채널의 경우 패치 클램프 와 같은 기술과 접목함으로 이온. (patch-clamp)

채널의 구조와 세포에서의 전기 신호의 발생의 관계를 밝힐 수 있다 이러한 연구. 

는 향후 이온의 흐름을 조절하기 위해서 리간드의 결합에 따라 이온채널의 구조

가 어떻게 변화하는지를 규명하는 방향으로 발전할 수 있다 막횡단수송단백질. 

은 이온보다 큰 물질들을 세포막 사이로 통과시킬 수 (Transmembrane transporter)

있다 이런 단백질 역시 물질들이 통과하면서 구조의 변화가 일어나게 된다 최소. . 

한 세포 바깥 부분과 안쪽 부분이 열렸다 닫히는 과정을 교차적으로 반복하게 된

다 단일분자 은 이러한 수송단백질들의 세포막에서의 방향과 상대적 위치. FRET

를 결정하는 데 사용되었다.28 또한 기질이 수송단백질을 통과하는 것을 직접 관 , 

측하는 것이 가능하였다 이러한 단백질들은 여전히 또는 을 이용. X-ray cryo-EM

한 구조 연구가 어려운 상황이다 단일분자 은 향후 세포 간 신호전달 및 물. FRET

질 전달 채널 단백질들의 동역학을 이해하는데 핵심 기술로 활용될 것이다. 

형광 상관 분광법3) (Fluorescence correlation spectroscopy, FCS)

의 원리 및 장점 (1) FCS

는 형광표지된 생분자가 대물렌즈 초점에 생긴 레이저의 여기 부피FCS (excitation 

안을 들어왔다 나가면서 발생하는 형광 세기 변화를 측정하는 기술이volume) 

다.29 이 때의 형광 세기 변화는 생체분자가 용액에서 자유 확산을 통해서 발생하 

기도 하고 다른 분자와의 결합 또는 분해 과정에서 발생하기도 한다 이에 따라, . , 

는 생체분자의 확산 속도 및 분자 크기 다른 단백질과의 상호작용 여부 등을 FCS , 

용액 및 세포 내에서 측정 가능한 기술이다 를 통해서 측정할 수 있는 동역학. FCS

은 수 나노초에서 수 초에 이르기까지 광범위하다.

는 년에 에 의해서 처음 제안이 되었고 년 대에 들어FCS 1972 WW Webb , 1990

서 레이저 및 와 같은 광검출기의 발전으로 본격적으로 생물리화학에 활용되APD

기 시작하였다.30 는 공초점현미경과 같은 구조를 사용한다 대물렌즈를 통해  FCS . 
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광원을 로 매우 작게 집중시키고 이 부피 안에 형광표지된 분자가 들어오고 1 fL , 

나가면서 발생하는 형광을 같은 대물렌즈로 모아서 시간에 따른 형광 세기 변화

를 관찰하게 된다 이렇게 얻어진 형광 세기 변화를 시간 상관 을 . (time correlation)

시킴으로 상관이 유지되는 시간을 얻게 된다 예를 들어 형광분자가 여기 부피를 . , 

밀리초에 통과하면 밀리초의 시간으로 형광 세기가 요동치기 때문에 시간 1 , 1 , 

상관을 얻으면 밀리초에서 상관 값이 급속도로 감소하게 된다 마찬가지로 생1 . , 

체분자 내의 구조 변화가 마이크로초에서 일어나 형광 세기가 마이크로초 수1 1 

준에서 변화면 시간 상관 값이 마이크로초에서 급격히 감소하게 된다 이와 같, 1 . 

은 원리로 는 분자의 확산 운동 분자 내 구조 변화 및 상호 작용 등을 측정하FCS , 

게 된다.31 의 장점은 생체 분자의 농도가 수 농도에서 단일분자 수준까지  FCS uM 

검출 가능하다는 것이다. 

를 이용한 다양한 기술  (2) FCS

기본적인 기술은 생체분자의 확산 속도를 측정함으로 생체분자의 크기에 FCS 

대한 정보를 얻는 것이다 만약 생체 분자 가 생체분자 와 결합하여 가 . “A ” “B ” AB

되면 분자의 크기가 커져서 확산 속도가 느려지게 된다 이에 따라 는 확산 . , FCS

속도를 측정함으로 생체분자의 결합 여부를 알아 낼 수 있다 이중색 . FCS(dual-color 

는 두 개의 레이저를 사용하여 두 가지 다른 생체 분자들을 동시에 관측하는 FCS)

것이 가능하다 이는 두가지 생체 분자들의 결합을 직접적으로 규명하는 것이 가. 

능하다.32 기본적으로 는 확산운동과 직진성 운동을 구별할 수 없 FCS (directional) 

다 이러한 단점은 을 통해 극복 되었다. pCF-FCS(pair correlation function FCS) .33 

는 레이저 초점을 한곳에 고정하지 않고 으로 조사한다 이Line-scanning FCS line . 

를 통해 한 점에서 형광분자가 광퇴색 되는 것을 방지하는 장점이 (photo-bleaching)

있다.34 는 대물렌즈를 사용하기 때문에 공초점현미경과 마찬가지로 회절 한 FCS

계에 해당하는 공간적 분해능을 가질 수 밖에 없다 이러한 단점은 향후 설명할 . 

초고분해능 현미경 기술 중 하나인 와 결합하STED(stimulated emission depletion)

여 수십 나노미터 수준의 공간 분해능을 가질 수 있다.35 이와 같이 도 여전히  FCS

다양한 기술들과 접목함으로 분해능 감도 등에서 발전하고 있으며 현재 생물리, , 

화학의 핵심 기술 중 하나로 사용되고 있다. 
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의 생물리화학 응용 (3) FCS

의 가장 중요한 생물리화학적 연구의 응용은 생체분자의 확산속도를 측정FCS

함으로 분자의 크기에 대한 정보를 얻는 것이다 예를 들어 를 이용할 때, . , FCS , 

확산속도를 측정함으로 세포 내 핵 안에서 움직이는 형광 분자의 크기를 측정하

고 단백질과의 결합에 의해서 나노물질의 크기 변화를 측정하는 것이 가능하다, .36 

세포막 단백질의 경우 세포막에서의 위치에 따라서 특정 세포막 단백질의 움직임 , 

정도가 어떻게 변화하는지 측정하였다 나노물질의 경우 모양에 따라서 확산 속. , 

도가 달라질 수가 있는데 이에 대한 규명도 를 통해서 이루어졌다, FCS .   

가 분자의 크기 정보와 함께 가장 많이 활용되는 분야는 생체분자의 결합 FCS

여부를 판별하는 것이다 예를 들어 효소 단백질에 의해서 가 잘리는 동역학 . , DNA

측정이 가능하고 세포 내 와 유전자 발현을 조절하는 와 같은 단백질의 , DNA Oct4

결합 여부를 판별하였다.37 세포막 단백질인 와 이에 결합하는 리간드인  LRP6

의 결합 측정도 가능하다DKK1 .38 특히 리간드의 농도를 조절해 주면서 결합 여 , 

부를 측정하면 해리상수 와 같은 결합 세기에 대한 정량적 , (dissociation constant)

측정도 가능하다 이 방법은 생체 분자 뿐 아니라 나노물질의 결합 여부를 판별하. , 

는 데도 활용 가능하다는데 장점이 있다. 

가 제공하는 또 다른 중요한 정보는 생체분자의 농도이다 의 시간 상FCS . FCS

관 값의 크기는 분자 개수 정보를 주는데 레이저 여기 부피를 알면 시료의 농도, , 

를 구할 수 있게 된다 이를 이용하여 세포막 단백질에 결합하는 리간드의 농도와 . 

리간도 단백질 결합체의 농도를 세포에서 직접 구할 수 있다- .39

는 앞에 기술한 바와 같이 초고분해능현미경 다중색이미징 등 다양한 이미FCS , 

징 기술들과의 접목이 용이하다는 것이 장점이다.35 이에 따라 앞으로도 다양한  , 

물리화학적 기술들과 접목하는 노력이 이어질 것이며 이에 따라 더 좋은 감도와 , , 

공간 분해능으로 생체분자들의 움직임 및 결합 여부를 측정하는데 활용될 것이다. 

특히 공초점현미경의 구조를 이용한다는 점에서 살아 있는 세포 내 현상을 연구, 

하는데 중요한 역할을 할 것으로 예상된다. 
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광집게 와 자기집게4) (Optical tweezer) (Magnetic tweezer) 

분자집게 기술은 단일분자 과 함께 쌍두마차와 같이 년대부(tweezer) FRET 2000

터 단일분자 분야에서 가장 활발하게 응용되었다.40,41 은 생체 분자의 현상 FRET

을 관측하는 입장이라면 분자집게는 생체 분자에 인위적으로 힘 또는 변형을 가, 

해 주고 이후 일어나는 현상까지 관측하는 것이 가능하다 이 분자 구조 변, . FRET

화를 관측한 반면 분자집게는 생체 분자들에 의해 발생하는 움직임 및 힘들을 주, 

로 관측한 기술로 현대 단일분자 분광학 분야의 양대 기술이라 할 수 있다 본 , . 

장에서는 분자집게에 사용된 두 가지 기술과 이들의 응용을 간략히 요약하고자 

한다.

광집게의 원리(1) 

광분자집게는 초점화된 레이저를 이용하여 마이크로 크기의 절연체(dielectric) 

물질을 포집하고 레이저 초점을 옮겨주면서 마이크로 물질에 힘을 가해 주는 기, 

술이다.42 초점화된 레이저는 광충돌 힘과 빛의 세기의 기울기에 의해  (scattering) 

발생하는 기울기 힘의 두 가지 힘을 발생한다 일반적으로 광집게는 마(gradient) . 

이크로 크기의 구슬 를 포집한다 이 두 가지 힘은 포집되는 마이크로 구슬(bead) . 

의 크기에 따라 다르게 작용한다 사용하는 레이저의 파장이 구슬보다 작을 경우. , 

구슬의 모양이 포집에 중요한 역할을 한다 이 경우 모멘텀 보존으로 구슬의 포집. , 

을 설명할 수 있다 레이저 빛이 구슬을 통과할 때 굴절률 의 차. , (refractive index)

이에 의해 빛 또는 광자의 모멘텀에 변화가 생긴다 이 때 변한 빛의 모멘텀을 보. 

완해 주기 위해서 마이크로 구슬에 모멘텀이 가해진다 간단하게 설명하여 초점. , 

화된 레이저의 중앙 부분이 빛의 세기가 가장 강하고 이에 따라 모멘텀 변화를 , 

최소화하기 위해서 구슬은 레이저의 초점 부분으로 힘을 받게 된다 구슬이 레이. 

저 초점에 위치할 때 더 이상 빛의 모멘텀 변화가 없어서 더 이상의 힘이 가해지, 

지 않게 된다 이와 같은 원리로 마이크로 구슬은 레이저의 초점 부분에 포집되게 . 

된다 두 번째 경우는 레이저의 파장이 마이크로 구슬보다 큰 경우이다 이 경우. . , 

포집 힘은 마이크로 구슬의 모양에 큰 영향을 받지 않는다 마이크로 물질은 유도 . 

쌍극자 를 생성하는 것으로 포집을 이해할 수 있다 유도 쌍극자가 (induced dipole) . 
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있고 여기에 레이저에 의해 전자기장이 가해질 때 유도쌍극자가 있는 물질은 힘, , 

을 받게 된다 이 경우도 포집된 물질이 빛의 세기가 가장 강한 부분으로 힘을 받. 

게 된다 광충돌에 의한 힘은 레이저의 진행 방향으로 가해지고 빛의 기울기에 . , 

의한 힘은 초점 쪽으로 가해진다 이 두 힘이 평형을 이루는 점에서 안정적인 광 .

포집이 이루어진다 포집되는 구슬의 크기가 레이저 파장과 비슷할 경우 좀 더 복. 

잡한 설명이 필요하지만 이 부분은 지면의 한계로 생략한다, . 

광집게의 활용 분야  (2) 

광분자집게는 생체 분자에 약 피코뉴튼 수준의 힘까지 가해 줄 수 있100 pN( ) 

다 이에 따라 중합효소와 같이 운동을 하는 단백질의 움직이는 힘을 측정. , DNA 

하거나 역으로 단백질에 힘을 주어 움직임을 제한하는 등 다양한 연구가 가능하, 

다 이러한 장점에 의해서 년대에 광집게에 의한 생물리화학 분야는 폭발적. 2000

인 성장을 하였고 그 동안 전통적인 생물학적 연구 방법으로 밝힐 수 없었던 생, , 

체 내에서의 힘의 역할에 대해서 규명할 수 있었다. 

대표적으로 단백질의 한쪽 끝을 표면에 부착시키고 다른 끝을 마이크로 구슬, 

에 부착한 후 광집게를 이용하여 구슬에 힘을 주어 단백질의 구조가 풀림과 접힘

을 관측하는 것이 가능하였다(unfolding/folding) .43 이를 통해 단백질이 번역에 의 

해서 생성된 이후 활성을 갖는 구조로 접히는 과정을 이해할 수 있게 되었다. 

의 이중나선 구조는 어느 정도 길이까지는 막대기와 같이 단단하여 굽혀지지 DNA

않는다 반면에 핵막의 작은 영역에 들어가기 위해서는 가 굽혀져야만 한다. DNA . 

광집게를 통해서 가 약 나노미터까지는 단단한 막대기 구조를 갖는 것을 DNA 50 

규명하였다.44 앞서 언급한 중합효소와 중합효소 그리고 단백질을 생 DNA RNA , , 

성하는 리보좀 모두 긴 선형 고분자를 따라 움직이며 물질을 생성한다 예를 들, . 

어 중합효소는 염기 서열을 따라 움직이면서 새로운 단일 가닥 , RNA DNA , RNA

를 생성한다 중합효소는 나노미터 수준으로 움직이며 를 따라 움직이. RNA , DNA

고자 하는 힘이 발생하게 된다 이에 를 표면에 부착하고 중합효소는 . DNA , RNA 

마이크로 구슬에 부착한 후 광집게를 이용하여 구슬의 움직임을 따라 감으로 , 

중합효소의 움직임을 추적할 수 있었다 또한 구슬을 이용하여 중합RNA . , RNA 

효소가 위에서 움직이는 반대 방향으로 힘을 주어서 중합효소의 움직DNA , RNA 
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임을 방해한다 이 때 일어나는 현상을 관측함으로 중합효소의 역학적 성질. , RNA 

과 를 생성하는 구체적인 과정을 이해할 수 있다 특히 중합효소는 RNA . , RNA 

를 합성하는 과정에서 잠시 멈추는 현상이 있는데 이러한 현상들이 어떤 RNA , 

염기서열에서 일어나며 이 때 멈추는 시간과 힘의 역할에 대한 규명이 이루DNA , 

어졌다.45,46 리보좀의 경우에도 아미노산을 하나씩 부착하는 과정을 실시간으로  

관찰하는 것이 가능하였다.47,48 

단백질 접힘 유전자 발현 과정 연구와 함께 광집게가 가장 활발하게 적용된 분, 

야는 모터 단백질이다 세포 내에는 등과 같은 다양한 모. kinesin, myosin, dynein 

터 단백질들이 존재한다 이 단백질들은 와 같은 에너지를 이용하여 세포 내. ATP

에서 마이크로튜블을 타고 빠른 속도로 움직인다 이들 단백질들은 세포 안쪽에서 . 

생성된 다른 단백질들을 세포막으로 이동시키고 세포막에 있는 물질을 핵막 쪽으, 

로 이동시키는 등 세포 내 수송을 담당한다 광집게를 이용하여 이들 단백질들이 . 

가해 줄 수 있는 힘을 측정하고 이들의 움직임을 조절하는 연구가 가능하였, 

다.40,49 

이외에도 광집게는 단백질 상호 작용 등 다양한 분야에 응용되었고 현재에는 , 

세포 자체에 힘을 주어 세포를 움직이는 데까지 활용되고 있어 앞으로도 생물리, 

화학 분야에서 활발하게 응용될 기술이다. 

자기집게의 원리 (3) 

자기집게의 작용 원리는 광집게와 매우 유사하다 광집게가 레이저를 이용하여 . 

절연체 마이크로 구슬을 조정하지만 자기집게는 자기장을 이용하여 상자성, 

구슬을 조정한다 예를 들어 의 한쪽 끝을 슬라이드 표면에 (paramagnetic) . , DNA

부착하고 다른 쪽은 마이크로 상자성 구슬에 부착한다 이후 구슬에 자석을 가까, . 

이 가져가면 자기장에 의해 구슬이 자석쪽으로 끌려 오게 되며 에 힘이 가해, DNA

지게 된다 이 원리를 이용하여 자기집게는 에 힘을 줄 수 있게 된다 이러한 . DNA . 

자기집게는 년 처음 개발되었고 이후 광집게와 함께 생체 분자에 힘을 가하1996 , 

는 핵심 기술로 활용되고 있다.41 

자기집게와 광집게는 비슷한 기능을 하면서도 각각의 기술이 할 수 없는 기능

들을 가지고 있다 예를 들어 광집게는 레이저 초점을 광학적으로 움직이기 때문. , 
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에 생체 분자를 차원적으로 움직일 수 있고 비교적 강한 힘을 전달할 수 있다3 , . 

이에 비해 자기집게는 자기장을 이용하기 때문에 한쪽 방향 즉 차원적으로만 힘1

을 줄 수 있고 광집게보다 약한 약 피코뉴튼 정도의 힘을 가할 수 있다 반면, 20 . 

에 자기집게는 자석의 방향을 돌려 줄 수 있어서 광집게에서 불가능한 돌리는 , “

힘 을 줄 수 있다 예를 들어 끝을 잡고 시계 방향 또는 반시계방향으로 돌” . , DNA 

려서 를 꼬이게 할 수 있다 또한 자기집게는 자체적으로 레이저를 사용하지 DNA . , 

않기 때문에 과 같은 다른 형광 기술과 접목하는 것이 편리하다는 장점이 , FRET

있다.50 

자기집게의 활용 분야  (4) 

자기집게도 광집게와 마찬가지로 중합효소 와 같은 다양한 단백RNA , helicase

질과 의 상호 작용 및 움직임을 규명하는 데 사용되어 왔다 자기집게가 특히 DNA . 

유용했던 이유는 구슬을 돌리는 것이 가능했다는 점이다 이에 따라 가 초나. , DNA

선 을 형성하는 것과 초나선을 조절하는 단백질들의 기(supercoiling) topoisomerase 

능 및 염색질 리모델링 과정을 연구하는데 매우 유용하게 (chromatin remodeling) 

사용되었다.51,52 는 중간을 끊고 다른 가닥을 통과시킨  toposisomerase DNA , DNA 

후에 끊어진 를 다시 이어 주어 전체의 꼬임을 조절하는 단백질이다DNA DNA . 

는 과 가 있는데 자기집게를 이용하여 이들 단백질들Topoisomerase type-1 type-2 , 

이 의 위상 을 바꾸는 과정을 이해하는 것이 가능하였고 또 이들 DNA (topology) , 

단백질들이 의 초나선 이 되어 있는 상태를 인식하는 과정을 이해DNA (supercoil)

하는 데 도움이 되었다 중합효소가 를 만들기 위해서는 이중나선 구조. RNA RNA

의 를 풀어야 한다 를 풀면 구조상 는 전화선과 같이 꼬이는 현상DNA . DNA , DNA

이 일어난다 자기집게는 를 당길 수도 있고 동시에 돌릴 수도 (supercoiling) . DNA , 

있어서 이러한 전사 과정에서 에 초나선 구조가 생성되는 과정과 이들의 생, DNA

물학적 역할에 대한 연구를 가능하였다.52 또 다른 응용은 자기집게를 형광 기술 

과 접목하는 것이다 중합효소의 기능은 자기집게를 이용하여 추적하고. RNA , 

중합효소의 기능을 도와 주는 단백질은 형광을 이용하여 검출하는 것RNA Mfd 

이 가능하다.53 이를 통해 복잡한 생분자들의 현상을 규명하는 것이 가능하게 하 

였다. 
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자기집게도 광집게와 마찬가지로 살아 있는 세포 자체에 적용하는 것이 가능하

다 세포 표면의 단백질을 자기 구슬로 표지한 후 이 단백질들에 힘을 가해 줄 수 . 

있다 이를 통해 살아 있는 세포 표면에 있는 단백질들의 기능을 직접 관측하는 . 

것이 가능하다.54 

원자력현미경 의 생물리화학 응용 5) (Atomic force microscopy, AFM)

년대 후반에 개발된 은 나노미터 크기의 팁을 이용하여 샘플의 표면1980 AFM

을 고분해능으로 연구하는 방법이다 은 물리 및 화학 나노 분야에서 다양하. AFM , 

게 응용되었다 이후 은 물리적인 시스템 뿐만 아니라 생물리화학 연구에도 . AFM

적용되었다 년대에 들어서 생체분자에 대해서도 을 적용할 수 있다는 . 1990 AFM

것이 증명되면서 도 생물리화학의 중요 연구 기술이 되었다 이 장에서는 , AFM . 

의 원리는 생략하고 생물리화학 분야에 어떻게 적용되었는지 소개하고자 AFM

한다. 

먼저 이 생체 분자에 적용된 것은 이 이라는 단백질에 , AFM fibrinogen thrombin

의해 잘린 이후의 과정을 관찰한 것에서 시작했다.55 이 연구를 시작으로 생체 분 

자들에 의한 반응 및 생성물에 대해 적용이 가능해졌고 항체 항원의 결합AFM , - , 

바이러스에 의한 세포 감염 단백질에 의한 굽힘 중합효소의 결, DNA , DNA-RNA 

합 등을 관찰할 수 있었다 이 적용된 두 번째 분야는 세포 표면의 탄성 측정. AFM

이다.56 정상적인 세포보다 암세포 표면의 탄성이 더 약하다는 것이 을 통해  AFM

알려졌고 이를 통해 을 세포 분석에 사용하는 것이 가능해졌다 세 번째로 , AFM . 

이 활발하게 적용된 분야는 단일 단백질과 리간드의 결합력 측정이다AFM . AFM 

끝에 단백질 또는 리간드를 부착하고 표면에 있는 다른 결합체를 주사한다 이 , . 

경우 마치 낚시와 같이 단백질 리간드 결합에 의해서 힘이 가해지며 이를 이 - , AFM

인식하게 된다 이러한 결합력 측정 방법은 단백질 접힘 풀림과 같은 다양한 생체 . -

분자 시스템에 적용되었고 이 생물리화학 분야에 가장 직관적으로 기여한 , AFM

분야라 할 수 있다. 

은 표면을 주사 하는 방식으로 이미지를 획득하기 때문에 이미지 AFM (scanning)

정보를 얻는데 시간이 오래 걸린다는 단점이 있었다 샘플 및 주사 영역에 따라 . 
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다르지만 초기에는 약 초 정도의 시간이 필요하였다 이러한 단점으로 은 , 30 . AFM

동역학 보다는 고해상도 이미지 또는 분자 상호작용을 연구하는 데 주로 사용되

었다 이러한 단점을 극복하고자 많은 노력을 하였고 주사하는 방법 등을 향상시. , 

켜서 년에 들어서 초당 장의 이미지를 얻는 것이 가능해졌다2008 10 .57 이를 통해  

단백질의 움직임을 나노미터 수준의 이미지로 영상과 같이 얻는 것이 가능해졌다. 

다른 단일분자 기술들과 마찬가지로 도 현재 살아 있는 세포 연구로 확장AFM

하고자 노력하고 있다 은 세포 표면에 있는 세포막 단백질 그리고 세포막. AFM , , 

의 변화 등을 연구하는데 유용한 기술이다 앞으로도 세포 이미징 및 단백질들의 . 

역학적 특성을 이용한 생체 현상을 규명하는데 사용될 것으로 예상된다. 

세포 이미징 2. 

세포 이미징 연구의 생물리화학적 중요성 및 역사 1) 

년대 이후 생물리화학 분야에서 광집게를 비롯한 다양한 단일분자 2000 FRET, 

기술과 함께 중요하게 발전한 분야가 세포 이미징이다 생체분자 연구에 있어 다. 

양한 단일분자 기술들은 기존의 생물학적 연구 방법으로 규명할 수 없었던 동역

학과 구조 상호 작용들을 실시간으로 구현해 주었다 이를 통해 생체 분자들의 , . 

기능에 대해서 좀 더 근원적인 이해가 가능해졌다 그런데 이러한 단일분자 연구. , 

는 한가지 큰 단점을 가지고 있다 그것은 생체 분자를 세포 밖에서 정제된 상태. 

에서 연구한 결과가 과연 살아 있는 세포 내에서도 동일하게 일어날 것인가 하는 

의문이다 또한 세포 내에서 일어나는 복잡하고 다양한 반응들은 세포 밖에서 정. , 

제된 생체 분자들을 통해 구현해 내는 것은 거의 불가능에 가깝다 생체 분자들을 . 

연구하는 것은 결국 세포 내에서 일어나는 복잡한 현상들을 정확히 이해하고 이, 

들이 질병 등에 관여하는 과정을 이해하는 것이다 결국 생체 분자 연구는 생체 . 

현상에 대한 근원적인 이해도 중요하지만 이를 통해 질병을 이해하고 신약을 개, , 

발하는 것이 목적이라 할 수 있다 이런 측면에서 앞으로의 생물리화학은 살아 있. 

는 세포 내 현상을 직접 연구하는 것에 더욱 집중할 것은 자명하게 예측이 되는 

상황이다.
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세포 이미징은 년 에 의해서 현미경이 처음 만들어지면서 1590 Zacharias Janssen

시작되었다 년 대에 이미 에 의해서 약 마이크로미터의 분해능을 . 1870 Abbe 0.25 

갖는 현미경이 만들어졌다 세포 이미징 분야는 이후 년대에 형광단백질을 . 1990

이용하여 세포 내 특정 단백질을 표지할 수 있게 되면서 폭발적인 발전을 하게 

되었다 그러나 각종 광학현미경은 사용하는 빛의 파장의 절반이 공간 분해능의 . , 

한계로 여전히 남아 있었다 이러한 한계를 극복하고자 하는 노력은 년대부. 1990

터 이어졌고 년대에 들어서 회절한계보다 좋은 공간 분해능을 갖는 형광현, 2000

미경 기술들이 개발되었다 이러한 기존의 회절 한계를 극복한 현미경을 초고분해. 

능 현미경 이라 부르게 되었고 초고분해능 현미경은 (super-resolution microscopy) , 

이후 생물리화학의 핵심 분야로 자리매김하고 있다. 

초고분해능 현미경2) (super-resolution microscopy)

초고분해능 현미경 기술  (1) 

초고분해능 현미경 기술들이 결과적으로는 회절 한계보다 더 좋은 해상도의 이

미지를 주는 것이 사실이다 그러나 대물렌즈에 의해 발생하는 회절 한계 자체를 . , 

뛰어 넘은 것은 아님을 명시하고자 한다 현존하는 초고분해능 현미경 기술들도 . 

이미지를 얻는 동안에는 회절에 의한 공간 분해능 한계 안에 있다 다만 형광 분. , 

자의 광물리적 현상 광학적 기술 정교한 이미지 처리방법으로 회절 한계보다 더 , , 

좋은 이미지를 구현한 것이다 현재 가장 대표적인 초고분해능 현미경 기술은 . 

Photoactivated Localization Microscopy(PALM), Stochastic optical reconstruction 

그리고microscopy(STORM), Stimulated Emission Depletion Microscopy(STED), , 

이다Structured Illumination Microscopy(SIM) . 

이란 간단하게 점묘법으로 이미지를 얻는 방법이라고 할 수 있PALM(STORM)

다.3 회절 한계 때문에 두 형광 분자가 나노미터 안에 있으면 두 형광 분자의  100 

위치를 구별해 낼 수 없다 그러나 만약 하나의 형광 분자만 있다면 형광이 검출. , , 

될 확률이 형광 분자가 있는 곳이 가장 크고 옆으로 갈수록 확률이 작아진다 이 , . 

때문에 하나의 분자의 이미지를 얻으면 형광 세기가 가우시안 분포를 갖고 형광 , 
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세기가 충분할 경우 일반적인 형광 분자들은 나노미터 수준의 공간 분해능10-20 

으로 단일 형광 분자의 위치를 정할 수 있게 된다 만약 나노미터 안에 있는 . 100 

두 형광 분자 중 분자는 형광 내지 않게 하면 분자의 위치를 가우시안 A , B fitting

을 통해 정확하게 알 수 있다 이 후 분자가 형광을 내지 않게 되면 분자의 . B , A 

위치를 정할 수 있게 된다 결과적으로 두 분자의 위치를 약 나노미터 . A, B 10-20 

분해능으로 얻게 되는 것이다 이와 같은 원리로 공간 안에 충분히 많은 분자들이 . 

있을 경우 이러한 꺼짐과 켜짐을 확률적으로 반복하면 마치 점묘법과 같이 고해, 

상도의 이미지를 얻게 된다 이를 가능하게 한 것이 레이저를 이용하여 형광이 . , 

켜졌다 꺼지는 현상을 조절할 수 있는 형광 단백질이 개발되었기 때문이다 이 형. 

광 단백질을 이용할 때 약 나노미터 수준의 이미지를 얻을 수 있었고 이는 , 20 , 

기존의 회절 한계에 의한 나노미터 수준의 이미지와 비교할 때 배 이상 200 , 10

해상도가 좋아진 것이다.3 기술은 과 비슷한 시기에 개발되었다 STORM PALM . 

차이점은 은 두 개의 형광 분자를 이용하여 형광 분자의 켜지고 꺼짐을 STORM , 

조절하는 것이다.58 이후에 은 하나의 형광 분자로 형광의 켜지고 꺼짐을  dSTORM

조절하는 방법으로 개발되었다.59 현재는 과 이 가장 활발하게 사 PALM dSTORM

용되고 있다. 

는 두 개의 레이저의 모양을 조절하여 형광이 방출되는 영역을 최소화하STED

는 방법이다.60 일반적인 공초점현미경을 이용하면 레이저가 초점에서 가우시안  

모양으로 분자들을 여기시킨다 이 때 두번째 레이저는 위상판 을 이. (phase plate)

용하여 도넛 모양의 여기 영역을 만들 수 있다 두 번째 레이저의 파장은 분자 형. 

광의 장파장 영역과 일치시키고 매우 강하게 쪼여 주면 자극방출, (stimulated 

현상이 일어난다 즉 첫 번째 레이저에 의해 만들어진 가우시안 영역의 emission) . , 

가운데 부분만 제외하고 나머지 부분은 자극방출에 의해 장파장의 형광을 방출하

게 된다 이 때 짧은 파장 영역의 형광만 검출하면 일반적인 공초점현미경보다 . , , 

좁은 영역에서의 형광만 얻게 된다 이 두 레이저의 세기를 조절하면 나노미. , 10 

터 이하의 여기 부피도 얻을 수도 있다.60 이것이 의 원리이다 STED .  

방법은 이미지를 푸리에변환을 통해 진동 공간으로 바꾸고 진동 공간에서 SIM , 

회절 한계 밖의 진동 정보를 얻어서 이미지의 공간 분해능을 배 향상키기는 방법2

이다.61 이를 위해서 이미지를 여러 위상 에서 얻고 이들 이미지들을 푸리 (phase) , 
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에 변환 및 계산을 통해서 높은 진동 공간의 정보를 얻는다 높은 진동 공간의 정. 

보는 높은 공간 분해능 정보를 갖고 있다 이렇게 얻은 이미지에 다시 푸리에 변. 

환을 적용하면 배 공간 분해능이 향상된 이미지를 얻게 된다2 .61 방법은  SIM 

이나 과 비교해서 기존의 형광현미경에 큰 변환 없이 적용 가능하다PALM STED

는 것이 장점이다 과 가 형광단백질 및 형광 분자의 성질에 이미지 . PALM STED

해상도에 많은 영향을 받는 반면 은 일반적인 형광 물질에 대해서 모두 적용 , SIM

가능하다는 장점이 있다 다만 일반적인 방법은 이미지의 분해능이 배 정. , SIM 2

도만 좋아진다는 단점이 있었다 즉 일반 형광현미경으로 나노미터의 분해능. , 200 

을 얻는다면 을 통해 나노미터의 분해능을 얻게 된다 이러한 분해능은 , SIM 100 . 

다양한 물리화학적 방법을 접목시킴으로 좀더 향상 시킬 수 있다 예를 들어 . 

은 형광 세기가 레이저의 파워Saturated structured-illumination microscopy(SSIM)

에 비선형적으로 변화하는 것을 이용한다 이를 이용할 때 나노미터보다 향. , 100 

상된 분해능을 얻을 수 있다.62  

초고분해능 현미경 기술의 응용 (2) 

초기 초고분해능 현미경 기술들은 세포 내 조직의 이미지를 고해상도로 보여주

는 것에 중점을 두었다 대표적으로 등은 . microtuble, nuclear phore, actin filaments 

잘 알려진 세포 내 구조체이다 생체 현상에서도 크로마틴 구조 및 변화 세포막에. , 

서의 지질의 나노미터 수준의 움직임 움직임 등을 관찰하였다, RNA .58-60 현재까 

지 초고분해능 현미경 기술에 의해 밝혀진 생체 현상들은 이 기술들이 개발되었, 

을 때의 기대에는 많이 못미치는 것이 현실이다 이는 여전히 초고분해능 현미경 . 

기술이 버튼을 누르기만 하면 작동이 가능한 수준의 장비가 아니기 때문이다 즉. , 

샘플 준비 및 현미경을 사용하는 데 있어서 어느 정도 전문성이 필요하고 이러한 , 

전문성은 일반 생물학자 및 의학자들이 쉽게 습득하기에는 아직 어느 정도 장벽

이 있다 이에 많은 현미경 제작 업체에서 사용자가 쉽게 이용할 수 있는 초고분. 

해능 현미경을 개발하고 있다 이러한 현미경 보급이 이루어질 때 초고분해능 현. , 

미경이 많은 생물학적 문제 해결에 기여할 것은 시간 문제라 할 수 있다.

이와 더불어 초고분해능 현미경도 여전히 발전해야 할 여지가 많이 있다 먼저 . 

앞서 언급한 일반적인 연구자들이 쉽게 사용할 수 있는 수준의 장비가 만들어져



제 장 생물리화학의 동향과 전망    6 211

야 한다 다음으로 살아 있는 세포에서 얻을 수 있는 약 나노미터 수준의 이미. 10 

지 분해능이 더 향상 되어야 한다 나노미터 수준은 세포 안의 단백질들이 서. 10 

로 결합되어 있는지를 판별하는데 여전히 불확실성을 주는 분해능이다 또한 이. , 

미지를 얻는 시간이 단축되어야 한다 살아 있는 세포의 이미지를 얻는데 수십 . , 

분이 걸린다면 동역학적 정보를 잃게 된다 세포 전체의 이미지를 수 초 이내에 , . 

얻을 수 있는 수준에 도달해야 할 것이다 마지막으로 차원 이미지를 얻을 수 있. 3

어야 한다 및 은 차원 이미지가 가능하다 반면에 은 차원 이. STED SIM 3 . , PALM 3

미지를 얻는 것이 여전히 어려운 상황이다 여전히 많은 연구자들이 더 향상된 초. 

고분해능현미경 기술을 개발하고자 노력하고 있다 현재의 공초점현미경과 같이 . 

일반 연구자들이 사용할 수 있는 수준이 될 때 초고분해능 현미경 기술은 세포 , 

연구에 기존의 대부분의 형광현미경들을 대체 할 것으로 예상된다.  

단일분자 추적3) (single-protein tracking) 

단일분자 추적의 원리 (1) 

단일분자 추적은 단일분자 이미지를 연속적으로 얻어서 시간에 따라 하나의 , 

분자가 움직이는 경로와 속도 등을 얻는 방법이다 다른 단일분자 현상과 마찬가. 

지로 단일분자의 이동 경로는 확률적일 수 있지만 이러한 경로들의 평균값을 얻, 

으면 확산 운동 결합 및 분해 동역학 접힘 풀림 동역학 분자의 포집 등의 물리, , - , 

적 화학적 정보들을 얻을 수 있다, .63 이러한 이동은 세포막과 같은 차원으로 추 2

적하는 것이 쉽게 이루어지며 차원으로도 어느 정도 추적하는 것이 가능하다, 3 . 

단일분자 추적도 하나의 분자를 추적하기 때문에 평균값을 얻는 기술에서 얻을 

수 없는 분자의 비균질성에 대한 정보를 얻을 수 있다 또한 하나의 분자를 이미. , 

징하기 때문에 형광 세기에 따라서 수 나노미터의 공간 분해능을 얻을 수 있다. 

즉 회절 한계보다 좋은 분해능으로 분자를 추적하는 것이 가능하다, . 

단일분자 추적은 먼저 시간에 따른 단일분자 이미지를 얻는다 이미지에서 단. 

일 분자의 위치는 형광 이미지의 점확산함수 를 얻고 가운데 (point-spread function)

위치를 정함으로 얻을 수 있다 이러한 함수를 얻는데 가우시안 모델과 최소자승. 
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법 이 일반적으로 사용된다 이렇게 단일분자의 위치를 정한 (least-squared fitting) . 

이후에는 가장 확률이 높은 값으로 분자들을 시간에 따라 이어 주게 된다 이렇게 . 

분자들을 이어 주는 프로그램은 현재 상당히 발전되어 있는 상태이다.64 좀 더 정 

확한 단일분자 궤도는 이미지 장비의 신호 잡음 비율 향상 분자 식별 및 위치 정- , 

함의 정확성 향상 등을 통해 얻을 수 있다.

년에 당시 사용 가능했던 개의 단일분자 추적 프로그램을 비교하는 연구2014 14

가 진행되었다.65 단일분자 추적은 분자의 밀도 등 다양한 환경에서 진행이 되었 

고 결론적으로 하나의 프로그램이 월등하지는 않았다 환경과 데이터의 종류에 , . 

따라서 다른 프로그램들이 더 좋은 성능을 보여 주었고 연구자는 자신의 실험 환, 

경과 데이터 성격에 따라서 추적 프로그램을 현명하게 선택하는 것이 중요함을 

보여 주었다 이러한 현실은 여전히 단일분자 추적 프로그램 분야도 성장할 여지. 

가 많이 남아 있다는 것을 보여 준다.   

단일분자 추적을 통해 분자의 공간적인 이동 정보는 직관적으로 얻을 수 있다. 

다음으로 중요한 정보는 확산 계수 값을 얻는 것이다 확산 계수 값은 분자의 (D) . 

확산 속도로부터 얻을 수 있으며 이 값은 분자의 크기 정보를 준다 분자의 크기 , . 

정보는 다시 분자의 결합 및 분해 등 다양한 생물리적 정보를 준다 단일분자 추. 

적에서 확산계수는 평균제곱변위 분석을 통해 (mean-squared displacement, MSD) 

구한다 는 특정 시간 간격에 움직인 거리의 제곱의 평균값을 구하는 것이다. MSD . 

일반적인 차원 자유 확산 운동을 하는 경우 로 확산 계수 값을 구할 2 MSD(t)=4Dt

수 있다 모터 단백질과 같이 세포 내에서 한쪽 방향으로 운동을 하는 경우 . 

MSD(t)=4Dt+V2t2의 형태를 가지게 된다 이러한 분석을 통해서 생체 분자. MSD 

의 운동을 분석하는 것이 가능하고 여기서 다양한 물리화학적 정보를 획득한다, .

단일분자 추적의 응용 (2) 

단일분자 추적이 생물리화학에 본격적으로 적용되기 시작하는 것은 년에 1993

단일 형광 분자를 상온에서 관측한 이후이다.66 형광분자들은 크기가 작고 단백질 , 

을 비롯하여 등에 표지하는 것이 용이하다 그러나 유기형광분자들 DNA, RNA . , 

중 독성이 있거나 세포 내로 들어가는 것이 어려운 분자들은 특정 단백질을 표지, 

하는 데 사용할 수 없는 단점이 있었다 이러한 단점은 년 중반에 나온 형광 . 1990
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단백질로 극복되었다.67 형광단백질은 유전자 조작을 통해 살아 있는 세포의 특정  

단백질을 표지하고 이 단백질들을 추적하는 것이 가능하게 하였다 형광단백질을 , . 

단일분자 추적에 이용함으로 유전자 발현 단백질 상호작용 세포막에서의 , DNA- , 

다양한 현상 등을 관찰 할 수 있었다 양자점 도 또 다른 형광 물질로 . (quantum dot)

단일분자 추적에 사용되었다.68 양자점은 높은 양자수율과 광퇴색이 되지 않는다 

는 장점이 있어 장시간 단일분자를 추적하는 것이 가능하다 반면 양자점은 자체. , 

의 크기가 나노미터 수준으로 일반적인 단백질보다 더 큰 단점이 있다 이 10-30 . 

때문에 양자점을 단일분자 추적에 이용할 경우 양자점이 표지된 단백질의 활성이 , 

유지되는 것을 확인해야 한다. 

세포 내에서 하나의 형광 단백질을 추적하는 것이 어려운 것은 세포 자체에서 

나오는 자동형광 이 형광단백질 신호보다 크고 보통 (autofluorescence background) , 

이미지를 얻는 카메라의 이미지 획득 시간 약 동안에 단백질이 빠CCD ( 100 ms) 

르게 확산운동을 하여 형광 신호가 약해지기 때문이다 이러한 한계는 . “fluorescence- 

방법으로 극복되었다enhancement by localization” .69 이 방법은 형광 단백질을 세 

포의 한 부분에 고정시켜 놓고 이미지 획득 시간 동안 한 곳에서만 형광을 내도, 

록 함으로써 형광 세기가 간접적으로 늘어나는 현상을 이용한 것이다 이를 이용. 

하여 하나의 형광 단백질을 검출 할 수 있음을 증명하였고 이를 확장하여 전사인, 

자와 같은 와 결합하는 단백질들도 단분자 수준으로 검출할 수 있음을 보여 DNA

주었다.70 

단일분자 추적 기술은 다른 초고분해능 현미경 기술과도 접목이 되었다 광여. 

기가 가능한 형광단백질을 이용하면 추적하는 분자의 수를 조절하는 것이 가능하

다(spt-PALM).71 일반적으로 광퇴색 현상에 의해서 시간에 따라 추적하는 형광 분 

자의 수가 줄어들게 된다 이 때문에 하나의 세포에서 얻을 수 있는 단일분자 궤. 

도의 수가 한정적이었다 그러나 을 이용할 경우 여기 레이저를 이용. , spt-PALM , 

하여 적정한 분자 수를 유지할 수 있게 된다 이를 통해 하나의 세포에서 추적 가. 

능한 분자 수를 수 백개 수준에서 수 만개 수준으로 향상시킬 수 있었다 단일분. 

자 궤도의 수를 늘리는 다른 방법은 PAINT(point accumulation for imaging in 

와 접목하는 것이다nanoscale tomography) .72 방법은 가닥이 상보적 PAINT DNA 

인 에 잠시 붙는 현상을 이용하여 단일분자 궤도 수를 증가시키는 방법이다DNA . 
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단일분자 추적 기술의 장점은 하나의 분자를 추적하기 때문에 기본적으로 고분

해능을 가지고 있다는 것이다 즉 형광 세기에 따라서 살아 있는 세포 내에서 하. , 

나의 단백질을 약 나노미터 수준의 분해능으로 추적하게 된다 초고분해능 10-20 . 

현미경이 아직 생물학 연구에 본격적으로 활용되지 못하고 있는 것이 장비 사용

의 어려움과 더불어 이를 통해 얻은 이미지로 단백질간의 상호 작용을 규명할 수 

없다는 것이다 단일세포 추적 기술 역시 일반 연구자가 쉽게 접근하기는 어려운 . 

연구 방법론이다 반면 세포 내 현상을 규명하는 데는 공간 분해능에 의존하지 . , 

않기 때문에 좀더 다양한 정보를 얻을 수 있다 예를 들어 단일분자 추적을 이용. , 

하여 살아 있는 박테리아 안에서 중합효소의 움직임과 의 움직임을 나RNA DNA

노미터 수준에서 관측하는 것이 가능하며 이를 통해 기존의 세포 밖 연구에서 얻, 

을 수 없었던 전사에 관한 동역학 정보를 얻는 것이 가능하였다.73 

분광법을 이용한 바이오 연구 3. 

물리화학은 다양한 분광법들을 개발하여 화학 반응 경로 및 동역학을 측정하는 

데 사용하였다 이렇게 개발된 다양한 분광법들은 형광 이미징과 마찬가지로 생체 . 

분자에 적용하는 것이 가능하다 이런 연구들은 기존의 생물학적 접근 방법으로 . 

얻을 수 없었던 생체 현상에 대한 규명을 가능하게 하였다 그 동안 많은 분광법. 

이 개발되었고 이들이 다양한 생물학 분야에 적용되고 있어 이 모든 기술들을 , , 

요약하는 것은 거의 불가능에 가깝다 본 장에서는 그 중에서도 가장 많이 알려진 . 

세 가지 분광법에 대해서만 요약하고자 한다 분광법의 원리 및 장치에 대해서는 . 

생략하고 이들이 생물리화학 연구에 어떻게 적용되었는지 간략하게 서술하고자 , 

한다. 

를 이용한 바이오 연구1) Transient Absorption Spectroscopy(TA)

는 다양한 화학 및 나노 물질들의 여기 상태의 물리 화학적 특성을 규명하TA , 

는 데 매우 중요한 기술로 사용되었다 피코초 이하 수준의 빠른 동역학 정보를 . 

얻을 수 있다는 점에서 는 생물리화학에서도 응용되었다 년대에 가 주TA . 2000 TA
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로 사용된 생물리학확 분야는 피코초 수준의 빠른 동역학이 일어나는 분야로 광, 

합성 시스템 전자 이동 광보호 과정 등이다, , .74-76 이런 연구들은 광합성체 로돕신 , , 

그리고 다양한 광반응 물질들을 정제하여 수행하였다 이를 통해 광합성 과정에 , . 

대한 이해를 높였다 그러나 정제된 시스템을 이용한 연구는 광합성에 대한 온전. , 

한 이해에는 미치지 못하는 것이 현실이다 정제 과정에서 시스템에 손상이 발생. 

할 수 있고 광합성에 필요한 모든 요소들이 없기 때문에 이 때 관측된 값들이 실, 

제 세포 내에서 일어나는 현상과 상이할 수도 있다 이에 최근 들어 세포 자체에 . , 

를 적용하여 연구하고자 하는 노력을 기울이고 있다TA .77 세포를 이용하는 것은  

자체에서 나오는 잡음 신호가 커서 어려움이 있다 이에 비교적 작은 세포인 . 

나 를 이용하여 연구를 수행하였다 이런 세포를 이용한 cyanobacteria green alga . 

연구를 통해 얻은 스펙트럼은 다양한 현상들이 복합적으로 반영되어 있다 이TA . 

렇게 얻어진 스펙트럼에서 원하는 정보를 추출해 내는 과정이 여전히 연구의 장

벽으로 존재하고 있다.77 

라만 및 적외선 을 이용한 바이오 연구 2) (Raman) (IR)

라만 분광학을 이용한 이미징 (1) 

앞에 언급한 바와 같이 형광현미경은 현재까지의 세포 이미징 분야를 선도해 

왔다 그 이유는 형광 검출이 상대적으로 쉽기 때문이다 그러나 형광 이미징은 . . , 

회절한계라는 한계와 함께 검출하고자 하는 생체 분자에 형광 표지를 해야 한다

는 단점이 있다 대부분의 단백질이나 등은 형광을 내지 않기 때문에 형광을 . RNA 

내는 분자 또는 형광단백질로 표지를 해야 한다 또한 형광 표지가 되면 광퇴색이 . , 

되기 때문에 오랜 시간 검출할 수 없다는 한계점이 있다 이러한 단점은 비선형 , . 

분광학을 통해 어느 정도 극복할 수 있다 그 중에 대표적인 것이 라만 분광학이. 

다 라만은 형광이 아닌 분자의 진동을 이용하여 이미지를 얻는다 이에 따라 형. . , 

광을 방출하지 않는 세포 내 생체 분자들에 대해서도 라만을 적용할 수 있는 장점

이 있다 그러나 일반적인 라만은 신호가 약하여 이미징에 사용하기 어렵다 이러. , . 

한 약한 라만 신호는 와 Coherent anti-Stokes Raman spectroscopy(CARS) stimulated 
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로 증폭 할 수 있었다Raman scattering spectroscopy(SRS) .78 방법은 라만을  CARS 

이용하여 세포 내 지질을 형광 표지 없이 이미징 할 수 있다는 것을 처음 보여 

주었고 이후 다양한 비선형 이미징 방법들을 개발하게 하였다, .79 그러나 , CARS 

방법은 비공명 배경신호가 비교적 강한 단점이 있었다 이후 (nonresonant) . CARS 

방법은 비공명 배경신호 문제를 극복한 이미징 기술 개발로 이어졌다SRS .80 SRS 

이미징은 레이저 펄스를 로 조절해 주는 것이 핵심 Stokes acousto-optic modulator

아이디어이다 이미징은 이미지 획득 시간이 빠르고 특정 분자 물질을 구별. SRS , 

할 수 있다는 점에서 장점이 있다 는 일반적은 라만과 비교해서 약 . SRS 108 정도  

더 민감하다 대신 스펙트럼 분해능은 일반 라만이 더 좋다. .

이미징에는 세포 안에 존재하는 분자 동위 원소로 표지된 분자 특정 진동 SRS , , 

모드를 가진 분자로 표지된 분자의 세 종류가 이미지를 획득하는데 사용된다 세. 

포 내 분자는 주로 영역C-H stretching (2800-3100 cm-1 을 이용하여 지질과 단백)

질을 영상화한다.78 이를 이용하여 세포의 건강함이나 세포의 종류를 파악하는 데  , 

사용되었다 세포 내 지질의 농도 측정이 가능했고 암세포에서 불포화 지질의 비. , 

율을 측정함으로 암에 대한 이해를 높였다 이런 측정에 형광 표지가 필요 없다는 . 

것이 라만 이미징의 가장 큰 장점이라 할 수 있다. 

적외선 분광학을 이용한 바이오 연구  (2) 

적외선 역시 분자의 진동을 검지하여 이미지를 얻을 수 있는 방법이다 초고속 . 

레이저를 이용한 차원 적외선 분광법 은 구초체의 빠른 구조 변화를 분자 2 (2D IR)

진동을 구별하여 이미징화 할 수 있다.81 의 한 축은 초기 여기 진동수를 기 2D IR

술하고 다른 축은 검출한 진동수를 의미한다 을 통해 알 수 있는 진동수의 , . 2D IR

상관성은 진동 모드간의 상호작용을 보여준다 은 먼저 작은 분자들에 적용. 2D IR

하였다 예를 들어 분자들의 빠른 구조 변화 화학적 교환 용매 작용에 의한 스펙. , , , 

트럼 확산 진동 에너지 전달 등에 성공적으로 적용되었다 이후 은 생체 분, . 2D IR

자에도 적용되었다 은 수소 결합과 모드를 민감하게 검출할 수 있다. 2D IR N-H . 

이에 나 의 차원 및 차원 구조를 관측하는데 활발하게 사용되었다 특DNA RNA 2 3 . 

히 염기들의 호변 이성질체 를 구별하는 데 유용한 연구 기술로 , DNA (tautomer)

사용되었다.82 다음으로 은 단백질과 펩타이드 결합에 대한 연구에 적용되었 2D IR
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다.83 특히 와 진동 모드로 이루어진 아미드 진동 모드를 민감하게 검 , C=O N-H I 

출하였다 여기에 . 13 나 C 18 와 같은 동위원소 표지를 통해 특정 진동 모드를 선택O

적으로 검출하였다 이러한 아미드 진동 모드의 전이 쌍극자 상호작용을 이용하. I 

여 단백질의 구조 및 거리 정보를 얻을 수 있었다 은 단백질 구조 뿐만 아. 2D IR

니라 리간드를 이용하여 거대 단백질의 정보를 얻을 수 있다 리간드의 특정 진동 , . 

모드 및 이의 변화를 감지함으로 이에 결합하는 단백질의 구조 변화 등의 정보를 

얻는 것이다 예를 들어 단백질의 구조 변화를 이에 결합하는 를 . , myoglobin CO

로 분석함으로 관측하였다2D IR .84 

의 생물리화학 연구 활용 3) NMR

은 현재 화학 분야에서 가장 완성된 기술로 활용되고 있다고 할 수 있다NMR . 

은 분자 및 단백질의 구조 분석에 유용하게 사용되고 있다 유기화학 분야에NMR . 

서 합성된 분자의 구조를 분석하는 데 사용되지만 생물리화학분에서도 단백질의 , 

구조 및 동역학을 측정하는데 활발하게 사용되고 있다 년에 작은 단백질의 . 1985

구조가 처음 로 규명이 되면서NMR ,85 은 생물리화학 연구의 중요한 기술로  NMR

성장하게 되었다 단백질 구조는 일반적으로 결정 구조로 결정되고 최근에. X-ray , 

는 을 이용한 구조 결정이 주요 방법이 되고 있다 로 단백질 구조를 cryo-EM . NMR

결정하는 것은 앞의 두 방법에 비해서 상당히 비효율적일 수 있다 그러나. , NMR

은 앞의 두 방법과 달리 단백질에서 일어나는 동역학을 측정할 수 있다는 장점이 

있다 단백질이 두 가지 다른 구조를 가지고 동적 평형을 이루고 있을 때 이 두 . , 

구조를 은 측정할 수 있다 단백질의 특정 부분에 리간드가 결합을 할 때NMR . , 

이러한 결합을 로 관측하는 것이 가능하다NMR . 

은 분자 상호 작용 측정에 사용 가능한 장점이 있다NMR .86 일반적으로 단백질  

상호작용은 결합력이 약할수록 측정하기가 어렵다 의 장점은 약 수. NMR 100 M μ

준의 약한 결합력도 측정 가능하다는 것이다 여기에 . Chemical shift perturbation, 

등 다양한 방법을 적용할 paramagnetic relaxation enhancement, H/D exchange rate 

수 있다 다만 이를 적용하기 위해서는 한쪽 단백질의 구조에 대한 할당. , (assignment)

이 이루어져 있어야 한다. 
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다음으로 은 단백질 구조를 규명하는 데 사용 가능하다 일반적으로 NMR . X-ray

가 단백질 구조 결정에 사용되지만 이를 위해서는 단백질이 결정을 형성해야 한, 

다 결정이 만들어지지 않는 경우 을 이용하여 용액에서 구조를 결정하는 . , NMR

것이 가능하다 방법의 경우 단백질 결정이 만들어지면 구조를 얻는 과정. X-ray , 

이 비교적 잘 정립되어 있지만 은 이보다 복잡하고 어려운 계산 과정을 거, NMR

쳐야 한다 그러나 결정화가 필요없다는 의 장점은 최근에 이 등장. , NMR cryo-EM

하면서 퇴색되기 시작하였다 역시 단백질 결정화가 필요 없고 거대한 . cryo-EM , 

단백질들의 구조를 획득하는 것이 가능하기 때문이다 이에 최근 들어서 은 . NMR

특정 구조가 없는 단백질에 대한 구조 연구에 적용되고 있다 단백질에 disordered . 

굽혀지기 쉬운 구조가 있을 경우 계속해서 구조가 바뀌게 된다 을 이용할 , . NMR

경우 이렇게 지속적으로 구조가 변하는 경우에도 그 구조들을 얻는 것이 가능, 

하다.87 

이 생물리화학 연구에 적용되는 또 다른 예는 단백질 동역학 연구이다NMR .88 

단백질들은 활성을 나타내며 그 구조가 변하는 경우가 많다 예를 들어 은 . , NMR

피코초에서 수초에 이르기까지 구조 변화에 의해 발생하는 요동에 민감하다 이런 . 

요동은 으로 검출되게 된다 또한 은 단백질의 반응을 진행시line-broadening . , NMR

켜 놓고 실시간으로 그 변화를 측정하는 것이 가능하다 예를 들어 단백질의 접, . , 

힘의 경우 접힘을 유도해 놓고 시간에 따라 구조 변화를 관찰함으로 단백질이 , , 

접히는 경로를 추적할 수 있게 된다 이와 같이 은 여전히 생물리화학 연구. NMR

에 중요한 기술로 사용되고 있다. 

생물리화학의 전망 . Ⅲ

본 장에서 살펴 본 바와 같이 지난 년간 생물리화학 분야는 눈부신 발전을 20

거듭해 왔다 특히 단일분자 분광학과 초고분해능 현미경 기술의 발전은 생물리. , 

화학 분야가 폭발적으로 성장하는 데 기여를 했다 이를 통해 단백질의 거동 및 . 

반응들을 실시간으로 관측하는 것이 가능했고 세포 내에서 일어나는 현상을 직접 , 

관찰하는 영역으로 확장해 나가고 있다 그러나 여전히 살아 있는 동물 세포의 . , 
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차원 이미지를 초고분해능 즉 나노미터 수준으로 수 초의 짧은 시간에 3 , 10-20 , 

얻는 것은 여전히 이루어지지 않고 있다 단일분자 추적 분야에 있어서도 세포막. , 

의 차원 추적은 쉽게 가능하지만 세포 안쪽으로 움직이는 차원 움직임을 따라2 , 3

갈 기술은 여전히 개발되지 않고 있다 이를 고려해 볼 때 살아 있는 사람의 세포. , 

를 연구하는 단계가 언제 이를지는 아직 예측하는 것 자체가 불가능한 실정이라 

할 수 있다. 

이런 점에서 앞으로의 생물리화학은 살아 있는 세포에서의 연구가 중점이 될 

것이라 쉽게 예상할 수 있다 단일 분자 및 형광 현미경을 이용한 각종 이미징 연. 

구 뿐만 아니라 과 비선형분광학을 이용한 연구도 세포를 직접 연구하는 것, NMR

이 향후 연구 방향이다 이것이 더 발전하면 세포에서 조직 수준 연구로 발전할 . , 

것이며 향후 살아 있는 개체에서의 연구로 점차 발전해 나갈 것이다 개체에서의 , . 

연구가 가능해지면 결국 살아 있는 사람의 세포 수준으로 연구로 확장하여 진정, 

한 연구가 가능해지는 것이 생물리화학의 궁극적인 연구 방향이라 할 수 in vivo 

있다 이런 측면에서 사람의 세포를 파괴하지 않고 연구하는 것이 가능해야 하기 . , 

때문에 여전히 빛을 이용한 이미징이 가장 활발하게 활용될 수 밖에 없고 이미징 , , 

분야는 앞으로도 생물리화학 분야에서 더욱 발전을 거듭할 분야이다.

이렇게 사람의 세포에서 직접 연구하는 것이 가능할 때 현재의 의학 및 질병 , 

치료 신약 개발에 있어서도 획기적인 발전이 있을 것이다 이 분야에 물리화학의 , . 

기초 기술이 매우 중요하게 활용될 것이다 이러한 예상이 단순한 비전이 아닌 현. 

실임을 간단한 예를 들어 설명하고자 한다 본 총설에서는 다루지 않았지만. , NGS 

기술은 현대 생명과학 및 의학 분야에서 핵심 기술로 (next generation sequencing) 

이용되고 있다 인간 게놈은 년부터 시작하여 약 년 동안 약 조원 가량의 . 1990 15 3

비용으로 모두 풀 수 있었다 그런데 현재는 를 이용하여 사람의 유전자 정. , NGS

보를 하루도 걸리지 않는 시간 안에 만원 수준의 비용으로 얻어내고 있다 이100 . 

러한 혁명적인 는 생물학자나 의학자가 아닌 단일분자 분광학 분야의 물리화NGS

학자들에 의해서 개발되었다. 

여전히 생명과학 및 의학 분야는 해결해야 할 난제들이 많이 남아 있다 이러. 

한 난제들을 해결함에 있어서 새로운 기술 및 방법론의 개발은 늘 중요한 역할, 

을 해 왔다 과학 역사를 돌아 볼 때 물리화학 분야는 화학의 기초 문제를 해결. , 
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하고자 다양한 방법론들을 개발해 왔다 이러한 방법론들을 생명 현상에 적용할 . 

때 전통적인 방법으로 연구할 수 없었던 많은 현상들을 규명할 수 있었다 이러, . 

한 사실은 앞으로도 변함없을 것이다 분광학을 포함한 다양한 물리화학적 방법. 

론과 이론 방법을 이용하여 생명 현상에 대한 질문에 도전할 때 이전에 기대할 , 

수 없었던 새로운 발견을 이루고 생명 현상 연구 패러다임의 전환을 가져 올수 , 

있을 것이다.
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재료 물리화학의 개요. Ⅰ

재료 물리화학은 재료의 구조와 성질의 상호 관계를 연구하는 분야로 이를 위, 

해 다양한 물리화학적인 실험 및 계산 기법을 이용한다 인류 문명의 선도적인 변. 

화를 불러올 수 있는 재료과학의 발전 및 신기술 창출을 위해서는 다양한 목적을 

가지는 신물질 개발과 함께 물질의 성질을 결정하는 분자 수준의 구조를 분석하

고 빛과 재료의 상호작용 및 관련 에너지 전달 등에 관한 기초과학적인 연구가 

필수적이다 재료 물리화학은 재료과학의 새로운 융합 분야로 물리화학 분야의 . , 

최신 분석 도구를 활용하여 재료의 전자 및 진동 구조와 전기 및 자기적 상호작용 

등을 조사하여 재료의 구조에 대한 정보를 제공하며 특정 기능의 최적화된 성능, 

을 가지는 재료 디자인을 예측하는 데 도움을 준다. 

재료 물리화학은 다양한 성질을 가지는 재료 개발 분야에 필수적이며 다양한 

재료 개발 분야에서 널리 응용되고 있다 재료 물리화학의 응용은 자연과학이나 . 

공학의 어느 한 분야에 국한 지을 수 있는 연구 분야가 아니며 새로운 성질을 가

지는 재료 개발된 관련된 물리 화학 화학공학 재료공학 기계공학 전자공학 등 , , , , , 

모든 분야의 연구자들이 물리화학적인 실험 이론 기법을 사용하여 연구하는 복합/

적인 연구 분야라고 할 수 있다 따라서 최근 나노 기술 나노 바이오 기술 정보 . , - , 

기술 환경 기술과 물리화학의 학제간 연구를 통한 융합 학문이 주목받으며 새로, 

운 많은 아이디어가 앞에서 보고되고 있다.

고전적인 관점에서 화학 세부 분야인 물리화학 분야에서도 새로운 재료의 디자

인 및 합성과 함께 이들의 물리화학적 특성 규명과 관련된 화학적 원리 그리고 , , 

연세대학교 교수* 
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이들 재료 응용 효율성과 관련된 메커니즘 규명 연구가 많은 주목을 받고 있다. 

이러한 재료 물리화학적인 접근은 재료와 관련된 분자 수준의 미시적인 구조를 

조절하여 재료 응용성 최적화라는 관점에서 매우 중요한 연구 도구로 인식되고 

있다 재료 물리화학은 다양한 실험적 이론적인 기법을 사용하여 재료의 물성과 . /

메커니즘에 대한 분석을 수행한다 다양한 응용 분야에 사용되는 주요 기술은 . X-

선에서 적외선 영역의 광원을 활용하는 분광법 핵 전자 자기 공명 기술 현미경 , ( ) , 

기술 등과 같은 실험적인 기법과 분자 모델링 양자화학 계산 등과 같은 이론적인 , 

기법 등이 있다 실시간으로 재료의 작동 메커니즘을 규명할 수 있는 시간 분해 . 

분광 기술도 재료 물리화학의 중요한 기술로 응용되고 있다 최근에는 재료가 실. 

제 응용되는 반응 조건 및 환경을 구현한 기술도 개발되어 다양한 in-situ/operando 

재료 활용과 관련된 필수적인 원리 규명에 중요한 정보를 제공하고 있다 관련된 . 

하는 이러한 재료 물리화학적인 분석기법을 활용하여 재료의 분자 수준의 구조, 

에너지 구조 재료 활용과 관련된 동력학적인 특성을 이해할 수 있다 재료 물리화, . 

학의 다양한 분석기법들은 정보 소자 재료 에너지 전환 재료 나노 바이오 재료 , , -

등과 관련된 다양한 분야에 널리 응용되며 재료를 구성하고 있는 분자 수준에서 , 

구조와 배열을 조절하여 재료의 특성을 최적화하는 데에 필수적인 도구이다 앞으. 

로 더 발전된 재료 물리화학적인 기법과 방법들이 개발되어 다양한 재료 개발에

의 응용 범위가 확대될 것으로 기대된다.

재료 물리화학의 연구동향. Ⅱ

다양한 응용성을 가지는 첨단 재료의 개발과 함께 재료 물리화학은 지속적으로 

발전하고 있는 분야이며 다양한 목적을 가지는 재료 개발 분야에 응용되고 있다, . 

본 논문에서는 재료과학의 다양한 응용 분야의 재료 물리화학적인 연구 동향을 

전부 기술하기보다는 최근 다양한 분야에 응용되고 있는 재료 관점으로 물리화학

적인 연구 동향을 살펴본다 구체적으로 저차원 차원 재료 에너지 저장 및 전환 . /2 , 

재료 표면 계면 재료 등에 다양한 물리화학적인 연구를 살펴보고 최근 그 중요성, /

을 주목받는 기술과 관련된 최신 연구 동향을 기술하고자 한다in-situ/operando .
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저차원 차원 재료/2 : 저차원 물질 및 차원 물질은 최근 첨단 기술 및 과학 분야2

에서 큰 관심을 받는 혁신적인 소재이다 평면구조를 가진 물질들은 일반적인 차. 3

원 물질과는 차별화된 독특한 전기적 화학적 물성을 가진다 따라서 전자 소재, . , 

에너지 저장 및 변환 소재 촉매 등 다양한 분야에 활용할 수 있다 관련된 물리화, . 

학적인 기법 등을 소개한다.

에너지 저장 변환 재료/ : 최근 급격하게 대두된 기후 문제와 함께 다양한 나노 

구조를 활용한 에너지 저장 및 변환 소재 개발 연구가 집중적으로 이루어지고 있

다 에너지 저장과 변환과 관련된 다양한 기술의 최신 연구 동향 및 주요 응용 분. 

야에 대해 논의한다.

표면 계면화학/ : 재료 표면의 물리화학적인 특성은 재료의 기능 및 효율에 많은 

영향을 주기 때문에 다양한 물리화학적인 기법이 활용되어 표면의 물리화학적인 

특성 연구들이 수행되고 있다 표면 및 계면화학의 주요 응용 분야와 사용되는 실. 

험 방법에 대해 검토한다. 

분석 기술 실제 작동 환경에서의 재료의 특성을 규명하는 데 In-situ/operando : 

매우 유용한 도구이다 이 기술은 기존의 실제 반응 환경과 분리된 조건 에. (ex-situ)

서 측정되는 기존의 분석기법과 달리 실제 반응 조건에서 실시간으로 물질의 성

질을 측정하기 때문에 실제 반응 과정 동안 일어나는 물질의 구조적 및 화학적 

변화를 이해하는 데 중요한 물리화학적인 정보를 제공한다 이 기술을 활용한 주. 

요 연구 동향을 살펴본다. 

재료 시뮬레이션과 인공지능 재료과학 연구에서 재료의 물리화학적인 시(AI): 

뮬레이션 연구와 인공지능 기술의 활용이 더욱 중요해지고 있다 컴퓨터 시뮬레이. 

션은 분자 구조를 바탕으로 재료 물성을 예측하는 데 도움을 주며 소재 개발의 

시행착오 최소화에 매우 유용하다 관련된 재료 물리화학적인 쟁점을 살펴본다. .

저차원 물질 차원 물질1. /2

저차원 물질 차원 물질 요약1) /2

저차원 물질 및 차원 물질은 최근 첨단 기술 및 과학 분야에서 큰 관심을 받는 2
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혁신적인 소재이다 평면구조를 가진 물질들은 일반적인 차원 물질과는 차별화. 3

된 독특한 전기적 화학적 물성을 가진다 따라서 전자 소재 에너지 저장 및 변환 , . , 

소재 촉매 등 다양한 분야에 활용 가능하다, .1,2 본 논문은 차원 물질 및 저차원  2

물질의 기본 원리 실험적인 방법 및 주요 응용 분야에 대해 종합적으로 검토하고, , 

최근 연구 동향과 발전 가능성에 대해 논의한다.

저차원 물질 차원 물질 소개2) /2

저차원 물질 차원 물질의 원리와 목표(1) /2

저차원 물질은 두께가 매우 얇거나 한 방향으로 크게 제한된 물질이다 이러한 . 

물질은 차원 차원 또는 차원으로 분류되며 일반적인 차원 물질과는 차별화2 , 1 , 0 3

된 구조와 물리 화학적 특성을 가진다 저차원 물질은 구조적 제약으로 인해 양자 , . 

효과가 나타나는데 이에 따라 전자나 입자들이 특정 에너지 상태를 갖게 되며, , 

그 결과 독특한 광학 및 전자적 특성을 가질 수 있다 일부 저차원 물질은 뛰어난 . 

기계적 강도 및 유연성을 가지며 상대적으로 매우 큰 표면적을 가지고 있어 화학 , , 

반응성을 높이기 용이하다 저차원 물질은 다양한 특성을 바탕으로 나노 전자기. 

기 광전자 기기 센서 에너지 저장 및 변환 생체 응용 등 다양한 분야에 응용할 , , , , 

수 있고 이에 관한 연구가 진행중이다, .3,4,5 이 중 가장 연구가 활발하게 진행되고  

있는 분야는 차원 물질이다2 .

차원 물질은 단일 원자 또는 분자 층으로 구성된 평면적인 구조를 갖는 물질2

로서 세로축이 거의 없고 가로축으로만 존재하는 물질이다 주로 원자들이 두께 , . 

방향으로 매우 가깝게 배열되어 있으며 이로 인해 차원 물질과는 차별화된 특징, 3

과 독특한 물성을 보인다 대표적인 예시로 그래핀 이 있으며 이러한 . (Graphene) , 2

차원 물질들은 얇은 층으로 인해 높은 전기 전도성과 기계적 강도 그리고 양자 , 

효과를 나타낸다 차원 물질의 특성으로는 다른 평면 사이에서는 약한 상호작용. 2

이 발생하지만 차원 평면 내에서 강한 반데르발스 힘이 작용한다는 것이다 또, 2 . 

한 다수의 층이 존재할 때와 소수의 층이 존재할 때의 광학적 전기적 특성이 다, 

르게 나타난다.6 그리고 층을 구성하는 물질의 종류 비율에 따라서도 크게 특성이  , 
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달라져 원하는 특성을 만들기 위한 많은 연구들이 진행되고 있다 최근 전자기기 , . 

및 광학기기들의 지속적인 축소로 인해 소재 자체의 나노 수준 설계와 양자적 특, 

성 규명이 중요한 연구 중심으로 부상하고 있다 새로운 구조와 물성을 가진 이러. 

한 물질들은 지속적인 연구와 개발을 통해 미래 기술에 큰 영향을 끼칠 것으로 

기대되며 저차원 물질 및 차원 물질의 독특한 물성은 새로운 소재의 지평을 여, 2

는데 기여할 것이다. 

물리화학적 분석의 중요성과 도전 요소(2) 

저차원 물질 및 차원 물질을 원하는 목적에 맞게 정확히 설계하기 위해서는 2

정밀한 물리화학적 특성 규명이 필요하다 해당 특성이 어떤 요인에 의해 발생 및 . 

조절되는지를 정확히 규명함으로써 활용 목적에 부합하는 소재 설계가 가능하다, . 

특히 차원 물질은 구성되는 물질의 종류와 비율 평면의 크기와 두께 평면 간의 2 , , 

상호작용 등에 의해 물성이 크게 좌우된다 각 원자 사이의 상호작용에 따라 차. 2

원 물질의 기본적인 특성이 정의되고 평면의 크기 및 두께에 따라 전기적인 특성, 

이 결정되며 평면 간의 상호작용에 따라 광학적 특성이 영향을 받는다 정확한 , . 

특성 규명을 위해서는 원자 크기의 구조 규명부터 평면 간의 상호작용에 이르기, 

까지 다각적인 분석이 필요하다 수 나노 미터. (10-9 에서 옴스트롱 m) (10-10 원자  m, 

하나의 지름 에 이르는 저차원 물질의 특성상 기존에 사용하던 분석 방법과는 차) , 

별화된 방법이 필수적이다 이를 위해 나노 크기의 물질이 가지는 양자적 특성을 . , 

고려한 물리화학적 분석기법이 중점적으로 연구되고 있다. 

물리화학적 분석기법과 신호 감지 방법(3) 

저차원 물질의 특성 규명을 위해 사용되는 대표적인 실험 기법은 다음과 같다. 

첫 번째로 라만 분광법 이 있다(Raman Spectroscopy) .7 이 방법은 빛의 산란 현상 

을 이용하여 물질의 분자 진동 정보를 얻어내는 분석기법으로 저차원 물질의 구

조 화학적 특성 결정 구조 등을 규명하는데 유용하다 주로 저차원 물질에서 단, , . 

일 층의 두께 측정이나 구조 확인에 사용되는 방식이다 두 번째 발광 분석법. 

은 빛을 조사하여 물질이 흡수한 빛의 에너지로 인해 발광하(Photoluminescence)

는 현상을 이용하여 물질의 구조와 물성을 알아내는 방법이다 저차원 물질의 광. 
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학적 특성과 전자 구조 및 에너지 준위를 확인하기 위해 사용한다.8 세 번째 원자 

간력 현미경 은 물질과 미세 탐침 프로브 사이의 (Atomic Force Microscopy, AFM) ( ) 

상호작용에 의한 전기적 신호를 얻어내는 방법이다.9 이를 이용해 단일 층의 두 , 

께 표면의 기계적 특성 및 결함 차원 이미지 등을 확인할 수 있다 특히 나노미, , 3 . 

터 및 원자 크기의 구조를 분석하는 데 효과적이어서 저차원 물질 표면 규명에 , 

필수적이다.

물리화학적 분석기법의 기본 원리3) 

저차원 물질의 특성 규명을 위해 사용되는 다양한 실험 기법은 다음과 같다.

라만 분광법(1) (Raman Spectroscopy)

라만 분광법 은 빛의 산란 현상을 이용하여 물질의 분자 (Raman Spectroscopy)

진동 정보를 얻어내는 분석기법이다 샘플에 레이저 광을 조사하면 빛의 일부가 . 

분자들과 상호작용하여 산란되고 산란된 빛은 원래의 레이저 광과 다른 주파수를 , 

갖게 된다 분자의 진동 특성에 따라 산란 정도가 달라지므로 빛의 주파수 차이를 . , 

측정하여 분자의 진동 정보를 파악할 수 있다 라만 분광법은 빛의 산란 패턴을 . 

통해 진동 정보를 얻기 때문에 분자 간 상호작용이나 구조 및 결함에 대한 정보, 

를 높은 선택성을 가지고 구별할 수 있다 또 평면 내 평면 밖. (In-plane), (Out-plane) 

진동의 신호가 개별적으로 발생하기 때문에 단일 층의 두께 측정과 평면 간의 상

호 작용에 대한 정보를 얻기 용이하다 특히 실시간 라만 측정 기술. (In-situ Raman 

로 저차원 물질의 변환 반응 과정을 실시간으로 모니터링하여 시간Spectroscopy) , 

에 따라 저차원 물질의 특성 변화를 관찰할 수 있다 저차원 물질의 성장 과정을 . 

실시간으로 분석하여 구조 및 특성을 보다 정밀하게 설계할 수 있으며 실제 반응, 

에서의 활용으로 작동 조건에서의 조절 또한 가능하다.

발광 분석법(2) (Photoluminescence)

발광 분석법 은 발광 현상을 이용하여 물질의 구조와 물성 (Photoluminescence)

정보를 얻어내는 분석기법이다 빛을 조사하여 물질이 흡수한 빛의 에너지로 인해 . 
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발광하는 현상을 이용한다 물질이 흡수한 빛의 파장과 발광하는 빛의 파장을 분. 

석하여 물질의 전자 구조와 에너지 준위를 파악할 수 있다 빛에 대해 반응하는 . 

광학적인 정보를 이용하여 광학적 기기 설계를 위한 기본적인 정보를 제공한다, . 

층의 개수 혹은 물질 간의 상호작용 정도에 따라 전자 구조에 변화가 일어나게 

되는데 발광 분석법으로 이를 분석하여 저차원 물질의 두께 측정 및 층 간의 상, 

호작용에 대한 정보를 얻을 수 있다.

원자간력 현미경(3) (Atomic Force Microscopy, AFM)

원자간력 현미경 은 미세 탐침을 이용해 물체(Atomic Force Microscopy, AFM)

의 표면을 스캔하는 분석기법이다 원자간력 현미경은 물체의 표면을 원자 수준에. 

서 조사하고 이미지화하는 데 사용되며 특히 나노미터 및 원자 크기의 구조를 분, 

석하기에 효과적이다 원자간력 현미경은 미세탐침과 원자 사이에 흐르는 턴넬. 

전류를 이용하여 시료 표면을 궤적을 주사하여 형상화하기 때문에 높은 (Tunnel) , 

공간 해상도를 가져 단일 층 두께를 정확하게 측정 가능하다 표면의 결함과 결정 . 

구조를 직접적으로 확인할 수 있고 탐침의 타입에 따라서 표면의 탄성 경도 등의 , , 

기계적 특성을 확인할 수 있다 원자간력 현미경은 차원 물질 연구와 응용 분야. 2

에서 높은 해상도와 다양한 측정 기능을 제공하여 물질의 표면 구조와 물성에 대, 

한 깊은 이해를 제공하는데 중요한 도구로 사용되고 있다.

이외의 분석법들(4) 

전자 현미경 는 빛보다 훨씬 짧은 파장의 전자를 사용하여 (Electron Microscopy)

물질의 고해상도 이미징을 가능하게 하는 기술로 저차원 물질의 구조를 밝히는 

데 사용한다 선 회전 은 물질이 선을 회절하는 현상을 이. X- (X-ray Diffraction) X-

용하여 결정 구조와 결정의 방향성을 파악한다 분광법. UV-vis (UV-Visible 

을 이용해 빛의 흡수 특성과 물질의 전자 구조를 분석한다 질량 분Spectroscopy) . 

석기 는 물질의 분자량을 측정하여 화학적인 구성과 분자식을 (Mass Spectrometry)

파악할 수 있다 핵자기 공명 분광법 은 . (Nuclear Magnetic Resonance Spectroscopy)

물질 내 원자들의 핵자기 공명 현상을 이용하여 물질의 분자 구조와 화학적 환경

을 규명할 수 있다. 
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저차원 물질 차원 물질 결론4) /2

저차원 물질 및 차원 물질은 최근 첨단 기술 및 과학 분에서 큰 관심을 받는 2

혁신적인 소재이다 평면구조를 가진 물질들은 일반적인 차원 물질과는 차별화. 3

된 독특한 전기적 화학적 물성을 가진다 저차원 물질 및 차원 물질을 원하는 , . 2

목적에 맞게 정확히 설계하기 위해서는 정밀한 물리화학적 특성 규명이 필요하다. 

해당 특성이 어떤 요인에 의해 발생 및 조절되는지를 정확히 규명함으로써 활용 , 

목적에 부합하는 소재 설계가 가능하다 저차원 물질의 특성은 물질의 종류와 비. 

율 평면의 크기와 두께 평면 간의 상호작용에 의해 결정되며 대표적으로 라만 , , , 

분광법 발광 분석법 원자간력 현미경 기법으로 관련 정보를 도출할 수 있다 나, , . 

노 크기의 물질이 가지는 양자적 특성을 고려한 물리화학적 분석기법을 적용하여 

그 특성을 규명함으로써 저차원 물질에 대한 구체적인 설계가 가능하다, .

에너지 저장 및 변환 물질2. 

에너지 저장 및 변환 요약1) 

최근 기후 문제가 급격히 대두되고 있으며 이에 따라 그 어느 때보다 에너지에 

관한 관심이 높아지고 있다 에너지의 변환은 에너지를 한 형태에서 다른 형태로 . 

변환하는 것을 의미한다 에너지의 저장은 초과 공급된 에너지를 저장하여 필요할 . 

때 방출하는 것을 의미한다 이러한 에너지 저장과 변환을 통해 안정적이고 신뢰. 

할 수 있는 탄소 중립적 에너지 공급을 달성할 수 있다 본 논문은 에너지 저장과 . 

변환과 관련된 다양한 기술의 최신 연구 동향 및 주요 응용 분야에 대해 논의한다.

에너지 저장 및 변환 소개2) 

에너지 저장 및 변환 개념과 목표(1) 

우선 에너지 저장 기술은 수요가 적거나 초과 공급되는 시기에 에너지를 저장, 



제 장 재료 물리화학의 동향과 전망    7 239

하고 나중에 수요가 많거나 에너지 생성이 적은 시기에 방출하는 기술이다 이와 . 

같은 기술로 간헐적으로 공급되는 재생 가능한 에너지원을 안정적이고 신뢰할 수 

있는 에너지 공급을 할 수 있도록 보장하는 완충 역할을 할 수 있다 에너지 저장. 

의 주요 목표는 에너지 공급과 수요 사이의 시간적 불일치를 해결하여 에너지 시

스템을 보다 유연하고 탄력적으로 만든다.10

에너지 변환 기술은 한 형태에서 다른 형태로 에너지를 변환하는 기술이다 에. 

너지 저장 및 변환의 맥락에서 일반적으로 저장된 에너지를 사용 가능한 형태의 , 

에너지로 변환하는 과정을 의미한다 주요 목표는 에너지의 손실이 적도록 효율적. 

이고 효과적으로 에너지를 변환하여 실용적이고 지속 가능한 에너지 활용을 가능

하게 하는 것이다.11

에너지 저장 및 변환 기술은 에너지 시스템을 최적화하고 지속 가능성을 촉진

하며 더 깨끗하고 효율적인 에너지 솔루션으로의 전환을 촉진하는 데 중요한 역

할을 한다 주요 응용 분야로는 녹색 수소 생산 배터리 기술 전기화 및 탈 탄소화 . , , 

등이 있다.12,13,14,15

수소는 유망한 에너지 운반체이며 녹색 수소는 재생 가능한 에너지원으로 생, 

산되는 수소를 의미한다 따라서 재생 가능한 에너지원을 이용한 전기를 통해 물. 

을 전기 분해하여 수소를 얻고 이를 직접적으로 에너지 운반체로 사용하거나 수

소 연료 전지를 이용하여 생성한 에너지를 저장 및 전달한다.12

배터리 기술의 발전은 에너지 저장 장치의 개선을 위한 광범위한 개발을 포함

한다 배터리의 높은 에너지 밀도는 더 긴 수명과 증가된 에너지 저장 용량을 가. 

진 배터리를 가능하게 한다 또한 배터리의 내구성을 증가시켜 큰 성능 저하 없이 . 

수행할 수 있는 충전 방전 반복 횟수를 늘리는 것이 목표이다 이렇게 향상된 내- . 

구성은 배터리의 교체 필요성을 줄여 친환경적이고 경제적으로 만든다 이외에도 . 

많은 배터리 관련 기술들이 개발되고 있으며 리튬 이온 배터리는 여전히 우세하

지만 훨씬 높은 성능과 친환경적 조건을 약속하는 고체 배터리 리튬 황 배터리 , , -

및 기타 신흥 화학 물질에 대한 지속적인 연구가 있다.13

전기화와 탈탄소화는 기후 변화에 대처하기 위해 전기를 주요 에너지원으로 사

용하고 탄소 배출을 줄이는 방향으로 전환하는 것을 의미한다 특히 운송 수단의 . 

전기화 전력 생산의 탈탄소화 탄소 포집 및 저장 기술 등이 주목받고 있다 운송 , , . 



240    김태규

수단의 동력이 전기 자동차로의 전환이 일어나고 있으며 배터리 기술이 향상되고, 

충전 인프라가 확장되면서 화석 연료에 대한 의존도가 낮아지고 있다 전력 생산. 

의 측면에서 화석 연료 사용을 점차적으로 줄이고 재생 가능한 에너지원으로 전

환하고 있다 탄소 포집 및 저장 기술은 탈탄소화 노력에 필수적인데 이산. (CCS) 

화탄소 배출을 포착하고 이를 저장하여 대기 중의 이산화탄소 유입을 방지한다. 

즉 전기화 및 탈탄소화 추세는 화석 연료에서 전환하고 재생 가능한 에너지원의 , 

사용을 증가함으로써 온실 가스 배출을 줄이고 기후 변화에 대처하는 것을 목표

로 한다 이 때 에너지 저장 및 변환 기술은 청정 에너지를 저장하고 분배하기 . , 

위한 유연하고 신뢰할 수 있는 솔루션을 제공함으로써 이러한 전환을 가능하게 

하는 데 중요한 역할을 한다.14,15

물리화학적 분석의 중요성과 도전 요소(2) 

물리화학적 분석은 에너지 저장 및 변환 기술을 발전시키는 데 중요한 역할을 

한다 물질과 반응을 제어하는 화학 및 물리적 기본 원리를 연구하고 이러한 원리. , 

를 이해하는 것은 에너지 저장 및 변환 시스템의 효율 성능 및 안전을 향상시키, 

는 것에 필수적이다.

예를 들어 분광학 선 회절 및 전자 현미경과 같은 물리화학적 분석 기술은 , , X-

에너지 저장 및 변환 장치에 사용되는 재료의 구조 조성 및 형태에 대한 이해를 , 

제공하므로 성능 및 안정성을 위해 재료 특성을 최적화하는 데 필수적이다.16 충 

전 방전 및 전환 과정에서 발생하는 반응 메커니즘을 분석하여 중간생성물과 반, 

응 경로에 대한 이해를 얻을 수 있다 배터리 및 슈퍼커패시터와 같은 전기화학 . 

에너지 저장 장치에서 전극 전해질 계면은 이온 수송 및 전하 저장에 중요하다- . 

물리화학적 분석은 이 계면에서의 상호작용을 연구하는 데 도움이 되어 전극 재

료 및 전해질 제형 개선에 이용할 수 있다.17 물질 내의 이온 확산 및 수송을 연구 

하면 더 빠른 충전 배터리와 에너지 변환 효율을 유도하여 이온 전도도와 확산 

속도가 향상된 물질을 설계하는 데 필수적이다 물리화학의 원리는 에너지 저장 . 

및 변환 과정의 열역학 에너지 변화 및 동역학 반응 속도 을 지배하기 때문에 이( ) ( )

러한 요인을 이해하는 것은 장치의 성능과 수명을 최적화하는 데 도움이 된다 마. 

지막으로 에너지 저장 및 변환 시스템은 장기간에 걸쳐 안전하고 안정적으로 작, 
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동해야 하므로 물리화학적 분석을 통해 부작용 열화 및 열 안정성과 관련된 잠재, 

적 문제를 식별하는 데 도움이 되어 보다 안전하고 내구성이 높은 장치로 이어질 

수 있다.18

하지만 에너지 저장 및 변환 과정은 복잡한 화학 반응 및 상호작용을 포함하므

로 이에 대한 포괄적인 이해를 얻기 위해서는 정교한 실험 기술과 이론 분석이 

필수적이다 많은 에너지 저장 물질은 나노 단위에서 물성이 변화하기 때문에 이. , 

러한 현상을 조사하기 위해서는 현미경 및 분광학과 같은 고급 분석 도구와 기술

이 필요하다 또한 에너지 저장 및 변환 장치는 전해질 전극 및 반응 물질과 같은 . , 

다중 구성 요소 시스템이고 이런 시스템을 분석하려면 구성 요소 간의 상호작용

과 전체 성능에 미치는 영향에 다각도로 접근해야 한다 특히 반응이 일어나고 . , 

있는 상황에 대한 실시간 동역학적 연구는 기본 메커니즘을 이해하여 변화가 발

생함에 따라 실시간으로 모니터링하는 방법을 이용해야 한다 이때 발생하는 물리. 

화학적 분석의 복잡한 데이터를 해석하려면 다양한 분석기법과 이론 모델링에 대

한 전문 지식이 필요하고 서로 다른 분석 방법의 데이터를 통합하고 상호 연관시, 

키는 기술이 필수적이다.16

이러한 어려움에도 불구하고 물리화학적 분석은 에너지 저장 및 변환 기술을 

발전시키기 위해 필수 불가결하다 이는 미래를 위해 보다 효율적이고 신뢰할 수 . 

있으며 지속 가능한 에너지 해결책을 개발하는 데 필요한 기초 지식을 제공한다.

물리화학적 분석기법 소개(3) 

에너지 저장 및 변환의 물리화학적 분석 기술은 이러한 응용에 사용되는 물질

과 프로세스의 화학적 및 물리적 특성을 연구하는 다양한 방법을 포함한다. 

및 선 분광을 포함한 분광법은 태양광 연료 전지 및 기타 에너지 UV-Vis, IR X- , 

변환 장치에서 물질의 전자 및 분자 구조에 대한 통찰력을 제공한다 순환 전압전. 

류법 및 임피던스 분광 과 같은 전기(cyclic voltammetry) (impedance spectroscopy)

화학적 분석 기술은 배터리 슈퍼커패시터 및 전기화학 연료 전지의 산화환원 반, 

응 및 전하 전달 과정을 이해하는 데 도움이 된다 선 회절 은 태양 전지 . X- (XRD)

구성 요소와 같은 물질의 결정 구조 및 상 조성을 식별하여 구조적 특성 및 성능 

연구에 도움이 되며 시차 주사 열량계 및 열중량 분석 을 포함한 열 , (DSC) (TGA)
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분석은 에너지 변환 및 저장 시스템에 사용되는 물질의 열 안정성 및 분해 반응을 

평가한다.19 또한 주사 전자 현미경 및 투과 전자 현미경 과 같은 현미 (SEM) (TEM)

경은 미세 구조의 고해상도 이미지를 제공하여 촉매 및 전극과 같은 에너지 변환 

구성 요소의 형태 및 표면 특성을 밝힐 수 있다 이러한 기술은 물질 최적화 및 . 

공정 이해를 위한 귀중한 데이터를 제공함으로써 에너지 기술을 발전시키는 데 

중요한 역할을 한다.

물리화학적 분석기법의 기본 원리3) 

에너지 저장 및 변환 기술에 사용되는 물질의 특성 규명을 위해 사용되는 다양

한 실험 기법은 다음과 같다.

분광법(1) (Spectroscopy)

에너지 변환에서 자외선 가시 분광법 은 와 전자기 스- (UV-Vis Spectroscopy) UV

펙트럼의 가시 영역에서 빛의 흡수와 투과를 측정한다 따라서 태양 전지에 사용. 

되는 광 흡수 물질을 연구하는 것에 있어 중요하다 흡수 스펙트럼을 분석함으로. 

써 전자가 원자가 밴드에서 전도 밴드로 전이하는데 필요한 최소 에너지를 나타

내는 밴드갭 에너지를 결정할 수 있으며 빛 에너지로부터 전기를 생성할 수 있다, .

적외선 분광법 은 분자 결합에 의해 발생하는 분자의 진(Infrared Spectroscopy)

동을 검출할 수 있다 적외선의 흡수율을 측정함으로써 분광법은 에너지 변환 . , IR 

및 저장에 사용되는 물질의 화학적 구성 및 분자 구조를 이해할 수 있다 예를 들. 

어 연료 전지에서 분광법은 촉매 또는 막에서 특정 작용기의 존재를 밝혀 관련IR 

된 전기화학적 과정에 대한 정보를 얻을 수 있다.16

선 광전자 분광법 및 선 흡수 분광법X- (X-ray Spectroscopy) X- (X-ray Absorption 

과 같은 선 분광법 기술은 에너지 변환 장치에 사용되는 재료의 spectroscopy) X-

전자 및 화학적 특성을 조사하기 위해 사용된다 는 촉매 전극 및 기타 에너. XPS , 

지 변환 성분을 이해하는 데 도움이 되는 재료의 원소 구성 산화 상태 및 표면 , 

화학에 대한 정보를 제공하고 는 촉매 및 반응 메커니즘에 대한 정보를 제공, XAS

하여 특정 원소 주변의 국소 원자 구조를 연구하는 데 유용하다 예를 들어. , XPS
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는 연료 전지에서 전이 금속 촉매의 산화 상태를 확인할 수 있고 는 배터리 , XAS

전극의 주변의 원자 환경에 대한 정보를 제공한다.

전기화학 분석(2) (Electrochemical Analysis)

순환 전압 측정 는 인가되는 전압이 시간에 따라 선형적으로 (Cyclic Voltametry)

변화함에 따라 전기화학 셀의 전류 반응을 측정하는 전기화학적 기술이다 는 . CV

산화 환원 반응을 조사하고 물질의 산화 환원 전위를 결정하고 전하 전달 과정을 , , 

평가하기 위해 에너지 저장 및 변환 연구에 사용된다 예를 들어 배터리에서 . , CV

는 충전 및 방전 주기 동안 전극 물질의 전기화학적 변화를 드러내 배터리 성능의 

최적화를 도울 수 있다 또한 연료 전지 촉매 및 슈퍼커패시터의 시간에 따른 전. 

기화학적 변화에 대한 정보를 얻을 수 있다.17

임피던스 분광법 은 다양한 주파수에 걸쳐 전기 화학 (Impedance Spectroscopy)

시스템의 임피던스를 측정한다 임피던스 반응을 분석함으로써 에너지 저장 및 변. 

환 장치의 전기적 특성을 연구할 수 있다 연료 전지에서 임피던스 분광법은 전체 . 

연료 전지 성능에 영향을 미치는 양성자 또는 이온 전도도와 전극 전해질 계면의 -

임피던스에 대한 정보를 제공한다 또한 이온과 전하 수송 전극 전해질 계면 에. , - , 

너지 저장 및 변환 장치의 계면 과정에 대한 이해를 얻을 수 있다 따라서 임피던. 

스 분광법은 배터리 연료 전지 및 커패시터의 성능과 열화 메커니즘을 특성화에 , 

도움을 준다.

선 회절(3) X- (X-ray Diffraction)

선 회절 은 재료의 결정 구조 및 상 조성을 조사하기 위해 사용되며X- (XRD) , X-

선을 결정성 샘플로 지향시키는 것을 포함하고 생성된 회절 패턴은 결정 격자에, 

서 원자의 배열에 대한 정보를 제공한다 에너지 저장 및 변환 장치에서 태양 전. 

지 재료 배터리 전극 및 촉매의 분석에 특히 중요하다 에너지 생성 및 저장 반응, . 

이 일어나는 동안 다른 위상 결정 크기 및 구조 변화를 식별하는 데 도움이 된다, . 

예를 들어 태양 전지에서 는 반도체 재료의 결정 구조를 확인할 수 있으며, XRD , 

이는 광 흡수 및 전자 정공 생성의 효율에 직접적인 영향을 미친다- .
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열 분석(4) (Thermal Analysis)

시차 주사 열량 측정법 은 온도의 함수로서 재(Different Scanning Colorimetry)

료의 열 흐름을 측정한다 이는 에너지 변환 시스템에 사용되는 재료의 상전이. , 

열 안정성 및 열 용량을 연구하는 데 유용하다 예를 들어 배터리에서 는 충. , DSC

전 및 방전 사이클 동안 상전이를 보여 배터리 재료의 열전이 및 안전성에 대한 

정보를 제공한다.

열중량 분석 은 재료가 가열됨에 따라 무게의 변(Thermaogravimetric Analysis)

화를 측정하는 분석법이다 이는 에너지 저장 재료의 분해 반응 수분 함량 및 열 . , 

안정성을 연구하는 데 사용된다.19 예를 들어 는 슈퍼커패시터 또는 배터리 , TGA

에서 전극 물질의 열 분해를 조사하는 데 사용되어 보다 열적으로 안정적인 물질

을 연구할 수 있도록 한다.

현미경(5) (Microscopy)

주사 전자 현미경 은 촉매 및 전극과 같은 에너(Scanning Electron Microscopy)

지 변환 구성 요소의 형태 및 구조를 밝히며 재료 표면의 고해상도 이미지를 제공

한다 에너지 장치의 성능에 영향을 미치는 중요한 요인인 표면 형태 입자 크기 . , 

및 재료의 분포를 조사할 수 있다 투과 전자 현미경. (Transmission Electron Microscopy)

은 에 비해 훨씬 더 높은 해상도를 허용하여 나노 단위의 재료 구조를 시각화SEM

할 수 있게 한다.18 나노 입자 및 나노 와이어와 같은 에너지 생성 및 변환에 사용 

되는 나노 재료를 연구할 수 있다 은 나노 크기의 재료 물성 및 성능을 이해. TEM

하기 위한 결정 구조 결함 및 계면에 대한 자세한 정보를 제공한다 예를 들어, . , 

배터리 전극의 분석은 활성 물질의 미세 구조 및 결정성을 밝혀 전극의 전TEM 

기화학적 거동 및 사이클링 안정성에 도움을 줄 수 있다.

에너지 저장 및 변환 결론4) 

에너지 저장 시스템은 간헐적으로 제공되는 재생 가능한 에너지원으로부터의 

원활하고 안정적인 에너지 제공을 보장하여 태양이 비치지 않거나 바람이 불지 
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않을 때에도 일관된 전력 공급을 가능하게 한다 또한 수요가 많거나 보충 전력을 . 

제공하여 전체 에너지 안정성과 신뢰성을 향상시킨다 반면 에너지 변환 기술은 . , 

재생 가능한 에너지 자원의 효율적인 활용을 가능하게 하여 화석 연료의 필요성

과 관련 온실 가스 배출량을 줄인다 이런 에너지 저장과 변환 기술을 함께 사용. 

하면 유연하고 탄력적이며 지속 가능한 에너지 인프라를 구축하여 깨끗하고 친환

경적인 에너지 미래를 향한 길을 열 수 있다.

표면 및 계면화학 재료3. 

표면 및 계면화학 요약1) 

표면 및 계면화학은 재료물리화학 분야에서 중요하고 필수적인 부분으로 재료, 

의 표면 및 계면에서 발생하는 상호작용 특성 및 현상을 연구하는데 초점을 맞추, 

고 있다 재료 표면의 특성은 그 재료의 행동에 강력하게 영향을 끼치며 이로 인. , 

해 해당 분야는 연구 및 응용의 핵심적인 영역으로 인식되고 있다 특히 촉매 나. , , 

노기술 접착 반도체 소자 생체재료 환경과학 등의 분야에서 널리 연구되고 있, , , , 

으며 이 글에선 표면 및 계면화학의 주요 응용 분야와 사용되는 실험 방법에 대, 

해 검토하고 최신 연구 결과 및 발전 가능성에 대해 논의하고자 한다, .

표면 및 계면화학 소개2) 

표면 및 계면화학의 개념과 목표(1) 

표면 및 계면화학은 재료의 표면과 계면에서 발생하는 화학적 상호작용 물성 , 

및 현상을 연구하는 광범위한 학문 분야로서 재료과학 화학 물리학 나노과학, , , , , 

생물학 등 다양한 학문과의 융합적인 영역으로 간주되고 있다 표면 및 계면은 재. 

료의 가장 외부적인 영역으로 다른 물질과의 상호작용과 반응이 일어나는 곳으로, 

서 재료의 특성과 성능에 큰 영향을 미치게 되기 때문에 이 분야의 연구는 물질, 

과 환경 사이의 다양한 상호작용과 변화를 조절하고 이해하는 데 매우 중요한 역
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할을 한다 표면 및 계면화학의 주요 개념은 재료의 표면과 계면에서 일어나는 다. 

양한 화학적 현상과 반응을 연구하는 것이며 이를 통해 재료의 표면 특성 표면 , 

구조 화학적 상태 결합 이온 교환 흡착 확산 촉매 활성화 생체 분자 상호작용 , , , , , , , 

등 다양한 현상을 파악할 수 있다 또한 재료의 나노 구조와 표면 기능성을 연구. , 

하고 설계하는 데에도 목적을 가진다 이러한 연구는 과학적 이해뿐만 아니라 기. 

술적 응용에도 큰 중요성을 지니는데 산업적으로는 새로운 재료의 개발과 기존 , 

재료의 성능 향상을 위해 표면과 계면을 조작하고 제어하는 기술이 핵심적인 역

할을 하게 된다 촉매 코팅 반도체 나노물질 생체 재료 에너지 저장 장치 등 . , , , , , 

다양한 분야에서 표면 및 계면화학적 상호작용을 이해하고 적용함으로써 혁신적

인 기술과 제품을 개발하고 있다.20,21,22,23 예를 들어 촉매 제조에서는 촉매의 활성 , 

화 및 선택성이 표면과 계면화학적 상호작용에 의해 결정되며 반도체 산업에서는 , 

반도체 재료의 표면 특성이 반도체 소자의 전기적 특성과 성능에 큰 영향을 미치

는데 이는 고도의 정밀 제조 기술과 반도체 공정에서 중요하게 고려되는 사항, 

이다.

표면 및 계면화학의 연구는 다양한 분석 및 실험 기법을 활용한다 예를 들어. , 

선 광전자 분광법 은 표면 원소 구성과 화학 X- (X-ray Photoelectron Spectroscopy)

상태를 분석하는데 사용되고 주사 탐침 현미경 은 나, (Scanning Probe Microscopy)

노스케일에서 표면 구조를 시각화하고 조작하는데 활용된다 또한 푸리에 변환 . , 

적외선 분광법 은 표면의 화학적 변화를 연구하는데 유용하며 전자 현미경 (FT-IR) , 

기법 은 표면의 (Transmission Electron Microscopy, Scanning Electron Microscopy)

나노 구조를 살피는데 사용된다 표면 및 계면화학은 미래의 과학과 기술 발전을 . 

주도하는 중요한 분야로서 이를 통해 새로운 재료의 개발과 혁신적인 기술의 발, 

전에 기반이 된다 이 분야의 연구는 재료과학의 깊이 있는 이해를 촉진하고 다양. 

한 산업 분야에서의 기술적 혁신과 발전에 지대한 기여를 하고 있으며 더불어서 , 

환경과 에너지 분야에서도 표면 및 계면화학적 상호작용의 이해를 통해 친환경적

인 기술 발전 및 해결책을 궁구하고 있다 따라서 표면 및 계면화학은 과학과 산. , 

업의 발전에 기반이 되는 핵심적인 분야로서 지속적인 연구와 발전이 필요한 분

야이다.
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물리화학적 분석의 중요성과 도전 요소(2) 

표면 및 계면화학에서 물리화학적 분석은 다양한 이유로 매우 중요하고 필수적

이다 이 분야에서 물리화학적 분석을 사용하는 주요 이유들은 복잡한 상호작용 . 

해명 재료의 표면 특성 파악 새로운 기능성 재료 개발 등이 있다 우선 재료의 , , . 

물리적 화학적 특성에 큰 영향을 미치는 표면 및 계면의 특성을 비교적 정확하게 , 

파악할 수 있는데 예를 들어 선 광전자 분광법 은 표면의 원소 구성과 화, X- (XPS)

학 상태를 분석하며 주사 프로브 현미경 은 나노스케일에서 표면 구조를 시, (SPM)

각화하고 조작하는데 활용된다 또한 표면 및 계면 영역은 다른 물질과의 상호작. 

용과 반응이 매우 복잡하게 작용하는 곳으로서 이해하기 어려운 현상이 많이 발, 

생한다 물리화학적 분석은 이러한 복잡한 상호작용을 해명하는 데에 필수적인 도. 

구로써 분석을 통해 표면에서 일어나는 화학적 반응 분자의 흡착 이온 교환 등, , , 

의 현상을 파악할 수 있으며 이를 통해 재료의 표면 특성과 기능을 이해하는 데, 

에 도움을 준다 아울러 물리화학적 분석을 통해 재료의 표면 구조를 조절하고 화. 

학적 상태를 제어하여 특정한 기능성을 부여할 수 있다 이를 통해 새로운 성능을 . 

갖춘 재료를 개발하고 다양한 산업과 응용 분야에 활용할 수 있게 된다.

다만 표면 및 계면화학은 매우 복잡하고 다양한 상호작용과 현상을 다루기 때, 

문에 여러 가지 과제를 가지고 있다 첫째 표면 및 계면 영역은 상대적으로 작은 . , 

크기와 미세한 구조를 가져 분석의 정밀 정확성을 확보하기 어렵게 한다 따라서, . , 

고해상도의 분석 기술과 높은 감도를 가진 기기가 필요하며 표본의 정확한 처리, 

와 대표성 확보도 중요한 문제이다 둘째 표면 및 계면화학은 물질과 환경 사이의 . , 

다양한 상호작용을 다루기 때문에 다양한 조건과 환경에서의 연구가 필요합니다. 

특히 오페란도 조건에서의 실제 반응을 관찰하는 것이 중요한데 이로 인해 연구, , 

에 필요한 시간과 비용이 증가할 수 있다 셋째 표면과 계면은 다양한 물리화학적 . , 

현상과 반응이 복합적으로 작용하기 때문에 이러한 상호작용을 체계적으로 이해

하고 설명하는 것이 난해하다 이러한 복잡성을 이해하고 모델링하기 위해 이론적 . 

접근과 실험 결과의 통합이 점차 필수적으로 요구되고 있다.
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물리화학적 분석기법 소개(3) 

표면 및 계면화학에서 사용되는 대표적인 실험 기법은 다음과 같다 첫 번째로. , 

가장 널리 사용되는 표면 분석 방법 중 하나인 선 광전자 분광법 가 있다X- (XPS) . 

이 방법은 입사된 선으로 인해 방출되는 광전자의 운동에너지를 측정하는 분석X-

기법으로 분석 물질 표면의 원소 구성 화학적 특성 등을 규명하는데 유용하다, . 

주사 터널링 현미경 은 원자 수준의 표면 이미징(Scanning Tunneling Microscope)

이 가능한 분석법으로 전자의 터널링 현상을 이용하여 표면 구조 및 표면의 국부 , 

상태 밀도 진동 모드를 관찰할 수 있다 가장 직관적으로 표면을 관찰하는 전자 , . 

현미경 방법 또한 자주 사용되며 주사 탐침 현미경 또한 주요 (SEM, TEM) , (SPM) 

분석기법으로 활용되는데 해당 분석을 통해 나노 스케일에서 표면구조를 고해상, 

도로 표시하고 조작할 수 있다 이 현미경의 대표적인 방법이 원자힘 현미경. 

이다 푸리에 변환 적외선 분광학에서 주로 사용되는 (Atomic Force Microscopy) . 

산란반사 나 감쇠전(Diffuse Refelctance Infrared Fourier Transform Spectroscopy)

반사 은 모두 수 마이크로미터 정도의 표면 감도를 (Attenuated Total Reflectance)

지니고 있어 표면의 기능성 그룹을 식별하고 표면 분자 진동을 연구하는데 효과

적이다 이외에도 그레이징 입사 선 회절 을 . X- (Grazing incident X-Ray Diffraction)

통해 코팅 및 박막과 같은 다결정 물질의 격자 상수를 알 수 있고 온도 조절 산, 

화 환원 탈착 등의 분석을 이용하여 물질의 온도 의존 화학 반응을 이해할 수 , , -

있다.

물리화학적 분석기법의 기본 원리3) 

표면 및 계면화학 분야에서 사용되는 다양한 실험 기법은 다음과 같다.

선 광전자 분광법(1) X- (X-ray Photoelectron Spectroscopy)

또는 X-ray Photoelectron Spectroscopy(XPS), Electron Spectroscopy for Chemical 

로도 알려져 있는 이 분광법은 표면 및 계면화학 분야에서 널리 Analysis(ESCA)

사용되는 강력한 분석 기술이다 이 기술은 재료 표면의 원소 구성 화학 상태 및 . , 
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결합 환경과 관련된 결정적인 정보를 제공한다 는 특히 고체 재료의 표면 수 . XPS

나노미터를 연구하는 데에 적합하며 이는 표면 및 계면 현상을 조사하는 데에 매, 

우 적절하다 시료에 선을 조사하면 재료의 최외곽 원자층에서 광전자가 방출. X- , 

되고 이 광전자의 운동 에너지와 강도를 반구형 분석기로 측정하고 이를 통해 표, 

면 수 나노미터상에 있는 원자 구성 및 화학 상태에 대한 정보를 얻을 수 있다. 

또한 방출된 광전자의 분석기에 대한 입사 각도를 조절하여 다양한 표면 두께에 , 

대한 특징적인 정보를 추출할 수 있으며24 최근에는 반응 과정을 실시간으로 관, 

찰하기 위해 상압 광전자 분광법이 사용되고 있다.25 

주사 터널링 현미경(2) (Scanning Tunneling Microscopy)

주사 터널링 현미경 은 표면 및 계면화학 분야에서 매우 강력하고 중요한 (STM)

분석 기술로서 원자 수준의 해상도로 표면의 형태와 전자적 특성을 연구하는 데, 

에 활용된다 우선 표면의 원자 및 분자 구조를 고해상도로 측정하고 시각화하는. , 

데 사용할 수 있다 이를 통해 결정 구조 나노구조 분자의 위치 및 배열 등 다양. , , 

한 표면 형태를 조사할 수 있다 또한 그래프에서 일차 미분을 통해 표면의 . , I-V 

국부 상태 밀도를 분석하여 전자의 에너지 레벨과 분포를 조사할 수 있고 이를 

통해 표면의 전자 밴드 구조 및 도체성을 파악하는데 도움이 된다 이와 함께 비. 

탄성 전자 터널링 분광학 은 (Inelastic Electron Tunneling Spectroscopy, IETS) STM

과 결합하여 물질의 표면과 계면 화학적 특성을 조사하는 데에 유용하게 사용되

는 기법 중 하나인데 전자가 터널링하는 동안 샘플 표면과의 상호작용으로 인해 , 

에너지를 잃고 이에 따른 미세한 에너지 변화를 측정한다 이렇게 측정된 에너지 , . 

변화는 분자의 진동 및 회전 등의 내부적 상태와 관련이 있으며 분자의 화학적 , 

특성을 파악하는 데에 도움을 준다.26

주사 탐침 현미경(3) (Scanning Probe Microscopy)

주사 탐침 현미경 은 표면과 계면화학 분야에서 매우 강력하고 중요한 분(SPM)

석 기술로서 원자 및 분자 크기에서 표면의 형태 특성 상호작용을 연구하는 데, , , 

에 활용된다 은 미세한 프로브를 이용하여 샘플의 표면을 스캔하면서 나노 . SPM

스케일의 표면 특성을 시각화하고 측정하는데 사용된다 프로브라고 불리는 미세. 
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한 카본나노튜브 또는 나노선을 사용하여 표면을 스캔하면서 표면의 형태를 측정

하는데 이때 프로브와 시료 사이의 상호작용은 측정하고자 하는 표면 특성에 따, 

라 달라진다 예를 들어 스캔 거리가 매우 가까운 경우 전자와 이온 사이의 터널. , , 

링 현상을 이용하여 표면의 전기적 특성을 조사하는데에 사용된다 이와 같이 다. 

양한 상호작용 기술들이 결합하여 표면의 정보를 고해상도로 측정하고 분석할 수 , 

있다. 

그레이징 입사 선 회절법(4) X- (Grazing Incidence X-ray Diffraction)

그레이징 입사 선 회절법 는 선을 사용하여 물질의 표면 구조와 X- (GIXRD) X-

결정 구조를 연구하는 데에 활용된다 이 기술은 특히 얇은 막 또는 코팅된 표면. 

과 같이 표면에 국한된 물질의 구조를 조사하는데 매우 유용하다 는 선. GIXRD X-

을 매우 낮은 각도로 표면에 입사시키는 기술인데 이로 인해 선은 표면에 수평X-

적으로 퍼지게 되며 표면에서 발산하는 빛과 상호작용하여 회절 패턴이 발생하게 , 

된다 이 회절 패턴은 표면 구조와 결정 구조에 대한 정보를 포함하고 있으며 이. , 

를 분석함으로써 표면에 존재하는 결정 구조를 알아낼 수 있다 는 표면 . GIXRD

및 계면화학 분야에서 다양하게 응용되는데 얇은 막 및 코팅의 구조 연구 표면에, , 

서의 반응에 따른 결정 구조 변화를 이용하여 반응성 연구 결정 성장 이해 등에 , 

사용된다 최근에는 계면 간 상호작용 메커니즘 및 박막의 계면 조절 연구 등에도 . 

사용되었다.27

표면 및 계면화학 결론4) 

결론적으로 표면 및 계면화학은 물질의 경계면에서 일어나는 상호작용과 현상, 

을 연구하는 중요하고 동적인 분야이다 재료의 표면 및 계면에서의 행동과 특성. 

은 촉매 재료 과학 나노기술 환경과학 등 다양한 과학적 분야에서 핵심적인 역, , , 

할을 한다 따라서 이에 대한 이해는 물질의 원자 및 분자 수준에서 동작하는 근. 

본적인 과정에 대한 통찰력을 제공할 수 있다 선 광전자 분광학 주사 탐침 현. X- , 

미경 주사 터널링 현미경 등 다양한 분석기법들은 표면 및 계면현상을 조, , FT-IR 

사하는 데에 유용한 물리화학적 분석 도구이다 이러한 기법들은 고해상도 이미. 
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징 화학적 분석 반응과 흡착 과정의 상세한 연구를 가능하게 한다 아울러 표면 , , . , 

및 계면화학에 대한 깊은 이해는 환경 측면에서 재생에너지 오염 관리 나노기술 , , 

등 현대 사회에서 직면한 다양한 문제들에 대응할 수 있는 잠재력을 가지고 있으

며 이를 통해 지속가능한 해결책을을 제시하는 데에 기여할 수 있다 이 분야의 . 

연구가 진전되면 우리는 원자와 분자 수준에서 표면과 계면의 특성을 더 깊이 이, 

해하게 되며 이를 바탕으로 더 효율적이고 혁신적인 재료 디자인과 응용 기술의 , 

개발을 기대할 수 있다.

분석기법4. In-Situ/Operando 

조건 분석기법 요약1) In-Situ/Operando 

분석기법 은 실In-Situ/Operando (In-Situ/Operando Characterization Techniques)

제 반응 환경에서의 물질의 거동을 규명하는데 있어 매우 유용한 도구이다 이 기. 

술은 기존의 실제 반응 환경과 분리된 조건 에서 측정되는 기존의 분석기(ex-situ)

법과 달리 실제 반응 조건에서 실시간으로 물질의 성질을 측정하기 때문에 실제 

반응과정 동안 일어나는 물질의 구조적 및 화학적 변화를 이해하는데 있어 중요

한 정보를 제공한다 본 고에서는 다양한 실시간 및 실제 조건 분석기법과 주요 . 

활용 사례를 소개한 뒤 최근 연구동향과 전망에 대해 논의할 것이다, .

분석기법 소개2) In-Situ/Operando 

분석기법의 개념과 목표(1) In-Situ/Operando 

분석기법 은 다In-Situ/Operando (In-Situ/Operando Characterization Techniques)

양한 분석기법들을 활용하여 실제반응조건에서 물질의 물리화학적 변화를 관찰하

는 기술이다 분석기법에서 는 를 . In-Situ/Operando “in-situ” “in position”, “on site”

뜻하는 라틴어에서 온 말로 실제반응환경에서 분석이 진행된다는 것을 의미하며, 

는 를 뜻하는 라틴어 에서 온 말로 실“operando” “to work”, “to operate” “operari” , 
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제반응이 진행되는 동안 분석이 이루어진다는 것을 의미한다 기존의 전통적인 분. 

석기법들은 실제반응조건과 분리된 환경에서 수행되기 때문에 그러한 방법들을 , 

통해 얻은 물질의 물리 화학적 성질이 실제반응에 미치는 영향을 간접적으로 추

측할 수 있을 뿐 직접적으로 규명하기 어렵다 분석기법은 이렇, . In-Situ/Operando 

게 실제 조건과 분리되어서 수행되었던 전통적인 실험실 연구와 달리 실제반응환

경및 실제 반응조건에서 연구를 진행하기 때문에 실험실 연구와 산업현장에서의 

응용 사이의 간극을 매꿀 수 있다. 

분석의 중요성과 도전 요소(2) In-Situ/Operando 

분석기법에서 및 분석의 중요성과 도전 요소In-Situ/Operando in-situ operando 

는 다음과 같다 분석기법은 실제반응환경과 조건에서 분석을 진. In-Situ/Operando 

행하여 반응조건에서 물질의 동적인 변화를 실시간으로 모니터링하고 이를 통해 , 

물질의 성능에 대한 이해를 증진시킬 수 있다 또한 이론이나 전통적인 분석방법. , 

을 통해 높은 효율을 가질 것이라고 예측되는 물질도 실제반응 조건에서는 낮은 

효율이나 불안정성을 보일 수 있는데 분석을 통하여 실제반응상in-situ/operando , 

황에서 물질의 성능이 하락하는 과정을 분석함으로서 그 물질의 한계점을 규명하

고 이를 통해 물질의 성능을 향상시킬 수 있다 더욱이 효율적인 광전기 및 화학 . , 

전극이나 촉매등을 설계하기 위해서는 표면 및 계면에서의 화학반응에 대한 이론

을 개발하는 것이 중요한데 분석을 통해 실제반응조건과 환경에, in-situ/operando 

서 표면 및 계면을 분석하여 기존에 제안되었던 이론을 검증하거나 새로운 이론, , 

을 제시하기 위한 실험적 데이터를 제공할 수 있으므로 표면 및 계면에 대한 이, 

론을 발전시키는데 도움을 줄 수 있다. 

분석에서는 반응조건에서 반응이 진행되는 동안 분석을 수행In-Situ/Operando 

하기 때문에 분석을 위한 장비를 구축하기 위해서는 실제반응을 in-situ/operando 

위한 반응용기와 분석을 위한 분석장비를 하나로 통합해야 한다 이 때문에 . 

분석 장비를 구축하는데 있어 일반적인 분석장비보다 더 많은 비in-situ/operando 

용과 전문성이 요구되게 된다 분석시 실시간으로 반응을 모니터. In-situ/operando , 

링하는 시간 분해능은 분석기법과 분석장비의 충분한 신호 대 잡음비를 얻기 위

해 필요한 측정 시간에 의해 좌우되기 때문에 시간 분해능을 높이기 위해서는 적
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은 시간 측정으로도 충분한 신호 대 잡음비를 얻을 수 있는 분석장비의 개발이 

필요하다 또한 반응조건과 분석기법이 요구하는 조건이 서로 맞지 않을 경우. , , 

분석을 적용할 수 없으므로 반응조건과 분석조건의 호환 여부를 in-situ/operando , 

따지거나 반응조건과 호환되는 분석기법을 개발할 필요가 있다 마지막으로 분석, . 

기법과 반응에 따라서는 분석이 반응환경에 영향을 주는 경우도 있으므로, 

분석을 위해서는 분석기법이 반응의 진행에 주는 영향 또한 고려in-situ/operando 

할 필요가 있다 분석기법은 위와 같은 도전적인 요소들을 가지지. In-situ/operando 

만 이러한 점들을 고려한다면 실제 반응환경에서 물질의 거동을 깊게 이해하고, , , 

이를 바탕으로 좀 더 효율적인 물질을 제시하는데 도움을 줄 수 있을 것이다. 

다양한 실험 기법 소개(3) 

대표적인 분석기법은 다음과 같다 첫 번째로는 In-Situ/Operando . in-situ/operando 

선 흡광분광법 이 있다 물질에 선을 쬐어주면 X- (X-ray absorption spectroscopy) . X-

물질이 선을 흡수하면서 물질의 핵심부 전자가 들뜨게 된다 선 흡광분광법X- , . X-

은 이 과정에서 나타나는 스펙트럼을 관찰하는 분광 기법이다 선 스펙트럼은 . X-

특정에너지에서 흡광도가 갑자기 크게 증가하는 흡수 모서리 를 (absorption edge)

기준으로 흡수 모서리보다 낮은 에너지에 있는 영역 사전 모서리 영역(post-edge 

이라고 부르며 흡수 모서리보다 매우 높은 에너지에서 관찰되는 진동하는 region)

구조를 확장된 선 흡수 미세구조 이라X- (Extended X-ray absorption fine structure)

고 하며 흡수 모서리 주변영역의 구조를 통해서는 물질을 구성하는 원소의 산화, 

상태나 전자구조에 대해 알 수 있고 확장된 선 흡수 미세구조를 통해서는 선, X- X-

을 흡수하는 원자 주변의 물리적 구조에 대해 알 수 있다 물질이 흡수하는 선. X-

의 에너지는 물질을 구성하는 원소의 종류에 따라 다르기 때문에 선 흡광분광, X-

법은 원자 선택적 인 분광 기법이다 즉 선 흡광분광법을 통“ ” . , in-situ/operando X-

해 반응 도중의 특정 원소의 산화상태 변화나 주변 구조 변화에 대한 정보를 선택

적으로 알 수 있어 반응의 활성 자리를 찾는데 도움을 줄 수 있다, .28 두 번째로는  

선 회절 분광법 과 선 산란 분in-situ/operando X- (X-ray diffraction spectroscopy) X-

광법 이 있다 선 회절 분광법은 선을 결정구조(X-ray scattering spectroscopy) . X- X-

를 이루고 있는 물질에 쬐어주면 나타나는 회절패턴을 측정하는 분광법으로 이를 
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통해 측정하는 물질의 결정구조나 규칙성을 알 수 있다 선 산란 분광법은 선. X- X-

이 물질에 입사되었을 때 산란되는 정도를 측정하는 분광법으로 결정구조를 이루, 

고 있는 물질에만 적용가능한 선 회절 분광법과 달리 비결정질 물질에 대해서X-

도 적용이 가능하다 선 회절 분광법은 산란각에 따라서 소각 선 산란법. X- X-

과 광각 선 산란법(Small Angle X-ray Scattering) X- (Wide Angle X-ray Scattering)

으로 나뉘게 된다 소각 산란법을 이용하면 물질의 나노구조나 모폴로지. X- , 

등에 대해 알 수 있으며 광각 선 산란법을 사용하면 비결정질 물(morphology) X-

질의 극소적인 원자구조를 알 수 있다 즉 선 회절법과 산란법. , in-situ/operando X-

을 이용하면 반응이 진행됨에 따라서 결정구조를 가지고 있는 물질의 결정구조와 , 

규칙성 변화를 알 수 있고 비결정질 물질의 나노구조나 극소적인 원자구조의 변, 

화 또한 규명할 수 있다.29,30,31 세 번째 실험기법은 퓨리에 변환기in-situ/operando 

반 적외선 분광법 와 라만 분광법(Fourier Transform Infrared Spectroscopy) (Raman 

가 있다 분광법과 라만 분광법 모두 진동모드를 관찰하는 분광Spectrscopy) . FTIR 

법으로서 분광법과 라만 분광법을 활용하면 반응 과정동안 in-situ/operando FTIR 

촉매의 표면 구조변화를 규명할 수 있을 뿐만 아니라 흡착종이나 반응중간체도 

관찰할 수 있다.32 

분석기법 연구동향3) In-situ/Operando 

분석기법을 활용한 나노물질의 성장 연구(1) In-situ/Operando 

좋은 구조를 가지는 콜로이드형 나노입자를 만드는 것은 좋은 성질을 지닌 재

료물질을 합성하는데 있어서 중요하다 원하는 구조를 가지는 나노입자를 만들기 . 

위해서는 나노입자의 성장 매커니즘을 이해하는 것이 중요하다 나노물질의 성장 . 

매커니즘은 다양한 물리화학적 과정으로 이루어지는 데 최근에 앞에서 설명한 , 

소각 선 산란법 과 광각 선 산란법 의 발전으in-situ/operando X- (SAXS) X- (WAXS)

로 를 활용하여 나노입자의 성장매커니즘을 규명, in-situ/operando SAXS, WXAS , 

하는 연구들이 수행되었다.31 나노입자의 성장과정은 크게 핵형성 1. (nucleation), 

이른 성장 늦은 성장 와 같은 세가지 과정으로 나2. (early growth), 3. (late growth) 
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눌 수 있다 앞서 설명한 것과 같이 선 흡수분광법은 원자 선택적이고. in-situ X- , 

흡수종 주변의 구조변화에 대한 정보를 주기 때문에 선 흡수분광법과 원in-situ X-

자쌍 거리분포함수법 을 이용하며 핵형성 과정에(atomic pair distribution function) , 

서의 성장매커니즘을 규명하는 것이 가능하다 소각산란법은 고체핵상. In-situ 

과 액체반응상 를 구분하는 것이 가능하(solid nuclei phase) (liquid reaction phase)

기 때문에 이른 성장 과정에서의 성장매커니즘을 규명하는 것이 가능하며 소각 , 

선 산란법은 나노입자의 크기와 모폴로지에 민감하기 때문에 늦은 성장과정에X-

서 성장 매커니즘을 규명하는데 도움을 줄 수 있다 하지만 결정성 나노입자의 성. 

장을 다룰 때는 소각 선 산란법이 모폴로지적인 비등방성과 결정성 비등방성을 X-

연관짓지 못하기 때문에 추가적으로 광각 선 산란법을 사용하여 성장 매커니즘X-

을 규명하게 된다.33 선 흡수분광법과 소각 및 광각 선 산란법은 나노 In-situ X- X-

입자의 성장 매커니즘을 밝히는데 효과적인 도구로서 사용될 수 있다. 

분석기법을 활용한 전기화학적 물질 연구(2) In-situ/Operando 

최근 지구온난화와 에너지 위기와 같은 이슈로 전기화학적 물분해 반응과 이, 

산화탄소 환원 반응에 대한 관심이 높아졌으며 이러한 반응들을 연구하기 다양한 , 

분석기법들이 사용되고 있다 그 중 하나인 선 in-situ/operando . in-situ/operando X-

흡광기법에 경우 흡광 스펙트럼을 얻는데 수 분 정도의 시간이 걸리는 전통적인 , 

방법에서 개선된 빠른 선 흡광법 이 개발되어 전기화학적 셀의 반X- (Quick-XAFS)

응을 모니터링할 수 있는 시간분해능을 수 분에서 수 밀리초 정도로 개선하였으

며 더 나은 시간 분해능을 위해 펌프 프로브 기반 시분해 선 분광법 또한 , - in-situ X-

개발 중이다 또한 빠른 선 흡광법의 향상된 시간분해능과 선 광학의 발전으. , X- X-

로 인해 향상된 공간분해능을 활용한 선 토모그래피in-situ/operando X- (X-ray 

기법을 통해 전기화학적 셀의 물리화학적 변화를 시간적 뿐만 아니라 tomography)

공간적으로도 규명할 수 있게 되었다 최근에는 연 선 영역에서도 선 . X- in-situ X-

흡수 분광법을 사용하여 이산화탄소의 환원반응을 규명하는 실험이 수행되었다, . 

다른 분광 기법인 라만 분광법 같은 경우 진동 모드 변화를 통해 in-situ/operando , 

전기화학적 반응 도중 표면에 산소나 물 탄화수소등이 흡착된 것을 관찰하거나, , 

산화 환원 반응에 의해 전극표면의 구조의 변화를 규명할 수 있다 최근에는 표면 . 
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강화 라만 분광법 를 도입하여 표면 구조 (Surface-enhanced Raman Spectroscopy) , 

변화에 대한 민감도를 증가시켰다 발전된 선 흡광법과 라만 . in-situ/operando X-

분광법과 같은 다양한 분석기법들은 상호보완적으로 작용하여in-situ/operando , 

전기화학적 셀의 전기화학적 매커너즘을 규명하는데 매우 중요한 도구로서 작용

하게 된다.

분석기법 결론4) In-situ/Operando 

분석기법 은 기In-Situ/Operando (In-Situ/Operando Characterization Techniques)

존의 분석기법을 보완해줄 수 있는 분석기법으로 실제 반응조건에서 물질ex-situ , 

의 성질 변화를 실시간으로 규명하여 연구자들에게 물질과 반응에 대한 실시간적, 

인 통찰을 제공해 줄 수 있다 이를 통해 연구자들은 더 효율적인 재료를 개발할 . 

수 있을 뿐만 아니라 표면 및 계면 화학 고체화학 재료과학과 같은 다양한 분야, , , 

를 발전시킬 수 있을 것이다 궁극적으로 이러한 분석기법들은 인류가 직면한 지. 

구온난화 에너지 위기 환경오염과 같은 문제를 해결하는 데 도움을 줄 수 있을 , , 

것이다.

재료 물리화학의 쟁점과 전망 . Ⅲ

재료 물리화학의 쟁점1. 

재료 소재의 물리화학적 해석1) 

다양한 분야에 활용되는 재료의 물리화학적 특성 규명은 재료의 성능 개선과 

관련된 분자 수준의 이해를 제공한다 다양한 상으로 존재하는 재료 소재는 소재 . 

내의 응집체 사이 및 계면에서의 상호 작용으로 물리화학적 분석기법의 신호 해

석을 매우 어렵게 만든다 따라서 측정되는 신호의 정확한 해석을 위한 분자 모델. 

링 시뮬레이션과 관련된 분석 신호 해석에 대한 논의가 필요하다.
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상호보완적인 물리화학적 분석 신호 측정 및 해석 (1) 

재료 소재가 실제 응용되는 과정 중의 정확한 동적 과정 측정은 특정한 목적을 

가지는 재료 효율 최적화에 대한 분자 수준의 설계 원리를 제공할 수 있다 그러. 

나 재료 물리화학 분야에서 자주 활용되는 분석기법들을 활용할 때 재료의 물리

화학적 특성 및 동력학적 과정에 대한 서로 다른 해석을 제공하는 경우가 많다. 

이를 보완하기 위해 재료의 물리화학적 특성의 다양한 측면을 규명할 수 있는 다, 

양한 물리화학적 분석 도구들이 다차원적으로 적용되어 재료 특성에 대한 포괄적

인 해석에 대한 논의가 필요하다.

다양한 재료 소재에 대한 물리화학적 분석기법의 낮은 범용성 및 적용성(2)  

재료 물리화학의 가장 큰 쟁점은 다양한 물리화학적 기법들의 낮은 범용성에 

있다고 할 수 있다 예를 들어 얇은 필름 형태의 광전기화학 촉매 재료에 대한 광. 

학적 전기적 특성 규명은 언급된 물리화학적 분석기법들을 활용하여 쉽게 측정될 ·

수 있으나 촉매 재료가 실제 작동되는 전지 형태에서의 동적인 특성 규명은 기술, 

적으로 매우 어려운 실정이다 재료 소재의 산업적 응용에 매우 중요한 동적 특성 . 

규명을 위해서 다양한 물리화학적 기법에 대한 적용성을 넓히는 연구 개발이 쟁

점으로 대두되고 있다.

재료 물리화학 연구 전망 2) 

다각화된 분석 기법의 활용(1) in-situ/operando 

기초과학 수준의 재료 물리화학의 분석기법들과 재료의 산업적 응용의 간극을 

좁히기 위해서는 다양한 분석기법들의 방식 접근이 향후 관련 연in-situ/operando 

구 방향에 필수적일 것으로 전망된다 다양한 분석 기술들의 동시 활용 방식의 접. 

근은 재료 소재의 특성 및 동적 과정 규명에 포괄적인 정보를 제공할 수 있을 것

으로 판단되며 이에 대한 연구 결과들이 최근 보고되고 있다 재료 소재의 작동 , . 

및 반응 조건을 실제 분석기법의 환경에 구현해주는 연구 접근법이 기대된다.
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컴퓨터 시뮬레이션과 인공 지능 기법 개발(2) 

재료 개발의 발전은 새로운 기술과 방법의 개발에 크게 의존한다 향후 재료 물. 

리화학의 새로운 기술 개발은 컴퓨터 시뮬레이션 및 인공 지능 분야에서 폭발적

으로 나타날 것으로 기대된다 재료 소재의 물리화학적 종류 및 응용 분야에 따라. 

서 체계적으로 분류하는 기술 저장된 데이터를 정량적 정성적인 기준에 따라서 , ·

검색하는 기술 컴퓨터 시뮬레이션을 이용하여 소재 정보를 바탕으로 물성을 예측, 

하거나 물성을 기반으로 구조를 예측하는 기술 등이 재료 물리화학의 발전을 선

도할 것으로 기대된다 이와 동시에 재료 소재의 물리화학적 특성 및 동적 특성을 . 

정확하게 측정할 수 있도록 기술된 다양한 분석 기법들의 정확도와 응용성을 높

이는 연구가 이루어져야 할 필요가 있다. 

소재 개발 실험 자동화의 응용 분야 확대(3) 

현재 대부분의 재료 물리화학의 접근 방식은 반복 실험을 통한 소재 설계 방식

으로 수행되고 있다 전술한 분석 기법이 개발된다면 재료 합성을 . in-situ/operando 

위한 물질 혹은 공정 조건의 다양한 조합식 라이브러리를 활용한 고속 실험법 개

발이 예상된다 페로브스카이트와 같은 일부 광전 재료의 경우에는. , in-situ/operando 

방식을 이용한 시간분해 분광법을 고속 대량 실험법에 활용하여 소재개발과 분석 

효율을 높여 재료 개발 속도를 가속화하는 기술이 구현되고 있다 이와 같은 재료 . 

물리화학의 연구 접근법이 다양한 분야의 재료 개발 연구에 적용될 것으로 예상

된다. 

재료 물리화학의 현재 쟁점과 전망은 해당 분야의 다양한 연구자들에 의해서 

극복될 것으로 생각된다 이러한 새로운 기법 개발 컴퓨터 및 인공 지능의 적극적. , 

인 활용 등은 특정한 목적을 가진 재료의 설계 원리 제공 및 최적화된 개발을 가

능하게 할 것으로 판단된다.
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최진호 *1)

서론. Ⅰ

의약화학은 암 당뇨병 및 심혈관 질환과 같은 다양한 병리학적 상태에 대한 치, 

료 목적에 적합한 새로운 화학물질의 선정 합성 및 개발을 포함하는 학문 분야이, 

다.1-7 지난 수십 년 동안의 무기재료화학 약학 의과학 및 나노과학의 발전으로  , , 

약물 전달 생체 이미징 및 조직 공학과 같은 의료기술 분야에서 의약화학의 주요 , 

역할이 다양하게 변천되어 왔다 특히 무기나노소재를 기반으로 한 하이브리드 시. 

스템8-10은 광열치료 광역학치료(photothermal therapy, PTT), (photodynamic therapy, 

생체 이미징 약물전달등 다양한 의료기술에 응용되면서 첨단 융합과학기PDT), , 

술로 발전되었으며 독자들의 이해를 돕기 위하여 이들의 몇 가지 예를 표 에 , [ 1]

정리하였다.

대한민국학술원 회원* 

하이브리드 시스템 특징 치료 분야 주요 내용
참고

문헌

PEGylated carbon 

nitride 

nanosheet@copper-

doped polyaniline 

(CNNS@CuPANI)

광열 치료 

(photothermal 

therapy, PTT), 

광역학 치료 

(photodynamic 

therapy, PDT), 

화학역동치료 

(chemodynamic 

의 therapy, CDT)

융합

골육종 치료 다양한 치료 시스

템의 융합

11

표 무기의약 연구 분야의 최신 발전[ 1] 
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하이브리드 시스템 특징 치료 분야 주요 내용
참고

문헌

Manganese doped 

mesoporous hollow 

ceria nanoparticles 

(MnOx-CeO2 NPs)

활성산소(reactive 

oxygen species, 

제거 능력ROS) 

간의 허혈 재관류 

손상 예방

다기능 무기나노

하이브리드 시스템

12

Ceria nanoclusters 고분자로 코팅된 

Ceria nanocluster

활성산소(reactive 

oxygen species, 

제거 효과ROS) 

효과적인 신장의 

산화 스트레스 염, 

증 신장 섬유증, , 

세포 사멸 억제 가능

13

(FMSN-Dox-H2-A

E01) based on the 

EGFR antibody 

(AE01) and human 

serum albumin 

(HSA) shelled 

mesoporous silica 

nanoparticles

약물이 담지된 효소 

반응성 항체 

nanoparticles

암 치료 다기능 무기 항암 

나노 의약

14

A quintinite 

nanoplate 

(64Cu-QT-NP) 

isomorphically 

substituted with 
64Cu, 

매우 안정적인 

양전자 방출 단층 

촬영(positron 

emission tomography, 

이미징 제제PET) 

이미징PET 살아있는 동물 

모델에서 향상된 

이미징PET 

15

Bio-LDH hybrids Layered double 

에 hydroxide(LDH)

바이오 분자가 

삽입된 첫 번째 

연구

유전 공학 산성 조건에서 

안정하며, 

adenosine-5‘-

monophosphate 

(AMP), guanosine- 

5‘-monophosphate

와 같(GMP), DNA

은 음이온성 생체 

분자 방출 가능

16

Folic acid –

Layered double 

hydroxide(LDH) 

and methotrexate 

(MTX)-LDH 

hybrids

엽산 담지 용량 골육종에 대한

항암 효과

안정적인 

하이브리드 입자

17
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하이브리드 시스템 특징 치료 분야 주요 내용
참고

문헌

Indole 3 acetic acid 

(IAA)-zinc basic 

hydroxide salt 

(ZBS) and Indole 3 

acetic acid Zn 

Al-LDH

Layered double 

보hydroxide (LDH)

다 느린 zinc basic 

hydroxide salt 

의 (ZBS) Indole 3 

acetic acid(IAA) 

방출 시스템

약물 담지한 LDH

와 시스템에 ZBS 

대한 초기 연구는 

전달체 관련 향후 

연구를 위한 기반 

마련

는 격자의 ZBS ZBS

배위하지 않는 

Zn(OH)3 와 의  IAA

carboxyl groups 

사이의 배위 결합 

보유

18

Gadolinium(III) 

diethylenetriamine 

pentaacetic acid 

(Gd-DTPA) 

ntercalated into 

layered double 

hydroxide(LDH)

자기공명영상 

(magnetic 

resonance imaging, 

응용을 위한 MRI) 

안정적인 bio- 

Layered double 

하hydroxide(LDH) 

이브리드

조영제 T1 

(T1-weighed 

이미지 contrast) 

분석은 생체 내 

조영제로서 MRI 

의 Gd-DTPA/LDH

가능성 제시

하이브리드는 기

존 조영제에 비해 

의 유출 방지 Gd

19

Ursodeoxycholic 

acid (UDCA)- 

loaded nanovehicle 

(i.e., UDCA-LDHs) 

-coated with an 

anionic polymer, 

Eudragit® S100

감응성 약물 pH 

방출

난용성 약물에 대

한 방출 효율 및 

생체이용률 향상 

하이브리드는 pH

에 감응하여 

를 효과적UDCA

으로 방출 

20

Flurbiprofen 

(FB)-intercalated-

LDH

크기의 ~ 100 nm 

입자

약물 방출 조절을 

위한 경피 전달 시

스템

수용액에 존재하

는 Eudragit® S100 

하에서 의 제어FB

된 방출

21

Polyvinylacetal 

diethylamino 

acetate(AEA) 

coated aripiprazole 

(APZ)- 

montmorillonite 

(MMT) (APZ- 

MMT)

~ 4.9 µm 크기의  

입자

의 안정성 향APZ

상 및 쓴맛 완화

향상된 약물동역학 

(pharmacokinetics, 

결과 상용화 PK) (

된 제품 Abilify® 

보다 높은 결과20% )

22
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하이브리드 시스템 특징 치료 분야 주요 내용
참고

문헌

Methotrexate 

(MTX)-LDH

100~200 nm 골육종에서 향상

된 항암 효능을 가

진 감응 약물 pH 

방출

의 종양 MTX-LDH

내 더 많은 양의 

축적과 개선된MTX  

약물동역학 

(pharmacokinetics, 

결과PK) 

23

Methotrexate 

(MTX)-LDH

100~200 nm 암 치료 자궁경Orthotopic 

부암 모델에서 확

인된 향상된 항암 

효능

24

Risedronate(RS)- 

(LDH)

는 RS-LDH

생분해성 고분자인 

poly(lactic-co-glyco

를 lic acid)

사용하여 로 sheet

제조한 후, 

임상적으로 

승인된 생체 

흡수성 뼈 에 plate

부착하여 

를 theranostic plate

생성

강화된 진단치료 

능력 (theranostic) 

및 재생 의학

에 금속이 LDH

존재하므로 

는 theranostic plate

이식 후 최대 주 4

동안 식별 가능한 

생체 내 선 X

이미지를 생성. 

동시에 다른 , 

대조군에 비해 뼈 

재생이 크게 개선, 

지속적인 약물 

방출 특성 

25

PVA coated 

Brimonidine 

(BMD)-MMT 

hybrid

눈 치료를 위한 

제어된 

Brimonidine 

(BMD) 방출 시스템

녹내장 치료를 위

한 안압 

(intraocular 

을 pressure, IOP)

낮추는 새로운 

안구 제제

상용 제품과 비교

했을 때 두 가지의 

효과

26

Tween 60 coated 

Niclosamide 

(NIC)-MMT hybrid

Niclosamide (NIC)

에 대한 향상된 약

물동역학

(pharmacokinetics, 

결과PK) 

경구용 COVID-19 

치료제 개발

용해도 개선 NIC 

및 약물동역학 효

과 향상

27

Hydroxy propyl 

methyl cellulose 

coated NIC- 

hydrotalcite(HT)

Niclosamide(NIC) 

용해도가 개선된 

크기의 경300nm 

구용 약물

경구용 COVID-19 

치료제 개발

용해도 개선 NIC 

및 약물동역학

(pharmacokinetics, 

효과 향상PK)

28
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본 리뷰에서 필자는 지난 년간 무기화학 나노재료과학 의약화학 분야에 걸45 , , 

친 연구 경험을 가진 융합과학자의 한 사람으로서 다양한 학문적 배경을 가진 과, 

학자들의 연구 결과를 예시로 들어가며 기능 중심으로 알기 쉽게 논의하고자 한

다 무기의약화학의 과학적 기술적 발전사적 관점으로 기술한 전체적인 내용은 . , 

최근 의료기술 연구를 개선하기 위해 임상시험과의 연관성을 강조한 과학적 고찰 

내용도 포함하고 있다.

또한 새로운 무기하이브리드 의약과 관련된 독성 및 장기적 유효성 평가에 대, 

해서는 전임상과 임상 연구 결과를 통해 자세히 다룰 것이다 소규모의 연구자들. 

이 연구를 주도했던 약물개발 초기시대와 비교하여 현재 무기의약화학은 조합화

학 고처리량 스크리닝 및 분자구조 기반으로 설계된 타(combinatorial chemistry), 

겟 약물 분자들로 인해 많은 변화가 일어났다.

약물과 유사한 화합물의 합성과 in vitro 독성 및 약동학적 특성 스크린은 오늘 

날의 무기의약화학 연구에 필수적인 매우 중요한 연구방법이다.

의약 화학자들이 제안한 약물후보를 지속적으로 개발하기 위해서는 전임상 단

계에서 다양한 in vivo 실험을 지원할 수 있도록 하여야 하며 또한 경험이 많은  , 

의약 화학자들의 풍부한 지식을 젊은 연구자들에게 전수해 줄 필요가 있다.

하이브리드 시스템 특징 치료 분야 주요 내용
참고

문헌

Tween 60 coated 

NIC loaded 

mesoporous silica 

and geopolymer 

hybrids

Niclosamide(NIC) 

용해도가 향상된 

나노 크기의 경구

용 약물

경구용 COVID-19 

치료제 개발

용해도 개선 NIC 

및 약물동역학 

(pharmacokinetics, 

효과 향상PK) 

29

Eudragit-S100 

coated NIC loaded 

exfoliated LDH

크기의 ~ 200 nm 

용해성 Niclosamide 

경구 약물 (NIC) 

에 대한 COVID-19

지속적인 경구 

약물 전달 시스템

에 대한 모든 NIC

약물동역학(pharm

에 acokinetics, PK)

대해 향상된 결과

30

Curcumin loaded 

Exfoliated LDH 

NPs

효능과 안정성이 

향상된 ~ 100 nm 

크기의 하이브리드 

나노 입자

폐암에 대한 

지속적인 

curcumin(CRC) 

전달 시스템 

In vivo 분석 결과 , 

폐암 xenograft 

모델에서 개선된 

항암 효능

31
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또한 조직공학 약물전달 생체이미징 및 진단치료 를 포함한 생물의, , (theranostic)

학 분야에서 개발된 소재 및 기술과 관련하여 많은 발전이 있었고 유기 및 무기소

재를 하이브리드한 유 무기하이브리드 소재 연구에서도 큰 발전이 있었다 특히 - . 

무기소재는 생체 적합성이나 생분해성 및 생물화학적 기능화 측면에서 여러 가지 

장점을 가지고 있음에도 불구하고 현재 대부분 상용화되지 않고 있지만 가까운 

미래에 많은 소재가 바이오 의약 시장에 출현할 것으로 예측되어 지난 수년간 계-

속 주목받고 있다 그림 [ 1].

그림 에서 집계한 연도별 무기나노의약 관련 출[ 1] PubMed

판물 수

무기나노의약의 연구동향. Ⅱ

무기나노의약 분야는 무기화학과 병원체 미생물 관련 모든 기초 이론을 아우( ) 

르며 이는 물리학 생화학 및 의학적 이론의 접목 통해 나노입자, , (nanoparticles, 

의 기능화와 임상시험을 통해 의약품이 탄생하게 된다 무기나노의약은 일반NPs) . 
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적으로 크기가 전후이며 합성된 나노 차원의 무기소재 시스템을 의미100 nm , 

하지만 이는 응용 분야 및 필요한 나노의약의 종류에 따라 다양화될 수 있다, 

[그림 2].32

그림 생체의학에서 나노입자 의 핵심 특성과 구조의 [ 2] (nanoparticles, NPs)

활용32(Reused with permission from Elsevier 2014)

무기의약화학과 나노과학의 융합1. 

나노기술의 연구 분야와 다양한 응용 분야와의 융합은 최근 과학계의 관심의 

대상이 되고 있다 세기 후반 는 처음으로 염화금. 19 , Michael Faraday (gold chloride)

의 환원을 통한 금 의 합성을 통해 최초로 금속 의 광학적 특성을 과학적NPs NPs

으로 증명했다33 물리학계에서 매우 유명한 노벨상 수상자인 은 . Richard Feynman

년 1959 “there is plenty of room at the bottom 라는 제목의 강의를 통하여 나노 ” , 

세계의 무궁무진한 가능성을 제기하였을 뿐 아니라 현대 나노의약 기술의 기초를 

마련했으며34 오늘날의 나노기술 은 그로부터 년 후인 년도 미국 클린턴 , “ ” 40 2000

대통령의 나노백서 로부터 다시 시작되었다(Nano Initiative) .35 이후 과  fullerene carbon 

의 발견과 함께 년대와 년대 나노기술이 활발히 발전되었다nanotube 1980 1990 .36,37 

특히 나노기술의 급속한 발전과 의과학의 융합으로 암 등 다양한 질병 치료를 위, 

한 나노의과학이 등장하게 되었다38-41 요약하면 나노의약 연구는 나노기술을 활. , 
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용하여 의료기술 및 제약 분야에서 환자의 건강을 혁신적으로 증진시키는데 기여

할 수 있을 것이다.42-44 지난 수년 동안 나노의약학은 다양한 질병의 예방 조기  , , 

검출 진단 치료 및 추적치료와 같은 인간의 건강 및 관리에 광범위한 영향을 미, , 

칠 수 있는 무한한 잠재력을 보여줬다.

또 다른 중요한 나노의약학의 연구로는 초상자성 을 띄는 (superparamagnetic) iron 

의 발견으로부터 시작되었고 현재에는 oxide NPs , magnetic resonance imaging(MRI) 

분야에 널리 응용되고 있다.45 용 무기소재로는 다양한 종류의  MRI iron oxide NPs

가 있으며 그중에서도 , magnetite(Fe3O4 는 이미 생체적합성이 입증된 매우 유망한 )

나노의약품 중에 하나이다.  

그 외에 무기의약품의 대표적인 예로는 년 의 금속 약물 , 1965 Barnett Rosenberg

의 발견을 들 수 있다cisplatin .46 이는 무기나노의약화학 분야를 한 단계 높은 수준 

으로 발전시켰으며 그 후 다양한 유도체들이 그림 과 같이 새로운 항, cisplatin [ 3]

암제로 보고되었다.

그림 현재 암 치료에 사용되고 있는 주요한 백금 기반 금속 약물[ 3] 

무기화합물의 나노구조체2. 

나노구조를 가진 무기소재는 다양한 나노구조에 기인된 특이적 기능을 갖는 나

노재료로서 금속 금속 산화물 금속 합금 금속 인화물 금속 황화물 등이 있다, , , , . 

이는 아연 산화물 카드뮴 산화물 같은 금속 산화물 세라믹과 같은 , , hydroxyapatite 
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비산화물 세라믹 등이 있으며 구조적으로는 결정성 , silicates nanowires, nanorods, 

및 비결정성 무기 유기하이브리드 또는 바이nanoparticles, nanoshells, fullerenes, -

오나노하이브리드 시스템으로 나누어질 수 있으며 그중 가 가장 대표적인 , silica

응용 예이다 그러나 일부 무기나노소재는 생체적합성 장벽에 걸려 아직 상업적 . 

응용이 이루어지지 못하고 있다.

금속과 반도체와 같은 무기 중 반도체 이 로 NPs nanocrystal quantum dots(QDs)

알려져 있으며 금과 은 과 같은 금속 은 의료기술 연구분야에서 광범위하, NPs NPs

게 이용되고 있다 표 [ 2].

무기 의 NPs

종류
예시 화학적 특성 의료기술 분야로의 응용 

금속 NPs

금 NPs

Surface plasmon 

효과resonance(SPR) 

생체 이미징(bio-imaging), 

광열치료(photothermal 

컴퓨터 단층 therapy, PTT), 

촬영(computed tomography, 

제제 등CT) 

은 NPs
활성산소 

(reactive oxygen 

생성species, ROS) 

항균(antimicrobial), 

항암치료 상처 복원, 

(wound repair), 

뼈 치유(bone healing) 

혹은 백신 면역보조제

항당뇨제(vaccine adjuvant), 

및 (anti-diabetic agent), 

바이오 센서(biosensors)

Iron oxide NPs 초상자성

(super 

paramagnetism), 

자기온열(magnetic 

등hyperthermia) 

생체 이미징(bio-imaging), 

온열 암치료(hyperthermia)

QDs

CdTe, CdSe, ZnTe 

etc
향상된 광전자

(opto-electronic) 

특성

생체 이미징(bio-imaging)

표 의료기술 분야에 응용된 주요 무기 [ 2] nanoparticles(NPs)
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이미 잘 알려진 바와 같이 금 은과 같은 금속이나 와 같은 반도체의 경우 , CdSe

그 입자 크기를 수 수십 크기로 제어하면 원래의 그들의 벌크 특성nm, nm (bulk) 

과는 완전히 다른 물리적 성질을 나타낸다 예를 들면 금 나노입자는 더 이상 보. , 

석이나 동전의 색깔인 밝은 노란색이 아니라 입자의 크기와 흡수에 따라 빨강, , 

주황 노랑 초록 파랑 남 보라의 무지개색을 나타내며 심지어는 검은색을 띠는 , , , , , 

광학적 특성을 나타낸다 또는 와 같은 반도체는 벌크 크기에서는 검은. CdSe CdTe

색을 띠지만 나노 크기로 작아지면 노란색 주황색 혹은 빨간색이 될 수 있다, , .47 

그 외에도 최근 많은 연구자들에 의해 자성 무기 유기 하이브QDs, nanocrystal, -

리드 와 같은 무기나노소재와 생물소재를 융합한 나노시스템의 합성 및 물리NPs ·

화학적 특성이 보고되고 있다 또한 금속 금속 산화물 반도체 고분자 유기 및 . , , , , 

생체분자를 이용하여 다양한 를 합성하고 그들의 화학적 안정성 및 표면반응NPs

을 통한 안정화 를 도모하는 연구 표면의 기능화 하(passivating) , (functionalization) 

는 방법 연구들에 대한 커다란 진보가 있었다.48

무기나노소재는 약물 및 약물전달체 개발에 활용될 뿐만 아니라 생체표지자 및 

분자 진단시스템 구축에도 사용됨으로 현재 나노 의료기술의 기반이 되고 있다. 

이들은 질병을 유발하는 조직으로의 표적 치료가 가능하고 치료 약물의 지속적인 , 

방출을 조절하며 다양한 경로로의 투여가 가능하도록 설계될 수 있다 위와 같은 , . 

장점에 기반하여 무기나노소재들은 약물 전달 및 진단 기술 생체표지자 개발 재, , 

생 의약 등으로 응용되고 있다 최근 본 연구자에 의해 경구 치료제로 . , COVID-19 

무기 의 NPs

종류
예시 화학적 특성 의료기술 분야로의 응용 

Upconversion 

NPs(UCNPs)

NaYF4 및 :Yb/Er 

NaYF4:Yb/Tm

상향 광변환

(photon 

upconversion)

생체 이미징(bio-imaging)

기반 Clay 

NPs

Layered double 

hydroxide(LDH) 

NPs; silica NPs; etc

격자공학화학 약물전달

Carbon NPs

Carbon 

Nanotubes(CNTs); 

fullerenes etc

sp2 결합의  graphitic 

구조
이미징 및 약물전달



제 장 무기의약화학 및 나노과학의 융합 연구 동향    8 273

사용될 수 있는 기반의 하이브리드 이 보고된 바 있으며MgO NPs ,49 성공적인 임 

상 상 결과로 질병관리본부와 식품의약품안전처로부터 긴급승인을 목전에 두고 2

있다.

치료를 위한 기능성 무기나노소재1) 

새롭게 제안되고 있는 무기나노의약품은 기초 의학 및 다양한 분야와의 융합기

술50을 통해 새로운 항암제와 백신 개발로 그리고 조직공학 등과 같은 다양한 의, 

료 분야에서 개선된 진단 치료 및 예방법으로 빛을 발하고 있다, .

최근 나노재료과학과 광기술의 발전으로 광열치료와 광역학 치료가 많은 관심

을 받고 있다 일반적으로 광화학 반응은 형 또는 형 메커니즘을 통해 진행되며 . I II

그림 이는 [ 4], 3 와 가깝게 존재하는 기질과의 상호작용이다 형 반응은 광감제PS . I

가 인 (photosensitizer) ground state 0 에서 PS 1 로 여기되고 이후 상태로 바PS , triplet 

뀐다 여기서 형 반응은 활성화된 광감제와 세포막 혹은 분자와 같은 기질과의 . I

직접적 반응으로 0 에서 기질로의 전자 전달이 일어나 라디칼이 생성된다 형 PS . I

반응의 최종 기질은 산소 분자이며 이는 슈퍼옥사이드 음이온 라디칼 , (O2
-• 의 생)

성을 유도한다 생물학적 환경에서 . O2
-• 은 상대적으로 무해하지만 세포 내에서 생, 

그림 [ 4] 광역학치료를 위한 두 가지 활성산소 생성 (reactive oxygen species, ROS) 

메커니즘 형 및 형 광감제(I II )(PS; ground state (photosensitizer), 1PS; first excited 

광감제state , 3 광감제 전자PS; triplet state , e; , O2
-• ; 슈퍼옥사이드 음이온 라디칼, 

• 하이드록실OH; 라디칼 , H2O2 과산화수소; , 3O2 산소; triplet ; 1O2 산소, singlet )
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체분자를 산화시키고 세포 손상과 최종적으로 세포 사멸을 일으킬 수 있는 활성

산소 인 하이드록실 라디칼 및 카보네이트 음(reactive oxygen species, ROS) ( OH) •

이온 라디칼(CO3
-• 로 변환될 수 있다 형 반응에서는 여기된 가 산소 분자) . II PS (O2)

와 직접적으로 반응하여 3 에서 PS O2로의 에너지 전달을 통해 반응성이 높은 

산소singlet (1O2 를 생성한다) 51 활성산소는 생물체의 다양한 생체 기능을 조절하. 

고 암 치료에 중요한 역할을 한다.

하나의 예를 들면 나노이종구조 와 구리를 이용한 활성산소(nano-heterostructure)  

생성 기능을 가진 구리가 도핑된 PEGylated carbon nitride nanosheet@ polyaniline 

이 합성되었다 여기에서 나노이종구조는 광 유도된 전자 정공 (CNNS@CuPANI) . -

쌍 분리를 촉진하고, Cu2+의 도핑은 전자 전달률을 크게 증가시키는 기능을 한다. 

또한 의 안테나 효과는 이종구조에 근적외선의 감응력을 향상시켜 광역, CuPANI

학치료가 가능하도록 하였다 흥미롭게도 도핑된 . , Cu2+이온의 방출로 종양 미세환

경 내의 환원성 글루타치온에 의한 유사 반응을 유도하였으며 많은 양의 Fenton , 

활성산소를 발생시키는 는 빠른 전이가 일어나는 골PEGylated CNNS@CuPANI

육종 모델의 치료에 사용되었다 특히 동물 암모델을 통한 . orthotopic in vivo 실험 

에서 치료 효과의 향상은 물론 낮은 폐 전이율을 보여 주었다 요약하면 새롭게 . , 

제안된 는 골육종 제거 및 전이 방지에 효능이 있어 PEGylated CNNS@CuPANI

암에 대한 새로운 치료 전략임을 알 수 있었다.11

또 다른 예로는 간 허혈 재관류 손상(hepatic ischemia-reperfusion injury, HIRI)

을 들 수 있으며 이는 간 절제 및 간 이식 후 간 기능의 장애가 나타나는 것으로, 

서 활성산소의 과잉 축적이 주된 원인이 된다 따라서 가역적 환원성 항산화제로 . , 

알려진 는 에 우수한 효능을 가진 치료제가 될 수 있다 이를 위해 Ceria NPs HIRI . 

망간이 도핑된 메조기공을 가진 Ceria NPs(MnOx-CeO2 이 제안되었고 그림  NPs) [

입자 크기 형태 미세구조 등의 물리 화학적 특성의 영향을 치료관점에서 분5], , , ·

석하였다 쥐 모델에서 정맥 주사 후 생체 내 안전성 및 간으로의 타겟팅 . HIRI 

효과 및 항 효과가 입증되었다 망간이 도핑된 -HIRI . 0.40% MnOx-CeO2 는 가 NPs

장 강력한 활성산소 제거 능력을 나타냈고 이는 비표면적과 표면 산소 농도가 증, 

가했기 때문으로 분석되었다 특히 은 투여 후 간에 축적되었고 우수한 생체. NPs , 

적합성을 나타내었다 쥐 모델에서. HIRI , MnOx-CeO2 는 혈청에 존재하는 간 NPs
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수치인 및 를 현저히 감소시켰고 간 내에 존재하는 활성산소 표지자인 ALT AST , 

감소 및 항산화능을 의미하는 malondialdehyde(MDA) superoxide dismutase(SOD) 

증가를 통해 간손상을 예방할 수 있음을 증명했다 따라서. , MnOx-CeO2 의 정 NPs

맥 투여를 통해 쥐 모델에서의 유의미한 항 효과를 입증할 수 있었다HIRI .12 그러 

나 생체 조직에 장기간 축적되었을 때 나타날 수 있는 장기독성 연구는 향후 필요

하다는 생각이 든다.

그림 [ 5] 망간을 도핑한 메조다공성 ceria NPs(MnOx-CeO2 의 합성과 NPs)  

활성산소 특성 혹은 간 허혈 재관류 손상의 효과적인 예방(Reused with 

permission from 12)

지나친 활성산소 생성은 만성 신장질환 의 진행에 (chronic kidney disease, CKD)

중요한 역할을 한다 현재 치료에서 활성산소를 제거하는 능력을 가진 유기. CKD 

분자는 낮은 용량과 높은 효율 요구를 충족시키지 못한다 그러나 활성산소 제거 . , 

활성 및 재생이 가능한 무기 는 치료를 위한 잠재적 치료제로 제Ceria NPs CKD 

안되고 있다 이를 위해 의 작은 크기에 세 가지 서로 다른 분자량을 가. 1.2 nm≈

진 친수성 리간드인 succinic acid(SA), polyethylene glycol diacid 600(PEG600), 



276    최진호

그리고 로 표면을 개질한 polyethylene glycol diacid 2000(PEG2000) Ceria nanocluster

들이 보고 되었다 표면 개질된 는 결정격자 내에 높은 . nanocluster Ce3+/Ce4+ 비율 

을 가져 우수한 활성산소 제거 활성을 나타낸다 이는 상대적으로 큰 크기를 가진 . 

와 비교했을 때 는 우수한 혈중 농도 시간 곡Ceria NPs( 45 nm) , nanoclusters -≈ 선, 

낮은 장기 축적 및 빠른 대사를 보여 주었다 특히 로 표면이 개질된 . PEG2000

를 만성 신장질환을 가진 쥐에게 투여하였을 때 산화 스트레스 염증nanoclusters , , 

신장 섬유증 및 세포 사멸을 효과적으로 억제할 수 있었다 이러한 우수한 치료 . 

효능을 가진 는 의 진행을 개선할 수 있었고 이처럼 활성산소 제nanoclusters CKD , 

거능력을 가진 를 향후 임상 치료에 사용될 수 있는 무기나노의nanoclusters CKD

약품이 될 수 있음을 시사했다.13

항체 약물 컨쥬게이트 는 현대 정밀 의약품 개발 요- (antibody drug conjugates) “ ” –

구에 맞추어 연구되고 있는 치료제 분야이다 본 연구는 약물이 담지된 메조다공. 

성 실리카 에 (flabellate Mesoporous Silica NPs : FMSN) epidermal growth factor 

항체 와 로 표면을 코팅하여 효receptor(EGFR) (AE01) human serum albumin(HSA)

소에 감응하는 를 개발하였다 입자 표면의 와 항체는 FMSN-DOX-H2-AE01 . HSA

입자의 생체적합성을 향상시키고 초기에 약물이 유출되는 것을 막을 뿐만 아니라 , 

일부 종양 조직에서 과발현된 에 의한 선택적 matrix metalloproteinase-2(MMP-2)

생분해가 가능하도록 설계되었다 세포 독성 실험 결과를 통해 본 항체 약물 컨쥬. -

게이트의 안전성과 효능을 확인하였을 때 약 의 세포가 합성된 에 의, 85-90 % NPs

해 사멸하는 결과를 초래하였다 게다가 항체 약물이 담지된 은 서로 다른 . - NPs

및 에 의해 발생되는 암세포에 대해 서로 다른 약물방출 결과를 보여 MMP-2 pH

주었다 이러한 효소 감응성 하이브리드 약물은 암 치료를 . FMSN-Dox-H2-AE01 

위한 유망한 치료제로 개발될 수 있는 가능성을 보여 주고 있다.14

항암화학요법과 단백질 약물학의 결합은 암 다약제 내성polypeptide/ (cancer 

을 극복하기 위한 효과적인 치료 방법으로 제안되었다multidrug resistance, MDR) . 

그러나 거대 생체분자의 낮은 생체내 안정성과 낮은 세포 투과성으로 in vivo 타 

겟 부위에서 약물전달 위치 및 방출시간의 제어 쉽지 않고 단순한 약물 조합만으, 

로는 기대했던 시너지 효과가 나타나지 않음을 알게 되었다 기능 변환 펩. Bcl-2 

타이드 로 표기 약물의 유효탑재량을 달성하기 위해 (N9@M-CA 8P ) multiarm ∼
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가 코팅된 메조다공성 를 합성하고 저용량의 치료 광감제 인 PEG NPs , (sensitizer)

과의 융합을 통한 방출 조절 및 시너지 효과를 유도하여 위의 한계점을 celastrol

극복하였다 그림 이러한 결과로 가 생체 모사 환경에서나 암세포 . [ 6] , N9 peptide

및 종양 부위에서 에 따라 나노시스템의 큰 기공 내에서 방출되는 pH M-CA 8P ∼

결과를 입증했다 나노시스템과 의 융합으로 저항성 암. N9@M-CA 8P celastrol , ∼

세포(in vitro 및 암세포가 이식된 마우스 모델) (in vivo 에서 미토콘드리아 매개 세)

포사멸을 유도하여 생물 안전성 및 향상된 치료 효과 종양 억제율 를 얻을 ( 90%)

수 있었다 이 연구는 자극에 감응하는 생체분자 나노시스템과 저용량 천연화합물. 

을 결합시킨 효과적이고 안전한 내성 암 치료제로서 가능성을 증명하였다.50

그림 암 다약제 내성 치료를 위한 [ 6] (cancer multidrug resistance, MDR) 

과의 시너지 치료 및 를 스위치로 사용한 지celastrol multiarm PEG on/off 능

형 변환 펩타이드 나노시스템의 모식도Bcl2 50(Reprinted with permission 

from American Chemical Society 2023)ⓒ 
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다양한 종류의 금속 및 반도체 나노결정 은 광치료 요법에 활발히 (nanocrystals)

응용되고 있다 광치료는 두 가지 종류인 광열치료와 광역학치료로 나뉜다 광열. . 

치료는 광열제제 가 근적외선 파장을 흡수하면서 방출하는 열을 치료(PTT agent)

에 이용하는 방법이며 광역학치료는 치료 효능이 있는 활성산소를 생성하는 광역, 

학제제 를 통해 특정 악성종양과 관련된 병원체를 사멸시키는 방법(PDT agent)

이다.

종양의 효과적인 광열치료를 위한 광열제제로 새로운 무기나노하이브리드 NPs

이 개발되었다 이는 금 를 기반으로 하는 활성산소 반응형 나노시스템으. NPs

로서 금 의 표면이 로 개질된 모델 시스템이며 활성산소에 노출될 때 , NPs azide , 

가 선택적 클릭 반응을 보일 수 있도록 로 코팅되었고nanocluster diselenide , alkyne

으로 개질된 금 도 비교 분석되었다 는 NPs(Se/Ak@AuNPs) . Se/Ak@AuNP alkyne 

성분과 링커가 의 긴 사슬에 포함되어 있어 diselenide polyethylene glycol(PEG)

성분이 입체 장애로 인해 의 성분에 접근할 수 없도록 설alkyne N3@AuNPs azide 

계 합성되었다 빠른 대사속도 세포반응 신호 미토콘드리아 기능이상 그리고 종. , , 

양 유전자의 활성으로 활성산소 농도가 증가하면 종양 부위에서 들의 , diselenide 

결합이 분해되면서 금 에 결합되어 있던 긴 사슬이 풀리고 주변의 NPs PEG , azide

에 의해 성분에 의한 선택적 클릭반응이 유발되었다 클릭된 금 는 크alkyne . NPs

기가 커진 를 형성하며 레이저 조사 시 이러한 금 클러스cluster NPs , 808 nm , NPs-

터는 금 입자와 비교하였을 때 광열 전환 효율이 크게 향상됨을 보여 주었다NPs . 

In vitro실험에서 금 는 금 보다 높은 세포사멸을 나타내었다 따라NPs-cluster NPs . 

서 활성산소 반응성으로 클릭된 금 는 암 치료 효과가 우수한 광열치료NPs-cluster

제임이 입증되었다.52

진단을 위한 기능성 무기나노소재2) 

분석기술의 발전과 함께 무기나노소재의 기능도 향상되어 이를 세포 수준에서

의 나노 이미징 제제 로 사용할 수 있게 되었다(agent) .53,54 형광 방출 주사 현미경 -

공진 라만 분광학(fluorescence emission scanning microscopy), (resonant raman –

형광 라만 현미경 레일리 광산란 spectroscopy), (fluorescence raman microscopy), 
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현미경 자기 공명 이미징(rayleigh light-scattering microscopy), (magnetic resonance 

컴퓨터 단층 촬영 이미징 선 흡수 imaging, MRI), (computed tomographic, CT) , X-

등과 같은 다양한 이미징 기법에 무기나노이미징 제제가 사용되고 있다 그림 [ 7].

그림 다양한 생체 이미징 기술들[ 7] 

예를 들면 초상자성 , iron oxide NPs(superparamagnetic iron oxide nanoparticles, 

는 세포 경로 추적을 위한 임상 이미징 제제로서 많은 관심을 받기 SPIONS) MRI 

시작했다.55-57 에서 의 기본적인 작동 원리는 그림 에 나와 있다 MRI SPIONS [ 8] . 

는 녹색 형광 단백질 세포를 효과적으로 표SPION (green fluorescent protein, GFP) 

지하며 이는 세포의 기능과 발현 정도에는 큰 영향을 미치지 않는다 를 , GFP . MRI

사용하여 이 된 세포의 유전자 마커인 를 추적하면서 이 기술SPIONS uptake GFP

이 세포 기반 및 유전자 기반 치료 과정의 이해를 위한 세포의 시공간적 이동을 

모니터링하는데 효과적임을 알 수 있다.58 이전에는 신경 줄기 세포를 으 SPIONS

로 표지하고 이식을 한 후 로 , MRI in vitro 및  in vivo상으로 추적하였다면60 최근, 

에는 이 조혈 줄기세포와 전구세포를 표지하는 데 활용되어 그들의 위치 SPIONS

및 이식의 과정을 이해하는데 도움이 되고 있다61 비슷한 제제인 동위원소 플루. 

오린-19(19 를 통한 세포 추적 기술이 알려져 있으며 세포에 대한 선택성이 향상F) , 
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되어 세포 흡수 정도가 매우 클 뿐만 아니라 우수한 세포 적합성을 갖추고 있다고 

보고 되었다 또한 다양한 유형의 현탁액으로 표지된 세포의 . perfluorocarbon NPs

19 연구에서 다른 조직의 배경 신호와 구별되는 독특하고 선명한 세포 표식F MRI 

이 가능함을 보여 주었다.62

그림 신호 처리 과정의 모식도[ 8] MRI (Reused with permission from 59)

또한 다양한 종류의 암 및 기타 병변의 빠르고 정확한 진단을 위한 잠재적 도, 

구로서 콜로이드형 형광 반도체 은 높은 형광 발광 효과를 가진 제제로 널리 QDs

사용되어 형광 현미경의 응용 가능성을 확장시켰다.63 이전 연구에 따르면 의  QDs

진동 모드로부터 의 가능성을 가진 층상 반도체 단일resonant raman spectroscopy

층 과 은 이미 입증되었다(monolayer) QDs .64,65 최근 보고에 따르면 현재 와  , QDs

을 융합하여 효과적인 진단 및 치료 제제로 활용되고 있고 이러한 융합적 SPION , 

접근 방식은 in vivo에서 이식된 줄기세포의 다이나믹스 위치 및 생착, (engraftment)

을 진단할 수 있음으로써 안전성이 보장된 개인 맞춤형 나노의약품의 개발이 가 

능하게 되었다 그러나 현재 기술은 이식된 줄기세포를 적절하게 이미징하고 검출. 

하는 데 한계가 있어 이를 해결하기 위한 새로운 하이브리드 이미징 시스템이 개, 

발되었다 이 시스템은 이 함유된 지질분자 두 개의 불포화된 결합. dendron ( (DLU2)

을 포함하는 분자 와 그리고 자성 로 구성되어 있다) QDs, NPs .66

앞서 언급하였던 금 는 생체 시스템에서 우수한 이미징제로 입증되었듯이 NPs



제 장 무기의약화학 및 나노과학의 융합 연구 동향    8 281

세포에 금 를 처리하여 배양시킨 뒤 생체 구조에서 나타나는 NPs hyper-raman 

결과가 이미 보고된 바 있다scattering .67,68 그 후 응용 분야를 넓히기 위해 금  NPs

를 다른 이미징제로 응용하는 많은 연구가 있었다.69,70 그러나 최근 개발되고 있 , 

는 연구는 단순 이미징이 아니라 치료와 이미징 기술을 융합하는 방향으로 개발

되고 있다 예를 들면 금 과 을 하이브리드한 이 합성되었. , NPs chitosan nanogel 으

며 이를 종양 이미징과 화학요법이 가능한 진단치료형 나노 플랫폼으로, CT 제 

안되었다 금 과 과의 하이브리드는 먼저 로 가. NPs chitosan tripolyphosphate(TPP)

교결합 시킨 후 로 개질되었다 이렇게 합성된 (cross-linked) poly acrylic acid(PAA) . 

하이브리드 은 nanogel EDC/NHS(1-ethyl-3-(3-dimethylamino)propyl carbodiimide/ 

hydroxysuccinimide) 커플링 반응으로 금 와 사이에  NPs chitosan/TPP/PAA amide 

결합을 생성시켜 금 에 을 기능화하였다 그리고 이를 편평세포암NPs cysteine . 

모델에서 실험한 결과 항암제인 (squamous cell carcinoma tumor) doxorubicin(DOX)

을 전달 기능과 이미징 기능이 부여된 이중 기능성 시스템임을 입증하였다CT .71

기존 세포의 단백질 검출 분석 기술인 면역세포화학 및 (immunocytochemistry) 

유세포분석법 은 많은 양의 세포를 필요로 하며 충분한 세포양을 (flow cytometry) , 

얻기 어렵거나 고가의 분석비용 또는 기술적 문제로서 유세포 분석기기 노즐에서

의 막힘 등 여러 가지 한계점이 드러나 있다 뿐만 아니라 한 차례의 실험으로 세. 

포 단백질 이미징과 단백질 정량을 동시에 하기는 어려움이 있었다 이러한 문제. 

점들을 해결하기 위해 생체친화적인 세포에 로딩된 , alginate hydrogel droplet 

와 금 기반의 을 접목한 혁신적인 array NPs metal enhanced fluorescence(MEF) 3D 

플랫폼이 개발되어 감도 높은 세포 내 단백질의 동시 영상화와 정량화를 동시에 , 

실현하게 되었다 면역세포화학과 비교하였을 때 에서는 세포에 된 . 2D , 3D uptake

금 로딩양 및 면적이 증가되어 신호가 향상되었고 이를 통한 정확한 NPs MEF , 

단백질 정량화가 가능하게 되었다 또한 이와 같은 플랫폼은 기존의 유세포분. 3D 

석법과 비교하였을 때 단일 세포의 단백질 이미징이 가능하게 되었다.72

비슷하게 플라즈모닉 는 우수한 광흡수 특성으로 플라즈모닉 , (plasmonic) NPs

광열치료 에 활용되었다 금 는 합성법(plasmonic photothermal therapy, PPTT) . NPs

에 따라 광열특성과 조직 표적성을 조절할 수 있음이 잘 알려져 있어 에 적PPTT

합한 치료제 후보이다 이전 연구에서 가시광선 레이저에 금 와 금 . nanospheres
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및 금 을 사용한 방법이 제안되었다nanorods silica- nanoshells PPTT .73 이에 온도  

감응성 고분자를 접목시킨 금 는 의료기술 분야에 효과적으로 응용되었다NPs .74

반면에 새롭게 개발되는 많은 다기능 무기나노하이브리드는 나노미터 크기와 , 

표면 화학의 장점을 활용하여 진단치료 분야에 더욱 적극적으로 활용되고 있다. 

In vitro에서 난소암세포인 와 비교했을 때 크기가 와 인 금 OVCAR5 18 nm 80 nm

는 난소암세포로 배 높은 선택적 를 보여줬으며 선택적 NPs SKOV3 4 uptake , 

된 금 는 유도결합플라즈마 와 uptake NPs (inductively coupled plasma) MARS spectral 

이미징을 통해 정량 분석하였다 이 연구에서photon-counting CT(MARS SPCCT) . 

는 in vitro에서 금 와 표면 개질된 금 가 NPs(18 nm) NPs(18 nm) MARS 의 SPCCT

조영제로 선택되었으며 분광분석을 통해 금 표면과 FTIR NPs luteinizing hormone- 

과의 결합을 확인하였고 처음으로 로 표면이 개질releasing hormone(LHRH) LHRH

된 금 를 NPs in vitro 및  in vivo에서 선택적 난소암 타겟팅에 응용한 연구 예였다. 

유도결합 플라즈마 질량분석기(inductively coupled plasma-mass spectrometer, 

분석을 통해 복부 내 소기관들 췌장ICP-MS) ( : 0.46 ng mg 1− 장간막, (mesentery): 

0.89 ng mg 1− 난소, (ovary): 1.43 ng mg 1− 복벽, : 2.12 ng mg 1− 에서 개질된 ) LHRH 

금 의 선택적 를 확인하였으며 분석에서는 복부 주변에 NPs uptake , MARS SPCCT 

금속이 축적되어있음을 확인했다 따라서 로 표면 개질된 금 는 난소암 . , LHRH NPs

타겟이 가능하고 소장 이미징 기술에 잠재적 조영제로서의 가능성을 보여주, CT-

었다고 할 수 있다.75

생체이미징을 위한 기능성 무기나노소재3) 

(1) Upconversion-nanoparticles

는 우수한 광전자 특성을 가지고 있지만 생물학적 조건에서 내재적인 독성QDs , 

으로 인한 어려움을 겪고 있다 이를 극복하기 위해 가 도핑된 . Lanthanide upconversion- 

를 활용한 새로운 발광 광학 표지 연구가 부상되고 있다NPs(UCNPs) (luminescent) 

그림 [ 9].76,77 
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그림 근적외선을 가시광선 및 자외선 방출로 변환이 가능한 [ 9] Lanthanide

도핑 upconversion nanoparticles(UCNPs) 

이트륨 산화물(Y2O3 는 중요한 희토류 금속 산화물 중 하나이다) NPs .78 이트륨  

원소로부터 산화물을 형성하는 자유에너지는 알려진 자유에너지 값 중 가장 높다. 

이트륨 은 구리 코발트 아연 만큼은 자연계에 많이 존재하고 있다(Y) (Cu), (Co), (Zn) . 

화학적으로 개질된 이트륨(Y3+ 산화물 기반의 은 자체적인 형광) upconversion-NPs

을 발생시키지 않고, in vivo에서의 광학기반 진단을 위한 잠재적인 이미징 플랫폼 

기술이다 특히 낮은 독성으로 인해 보다 이상적인 가 될 수 있다 따. QDs UCNPs . 

라서 최근 이트륨 산화물 의 개발은 많은 관심을 끌고 있다 이러한 는 QDs . QDs

습식화학침전법 을 통해 합성 가능하다 이렇게 (wet chemical precipitation method) . 

합성된 단사정계 의 이트륨 산화물은 입방계 의 것 보다 광발광 (monoclinic) (cubic)

특성 이 우수하여 나노발광체 를 위한 (photoluminescence properties) , (nanophosphor)

적절한 재료로 판단된다 단사정계의 이트륨 산화물 는 비교적 저온 에. QDs (90 )℃

서 합성이 가능하며 분광학 실험에 따르면 청색 영역에서 강한 방출을 나타내, PL 

므로 디스플레이 산업으로의 응용 가능성도 있다 세포 독성실험 결과 독성이 매. , 

우 낮고 형광 이미징 실험에서는 골격 세포주에서 청색 형광을 방출할 수 있, L6 

음을 보여 주었다 이는 이트륨 산화물 가 의료기술 분야에 적용될 수 있음을 . QDs

증명해 주고 있다.79

이전의 다른 연구 예를 보면 강한 형광을 갖는 희토류 원소로 도핑된 UC β
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-NaYF4 은 얇은 층으로 :Yb,Er UCNPs SiO2를 코팅하여 로  개발되Core-shell NPs

었다 이후 기로 개질한 에 토끼 항체 를 공유 결합하. amino UCNPs CEA8 (antibody)

여 로 합성되었다 컨쥬게이트는 가 세포 Antibody-UCNP . Antibody-UCNP UCNPs

면역표지와 이미징을 위한 형광 인자로 사용될 수 있음을 보여준 예이다.80

(2) QD nanocrystals

는 크기가 인 무기 반도체 로서 더 높은 밝기 및 양자 QDs 2-8 nm nanocrystals , 

수율과 다색의 형광 방출이 가능한 새로운 형태의 형광 표지 기술로 급부상하고 

있다81 일반적으로 는 족과 족 원소들 와 또는 족과 족 원소. QDs 2 4 (CdSe CdTe) 3 5

들 에서 나온 원자들로 구성되어 있다 일반적으로 는 반도체 (InP, InAs) . QDs core

를 이루고 있으며 광학적 특성을 개선하기 위해 외부 과 수용액에서 더 잘 , shell

용해되도록 하는 분자들로 덮여져 있다 여러 중에서 와 아연 cap . QDs CdSe core

황화물 층으로 코팅된 재료는 합성법이 잘 알려져 있다 이러한 는 형광(ZnS) . QDs

성이 매우 뛰어나며 높은 양자수율 큰 흡수 단면적 그리고 높은 광안정성을 가지, , 

고 있다.82 지난 몇십 년 동안 분산성을 개선시키기 위한 다양한 전략들이 개 QDs 

발되었다.83-85

를 이미징 분야에 응용하기 위하여 다양한 캡핑제 를 통해 QDs (capping agent)

수용액 상에서 분산성을 향상시켰다 가장 널리 사용되는 방법 중 하나는 소수성 . 

계면활성제 리간드를 친수성 분자로 교환하는 리간드 교환 방법이다. Mercaptoacetic 

유도체 또는 acid(dihydrolipoic acid ) alkylthiol-terminated DNA, thioalkylated oligo- 

ethyleneglycols, D,L-cysteine, poly(ethylene glycol[PEG])-terminated dihydrolipoic acid 

같은 을 함유하고 있는 여러 가지 화합물들은 thiol in vitro 및  in vivo에서 높은 

안정성을 가지고 있다.86-88 양극성인 개 또는 개의 분자로 이루어진 공중합체 2 3 , 

인지질 마이셀 실리카 또는 양극성인 다당류 고분자 , shell , shell, oligomeric 

코팅 또는 코팅 이 풍부한 단백질을 이phosphine phytochelatin-peptides , histidine

용하여 의 분산성을 향상시키기 위한 캡슐화 전략이 개발되었다QDs .89-91 초기 연 

구는 수용액 상에서 형광 발광 을 하며 양자 수율이 최대 (~360 and 700 nm) 50%

까지 가지는 글루타치온 캡슐화된 아연 셀레나이드 그리고 - CdTe, (ZnSe) Zn1-x 

Cdx 연구에 초점을 맞췄다Se QDs .92 또 다른 연구에서는 세포 이미징 응용을 위한  
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생체 프로브와 결합한 글루타치온이 캡슐화된 에 대해 강조하고 있다CdTe QDs .93 

진단치료를 위한 는 펩타이드 항체 뉴클레오티드 작은 분자 리간드와 같은 QDs , , , 

생물 활성 분자들과의 공유결합을 통해 쉽게 실현될 수 있음을 보여주고 있다.94,95

무기소재 기반 우수한 광학 조영제 중 하나인 의 첫 번째 QDs in vivo 연구는  

개구리 배아에서 세포 계통추적 실험이다.96 그 후 은 세포 신호전달 QDs 97 암 표, 

지자,98 그리고 동물에서 종양 모델을 이미징 99 하기 위해 연구되었다 최근에는 세 . 

포 이미징을 위해 독성이 낮은 가 개발되고 있다 예를 들어 독성이 낮은 망QDs . , 

간을 도핑한 는 와 결합하여 세포 이미징에 유ZnSe@ZnS QDs nanohydroxyapatite

용하게 사용할 수 있었다.100 실제로 이와 유사한 연구들이 이전에도 보고된 바 있 

으며 예를 들면 아연, , (Zn2+ 배위 결합 복합체로 코팅된 은 살아)-Dipicolylamin QDs

있는 쥐 다리 감염모델에서 광학적으로 감지가 가능함을 보여 주었다- .101 in vivo에

서 의 임상 가능성은 이미 복합적 이미징 플랫폼으로 확인되었QDs (multimodal) 

고 최근에는 으로 확장 발전되고 있다, NIR QDs .102

은 다양한 생체 활성 분자들로 물리적 또는 화학적으로 개질되어 약물 전QDs

달 생체 이미징 및 조직 공학 응용 분야에서의 가능성을 확장시키고 있다, .103-105 

이러한 다양한 분야로의 응용 기술을 접목하며 독성을 최소화하면서 효능은 극대

화할 수 있었다 최근에는 다양한 개질 방법으로 합성된 와 을 통해 . QDs nanogel

약물전달 조절 및 생체 이미징이 가능한 시스템이 개발되었다 그림 이를 위[ 10]. 

해 으로 기능화한 탄소 을 과 융합한 후creatinine -dots lecithin-insulin nanogel , 

에 의 코팅 및 을 접목시켜 양성 nanogel polyethylene glycol(PEG) herceptin HER2 

유방암 타겟이 가능하게 하고 우수한 생체적합성 및 in vivo 치료 효능이 가능함 

을 입증했다 세포로의 실험에서는 이 이 세포에 효과적으. uptake nanogel SK-BR-3 

로 내재화되며 활성산소의 생성이 크게 향상되었다 또한 복합체가 . , nanogel P53 

및 유전자의 발현을 높이면서 세포사멸 신호경로를 촉진시키는 유전자 Bax Bcl-2 

발현을 억제하는 것으로 분석되었다 의 세포 흡수가 향상되어 삼중음성. herceptin

유방암세포인 와 비교했을 때 선택적으로 (triple-negative) MDA-MB-231 , HER-2 

양성인 유방암세포의 증식을 억제하였다 유방암세포를 이식시SK-BR-3 . MCF-7 

킨 쥐에 개발된 복합체를 복강 주사한 결과 종양 성장이 효과적으로 억nanogel , 

제됨을 관찰할 수 있었다 전반적으로 이 결합되고 가 코팅된 . , herceptin PEG lecithin- 
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복합체는 양성 유방암 치료 및 진단을 위한 유망한 치료제 insulin nanogel HER-2 

후보임이 밝혀졌다.106

그림 유방암 치료를 향상시키기 위한 다면적으로 기능화된 타겟팅 [ 10] 

가능 QDs(Reused with permission from 106)

가 승인한 기존의 기능성 무기나노소재의 예4) FDA

이미 개발된 다양한 종류의 의료용 는 대부분 을 포함한 고분자 등 NPs liposome

유기 이며 무기 는 매우 제한적이지만 건강 및 의료 분야로의 혁신적 응NPs , NPs

용을 가능하게 했다.107,108 그 중 일부는 이미 시장에 상용화되어 있으며 아직도  , 

의료시장의 요구가 큰 실정이다 표 은 무기 나노전달체만 사용하거나 골 임플. [ 3]

란트 및 재생 의학과 관련하여 과 같은 고분자와 하이브리드 되어있는 dextran

승인 제품들을 주로 보여 주고 있다FDA .
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상품 이름 재료의 조성 나노입자 의 장점(NPs) 주요 성질
승인 FDA 

연도

Vitoss®

(Stryker)

Calcium 

phosphate

뼈의 구조를 모방하여 세

포 부착을 용이하게 해줘 

뼈 형성에 도움을 줌

뼈 대체제

(bone 

substitute)

2003

Ostim®(Herase

us Kulzer)
Hydroxyapatite

뼈의 구조를 모방하여 세

포 부착을 용이하게 해줘 

뼈 형성에 도움을 줌

뼈 대체제

(bone 

substitute)

2004

OsSatura®

(IsoTis 

Orthobiologics)

Hydroxyapatite

뼈의 구조를 모방하여 세

포 부착을 용이하게 해줘 

뼈 형성에 도움을 줌

뼈 대체제

(bone 

substitute)

2003

NanOss®

(Rti surgical)
Hydroxyapatite

뼈의 구조를 모방하여 세

포 부착을 용이하게 해줘 

뼈 형성에 도움을 줌

뼈 대체제

(bone 

substitute)

2005

EquivaBone®

(Zimmer 

Biomet)

Hydroxyapatite 뼈의 구조 모방

뼈 대체제

(bone 

substitute)

2009

Inorganic and 

metallic 

nanoparticles 

Nanotherm®

(MagForce)

Iron oxide
세포 와 초상자성uptake 

(Superparamagnetism)

교모세포종

(glioblastoma)
2010

Feraheme™

/ferumoxytol

(AMAG 

pharmaceuticals)

Ferumoxytol 

SPION with 

polyglucose 

sorbitol 

carboxymethylether

현탁액을 통한 Magnetite 

장기간 지속 방출 투여양 , 

감소

만성 신장 

질환(chronic 

kidney 

disease, 

에서의 CKD)

철 결핍성

빈혈

2009

Venofer®

(Luitpold 

pharmaceuticals)

Iron sucrose
투여양을 증가시킬 수 있

도록 도와줌

만성 신장 

질환(chronic 

kidney disease, 

에서의 CKD)

철 결핍

2000

표 가 승인한 상용화된 무기나노의약 기술 기반 약물[ 3] FDA
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상품 이름 재료의 조성 나노입자 의 장점(NPs) 주요 성질
승인 FDA 

연도

Ferrlecit®

(Sanofi 

Avertis)

Sodium ferric 

gluconate

투여양을 증가시킬 수 있

도록 도와줌

만성 신장 

질환(chronic 

kidney 

disease, 

에서의 CKD)

철 결핍

1999

INFeD®(Sanofi 

Avertis)

Iron dextran

(low MW)

투여양을 증가시킬 수 있

도록 도와줌

만성 신장 

질환(chronic 

kidney 

disease, 

에서의 CKD)

철 결핍

1957

DexIron®/Dexf

errum®(Sanofi 

Avertis)

Iron dextran

(low MW)

투여양을 증가시킬 수 있

도록 도와줌

만성 신장 

질환(chronic 

kidney 

disease, 

에서의 CKD)

철 결핍

1957

Feridex®/Endor

em®(AMAG 

pharmaceuticals)

SPION coated 

with dextran

초상자성

특성(superparamagnetic) 

이미징 제제 

(imaging 

agent)

1996

(2008)

GastroMARK™; 

umirem®

(AMAG 

pharmaceuticals)

SPION coated 

with silicone

초상자성

특성(superparamagnetic) 

이미징 제제

(imaging 

agent)

2001

(2009)

Gadopiclenol

(Elucirem)

paramagnetic 

macrocyclic 

non-ionic 

complex of 

gadolinium

중추 신경계 및 신체에서 

비정상적인 혈관이 있는 

병변을 감지하고 시각화

하기 위해 자기 공명 영상

(magnetic resonance 

과 함께 사용되는 imaging)

조영제(contrast agent)

조영제 (2022)
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무기의약화학 및 나노과학 융합연구의 쟁점과 전망 . Ⅲ

생체 적합성은 생체 재료에 있어서 가장 중요한 요소이므로 무기나노의약 융합

과학 기반으로 새롭게 발전될 약물전달 시스템의 독성연구를 통한 안전성을 확보

하는 것이 최우선이며 식약처 승인기관에서의 장기 단기적 독성 시험이 필요하, , 

고 또한 임상시험에 앞서 반드시 검증되어야 한다 새로운 하이브리드 시스템을 . 

통해 신기능성 무기나노의약품이 합성되면 각 구성 성분이 가진 특성과는 완전히 , 

다른 체내 독성을 가질 수 있으므로 설계된 무기하이브리드 소재를 면밀히 검증, 

하고 합리적인 시스템인지에 대한 명확한 이해가 필수적이다, .

독성 문제 외에도 무기나노의약 기반의 새로운 탄소 유도체에 대한 관심도 높, 

아지고 있으며 이들은 광열 및 광역학치료에 활용될 수 있기 때문이다 기타 유기 , . 

및 무기 와의 새로운 하이브리드 기술은 생물전자학 인공지능 등 다른 연구 NPs , 

분야로 응용에 많은 도움이 될 수 있을 것이다.

또 다른 중요한 무기나노의약 응용분야로는 암 치료분야 중 하나인 붕소 중성

자 포획 요법 을 들 수 있으며 이에 응용될 (boron neutron capture therapy, BNCT)

새로운 붕소 및 붕소 유도체 개발이 컴뮤니티의 매우 큰 이슈이다clusters BNCT . 

필자의 연구실은 지난 년간 이러한 무기나노의약 개발에 집중하고 있~10 BNCT 

다 효과적인 를 이용한 암 치료를 위해서는 암 조직에 충분한 양의 붕소가 . BNCT , 

선택적으로 되어야 한다 이를 위해 무기 전달체인 uptake . layered double hydroxide 

를 붕소 전달을 위한 전달체로 활용하여 암 조직에 붕소의 효율을 (LDH) uptake 

높이고자 하였다.109 이러한 고밀도의 붕소를 포함하는 약물 (mercaptoundecahydro- 

은 전달체인 의 차원 층 간으로 삽입closo-dodecaborate, BSH) 2D LDH 2 (intercalation)

되어 나노하이브리드가 형성될 수 있으며 교모세포종 세포가 이BSH-LDH U87 

식된 모델에서 처리군의 종양 내 혈액 비율이 기존의 처리 군 대BSH-LDH BSH 

비 시간 후 배 높아지는 결과를 통해 에 대한 적용 가능성이 확인되었2 4.4 BNCT

다 및 기타 기반 약물 전달 시스템을 이용한 전략은 를 통한 암 . LDH clay BNCT

치료의 유망한 치료 플랫폼으로 활용될 수 있을 것으로 평가된다 그러나 충분한 . 

in-vivo 독성 및 다양한 동물모델에서의 치료효과 입증 실험이 필요하며 이를 기반 

으로 하는 특허 확보가 국제적 경쟁력을 확보하는 길이라고 판단된다.
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가 우수한 생체 응용성을 보여주고 있지만 특히 고농도에서 보여주는 생체QDs , 

내 독성은 꼭 해결해야 할 난제 중에 하나이다 물론 코어 이온의 유출을 방지하. 

고 의 안정성을 향상시키기 위해서는 다양한 표면보호 기술이 개발되었지만QDs , 

최대 효율을 나타내기에는 여전히 갈길이 멀다 따라서 를 생체 내에서 안전. , QDs

성이 입증된 나노의약으로 활용하기 위해서는 획기적인 새로운 방법을 개발할 필

요가 있다.

또한 주목할 가치가 있는 다른 연구 분야로는 탄소 재료이며 이 중 대부분은 , , 

에너지 분야에 집중되어 있다.110-117 그러나 탄소 나노구조 소재는 진단 치료분야 , 

로 응용된 몇 가지 사례가 있지만 기타 의료 분야로의 활용에는 한계가 있어 보, 

인다 의료기술 분야에서 탄소 복합체에 관한 주요 연구들을 표 에 정리하였다. [ 4] . 

표 에 잘 설계된 나노시스템은 진단치료 분야에 사용될 수 있을 것이며 다양한 [ 4] , 

의료 응용분야에서 다면적 소재로서의 잠재력이 강조되고 있다.

기반 Graphene 
하이브리드

과 Fullerenes
개질된 형태

Carbon 
Nanotubes 

그리고 
하이브리드

Carbon 
Quantum Dots

유도체

Mono-, bi-, 

multilayer graphene

Graphene 

oxide(GO)

환원된 GO

C60, C70 and others

Endohedral 

metallofullerenes

Single-walled 

carbon 

nanotubes(SWCNTs)

Multi-walled 

carbon nanotubes 

(MWCNTs)

Graphene 

quantum dots

Carbon 

quantum dots

개질 

방법

산화-COOH:

PEG, folic acid, 

chitosan-OH: 

Ether-carboxyl

Cycloaddition

흡착에 의한 표면 

코팅 비공유결합( 성)

: Ni/Au Aptamers 

치료 제제

Polymers(PEI)

Fe3O4 BSA, 

proteins

산화

Poly-hydroxylation 

and carboxylation

PEGylation

특정 공유결합성 

기능화:

Glycosylation

양 음이온성 /

groups

란타넘 이온의 

킬레이션 및 

삽입 예 ( Gd3+)

산화-COOH: -PEG, 

folic acid 

Cycloaddition

흡착에 의한 표면 

코팅 비공유결합(

성): BSA, proteins

Glycolipids 

Surfactants

Fe2O3 DNA

PEGylated 

phospholipids

Polysaccharides

공유결합성 코팅

amine-containing 

agents to 

oxygen-containing 

groups

란타넘 이온의 

킬레이션(e.g., 

Eu3+ 기술) Sol gel –

원소로의 N, S, P 

도핑 무기나노 , 

하이브리드 입자 

예 ( iron oxide, 

표 [ 4] 다양한 형태의 탄소 나노구조체 이들의 유도체 및 진단치료 응용, , (theranostics) 사례
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또한 새로운 탄소 하이브리드 소재의 임상 적용 분야를 확장시키기 위해서는 , -

소재의 안전성과 내구성을 증명하기 위한 장기 독성 및 안정성 분석이 함께 진행

되어야 한다. 

다양한 무기나노의약품이 진단치료 분야에서의 다양성을 갖고 있음에도 불구

하고 향후의 연구에서는 무기 들의 장기간 생체 내 안전성과 생체 적합성에 , NPs

중점을 둘 필요가 있다 또한 새로운 기능성 무기하이브리드 은 광면역화학요. , NPs

법에 더하여 생체 내 이미징 기능까지 접목시킨 예에서 볼 수 있었던 바와 같이 

환자에게 최대의 치료 및 진단효과를 보여줄 다기능성 소재로의 발전된 연구 개

발이 요구되고 있다 이러한 다양한 기능성 플랫폼 기술을 확립한 후에는 임상 적. 

용 전에 향상된 물리 화학적 특성과 · in vivo 대사에 대한 충분한 이해가 필수적으 

로 선행되어야 한다 그리고 무기 의 안전성과 안정성이 확보되었다면 최종 . NPs , 

기반 Graphene 
하이브리드

과 Fullerenes
개질된 형태

Carbon 
Nanotubes 

그리고 
하이브리드

Carbon 
Quantum Dots

흡착 Cyclodextrin 

complex

표면 amination zinc oxide, silica, 

and titania)

진단

치료 

분야

로의 

응용

약물 유전자 /

전달(drug/gene 

과 delivery)

이미징(imaging), 

광역학 치료 

(photodynamic 

조직 therapy), 

공학(tissue 

engineering),

균 활성 

(antibacterial 

activity),

바이오센싱(biosen

sing)

약물 유전자 /

전달(drug/gene 

delivery),

자기공명(magnetic 

resonance), 

광음향(photoacous

이미징tic) 

광열 광역학/ (photo

thermal/photodyna

치료 효소 mic) , 

저항 항산화제, 

(antioxidants)

열음향 

치료(photo-thermo

-acoustic therapy),

자기공명(magnetic 

이미징resonance) ,

약물유전자/ /peptide 

전달(drug/gene 

peptide delivery),

바이오센싱(biosen

sing)

약물 유전자 /

전달(drug/gene 

과 delivery)

이미징(imaging),

광역학 치료 

(photodynamic 

therapy),

바이오센싱(biosen

sing)

참고

문헌
117-122 123-126 127-132 127, 133-136
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연구개발 목표에 따라 주사제로 개발하기 위해서는 의 안정한 콜로이드 분산, NPs

성에 주의를 기울여야 하고 경구제로 개발한다면 장내 맴브레인을 통한 흡수 기

작 및 대사과정에 대한 이해가 필수적이다. 

기존 연구에 비해 실제로 의약품 시장에서 진단 및 치료 목적으로 상용화된 무

기나노의약품은 많지 않다 그런 의미에서 무기나노의약품 시장은 블루 오션이라. 

고 할 수 있다 따라서 무기나노의약품의 상용화 측면에서 에 더욱 노력한다. R/D

면 더욱 큰 기회가 주어질 것이라고  판단된다. 

앞으로 새로운 세대의 무기재료화학자들이 더 나은 미래를 위해 창의적인 전략

을 제시한다면 앞서 언급한 한계를 충분히 극복할 수 있을 것이라는 긍정적 전망, 

을 하여 본다.
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이은성 *1)

유기금속화학 개요. Ⅰ

유기금속화학은 유기 분자와 금속 간의 상호작용을 통해 결합하는 화합물을 연

구하는 학문으로 유기화학과 무기화학의 경계에 해당한다 화합물 내에서 금속과 , . 

탄소 사이의 화학 결합과 화학 반응의 거동에 주로 초점을 두며 이를 통해 유기, 

금속 화합물의 특성과 행동을 이해한다 유기금속 화합물은 탄소 금속 결합이 하. -

나 이상 존재하는 화합물로 정의된다 그림 [ 1].1 탄화 수소를 포함하지 않는 이산화 

탄소(CO2 금속 카르보닐 시안화물 탄화물 등 금속 탄소 결합을 가지), (CO), (CN), -

는 화합물도 유기금속 화합물에 포함된다 또한 유기금속 화합물은 알칼리 금속. , , 

알칼리 토금속 전이 금속 뿐만 아니라 붕소 실리콘 셀레늄 과 같은 준, (B), (Si), (Se)

금속도 포함되며 더 나아가 란타나이드 악티나이드 금속도 포함될 수 있다 유기, , . 

금속 화합물의 특성과 행동은 포함된 금속의 종류에 따라 영향을 받는다 예를 들. 

어 시약 및 시약 과 같은 화합물은 특정한 금속에 , Gilman (Li, Cu) Grignard (Mg)

포항공과대학교 교수* 

그림 [ 1 무기화학과 유기화학의 경계에 있는 유기금속화학] 
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의해 고유한 특성과 반응성을 나타낸다 예를 들어 테트라카르보닐 니켈. , (Ni(CO)4)

은 전이 금속을 포함하는 유기금속 화합물의 한 예이다 .

유기금속 화합물은 효소나 헤모글로빈과 같은 생물학적 시스템에서도 발견되

며 생물학적 기능도 가지고 있다 이러한 화합물의 특성과 행동을 연구하는 것이 , . 

유기금속 화학의 일부이며 유기화학 무기화학 생물학 물리학 등 여러 과학 분, , , , 

야와 교차하는 광범위한 분야이기도 하다 이는 유기금속 화합물의 다양한 특성과 . 

응용 분야를 반영하며 향후 연구를 통해 새로운 기능과 응용 분야가 계속 발전될 , 

것으로 예상된다.1-3

유기금속 화합물의 중요성은 다양한 응용 분야와 사회 및 산업에 큰 영향을 미

친다.

( )Ⅰ 촉매 유기금속 화합물은 다양한 산업 공정에서 촉매로 사용되어 첨단 소: 

재 의약품 및 화학물질 합성에 핵심적인 역할을 한다 이는 반응 효율과 제품 형, . 

성의 정밀도를 높이는 데 기여한다.

( )Ⅱ 반응 개발을 통한 물질 합성 유기금속 화합물은 새로운 물질을 합성하는 : 

데 매우 중요하며 복잡한 구조나 이전에는 얻을 수 없었던 물질을 만들 수 있게 , 

한다 이는 신약 개발과 고성능 소재 개발 등 다양한 분야에서 활용된다. .

( )Ⅲ 생명과학과의 교차점 유기금속 화합물은 생화학 반응에 필수적인 금속 원: 

자가 포함되어 있다 이러한 화합물을 연구함으로써 생명체의 화학 반응을 더 깊. 

이 이해하고 새로운 의학적 접근 방식이 가능하다.

( )Ⅳ 환경 친화적 기술 유기금속 기반 촉매는 친환경 공정 개발에 중요한 역할: 

을 한다 반응 조건의 조정 부산물 최소화 원료 사용 최적화 등을 통해 환경에 . , , 

미치는 영향을 줄일 수 있기 때문이다.

결론적으로 유기금속 화학은 우리 삶과 깊이 연관되어 있기 때문에 이 분야의 , , 

발전은 인류의 복지에 큰 영향을 미칠 것으로 예상된다.3,4

유기금속의 역사. Ⅱ

최초의 유기금속 화합물은 년에 에 의해 합성된 백금 화합물이1827 W. C. Zeise
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다 는 산화수 가 염화백금과 산화수 가 염화백금을 에탄올에 환류시킨 후 . Zeise 4 2

염화 포타슘 용액을 첨가하여 노란색 바늘 모양의 결정을 얻었으며 이는 나중에 , , 

염으로 알려지게 되었다 는 이 화합물이 에틸렌 기를 포함하고 있다고 Zeise . Zeise

주장했는데,5 이 주장은 의 실험으로 명확하게 입증되기 전까지 인정 K. Birnbaum

되지 않았다.6 년에는 일산화탄소 를 리간드로 사용하는 다른 유기금속  1867 (CO)

화합물인 염화백금(PtCl2 복합체가 보고되었으며 년에는 가 ) , 1890 Mond Ni(CO)4를 

합성하고 보고했다.7 이 화합물은 니켈 정제를 위해 상업적으로 유용하게 사용되 

었다 가장 널리 알려진 그리냐르 시약 은 와 가 마그네슘. (RMgX) Barbier Grignard

과 알킬 할로겐화물(CnH2n 간의 반응으로 합성한 것이 최초의 예이다+1X) .8,9 1951

년에는 와 이 사이클로펜타디엔 브로마이드에서 풀발렌을 합성하려Kealy Pauson

는 시도에서 중요한 발견을 했는데, C5H5 을 MgBr FeCl3와 반응시켜 풀발렌 대신 

(C5H5)2 라는 주황색 고체를 얻었다 이후 이 화합물은 페로센이라고 명명되었Fe . 

고 안정적인 화합물로서 분해되지 않고 공기 중에서 승화할 수 있으며 촉매 수소, , 

화 및 반응에 저항하는 특징을 가졌다Diels-Alder .10 이러한 화합물들의 중요성은  

년대에 분자 궤도 이론 이 활발히 논의되기 시작하면1950 (molecular orbital theory)

서 알려지게 되었고 구조 분석을 통해서 명확하게 확정되었다, .1-3 

년에는 선 회절을 통해 페로센의 구조가 밝혀지면서 새로운 샌드위치 화1956 X

합물의 합성이 가능해지고 현대 유기금속 화학이 시작되었다고 할 수 있다, .11 

년에는 가 올레핀에 실리콘 화합물을 첨가하는 백금 촉매 수소실리1957 J. L. Spier

콘 첨가 반응을 개발하였고,12 년에는 이 붕소 화합물을 이용한 첨 1959 H.C. Brown

가 반응을 개발하였다.13 년에 은 선 회절을 사용하여 금속  1956 D. C. Hodgkin X-

코발트가 배위하고 있는 조효소 의 구조를 규명하였는데B12 ,14 이 연구는 그로부 

터 년 후인 년 가 조효소 를 인공적으로 합성하는 데 17 1973 R. B. Woodward B12

중요한 역할을 했다.15 년에 와 는 티타늄 촉매를 발견하고  1956 K. Ziegler G. Natta

이를 사용하여 프로필렌으로부터 입체 특이적인 고분자를 제조하는 방법을 개발

했다 이 촉매는 이후 다양한 폴리올레핀의 상업적 생산에 사용되었으며 세계에. , 

서 가장 많이 사용되는 플라스틱 및 화학 제품 생산에 중요한 역할을 하고 있다. 

년에는 가 이리듐 카르보닐 화합물인 바스카 화합물을 합성하여 산1961 L. Vaska

화 첨가 반응을 연구하였고 년에는 로듐 포스핀 화합물인 금속 , 1966 (I) Wilkinson 
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촉매를 제조하여 균질 수소화 반응의 시작을 알렸다.16,17 년에는 사 1971 Monsanto

가 로듐 촉매를 사용하여 알코올과 이산화탄소로부터 대량의 아세트산을 생산했

으며 년에는 사가 니켈 촉매를 사용하여 부타디엔을 시안화수소로 , 1975 DuPont , 

시안화하여 나일론과 같은 폴리아미드의 원료인 아디포니트릴을 생산하는 공정을 

개발했다 년에는 전이 금속 화합물로부터 탄소 수소 및 탄소 탄소 결합이 분. 1982 - -

해될 수 있다는 사실이 발견되어 유기금속 화학의 경계를 넓혔다 년에는 . 2001 R. 

가 케톤과 관련된 작용기의 거울상 선택적 환원 방법론을 개발하여 노벨상Noyori

을 수상했다.18 할로겐화물과 카르복실레이트를 기반으로 한 촉매를  BINAP-Ru 

사용하여 케톤의 비대칭 수소화 반응을 개발하였다 년 노벨 화학상 수상자. 2005

인 및 은 탄소 탄소 이중 결합의 절단 및 Y. Chauvin, R. H. Grubbs R. R. Schrock -

재생을 통해 알켄 분자를 재분배하는 유기 반응 즉 올레핀 복분해 반응을 개발했, 

다.19,20 년 노벨상 수상자인 는 붕산과 유기할 2010 Suzuki, R. F. Heck, E. Negishi

라이드가 결합하고 촉매가 팔라듐 착물인 교차 결합 반응으로 분류되는 유기 (0) 

반응인 반응 불포화 할로겐화물과 알켄이 염기와 팔라듐 촉매의 존재 하Suzuki , 

에서 치환된 알켄을 형성하는 반응 그리고 아연 유기금속화합물을 이용한 Heck , 

교차 반응인 반응을 개발하였다Negishi .21-23

그림 [ 2 유기금속화학의 연대표 ] 

다음은 유기금속 화학의 역사에서 일어난 주요 사건을 타임라인으로 정리하였다.

년 가 최초의 유기금속화합물을 합성1827 : William Christopher Zeise

년 가 니켈 카르보닐을 발견1890 : Ludwig Mond

년 와 가 그리냐르의 시약을 합성1899 : Barbier Grignard
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년 와 이 페로센을 합성1951 : Kealy Pauson

년 이 비타민 의 구조를 보고 년 노벨상 수상1956 : Hodgkin B12 (1964 )

년 와 가 중합 반응을 가속화 방법 개발1963 : Ziegler Natta

년 가 비타민 를 합성1973 : Woodward B12

년 유기금속촉매를 이용한 비대칭 수소화 및 산화 반응 개발 노벨상 수상2001 : 

(Noyori, Knowles, Sharpless)

년2005 : 결합 복분해 반응 개발 및 메커니즘에 대한 연구 노벨상 수상-π

(Chauvin, Grubbs, Schrock)

년 팔라듐 촉매 교차 결합 반응에 대한 연구로 노벨상 수상2010 : (Heck, Negishi, 

Suzuki)

이러한 연구들은 유기금속 화학의 발전과 현대적인 응용에 큰 영향을 미쳤다고 

할 수 있다.

유기금속 화합물의 합성 및 분석. Ⅲ

유기금속 화합물은 일반적으로 간단한 원리를 기반으로 합성이 가능하다 기본 . 

아이디어는 유기 할로겐화물과 활성이 큰 저산화 금속이 반응하여 유기금속 화합

물을 합성할 수 있다는 것이다 예를 . 

들어 그리냐르 화합물은 에테르 기반 , 

용매에서 유기 할로겐화물과 마그네슘 

금속의 반응으로 생성되며 용액 속에

서 다양한 시약들이 평형상태로 존재

한다고 알려졌다 그림 [ 3].8,9 마그네슘  

표면의 보호용 산화 마그네슘 층을 제

거하기 위해 일반적으로 수은이나 요

오드를 사용하여 마그네슘을 활성시켜

야 한다 길만 시약은 리튬과 . (Gilman) 

구리로 구성된 화합물로 일반적으로 , 그림 [ 3 그리냐르 시약 평형] 
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R2 로 표기되며 그리냐르 시약의 표지를 위해서 사용된다CuLi .24

금속 카르보닐의 합성은 몬드와 히버의 단핵 금속 카르보닐과 동종 및 이종 금

속 카르보닐 클러스터 제조 이후에 많은 발전이 있었다.7 일부 금속 카르보닐은  

금속과 일산화탄소를 직접 반응시켜 합성할 수 있다 니켈 테트라카르보닐과 철 . 

펜타카르보닐은 미세하게 분산된 금속과 일산화탄소의 반응으로 합성된다 일부 . 

금속 카르보닐은 금속 알킬 화합물로 구리 알루미늄 트리에틸알루미늄 등을 사, , 

용하여 금속 할로겐화물을 일산화탄소의 고압 하에서 환원하여 합성한다.

페로센은 년대에 여러 연구 그룹에 의해 합성되었다 그 후 페로센 합성을 1950 . 

위한 다양한 방법이 개발되었다 산업적으로 페로센은 철 에톡사이드와 사이. (II) 

클로펜타디엔의 반응에 의해 합성된다 필요한 철 에톡사이드는 무수 에탄올. (II) 

에서 금속 철의 전기 화학적 산화에 의해 생성된다.25,26 철 에톡사이드와 시클로 (I) 

펜타디엔의 반응은 에탄올을 부산물로 생성하기 때문에 에탄올이 전체 반응의 촉

매 역할을 하며 순수 반응은 , Fe + 2C5H6 H→ 2 + Fe(C5H5)2로 표시될 수 있다

그림 [ 4].27 

많은 화학자들이 다양한 촉매 리간드 새로운 결합 및 분자 구조를 조사함으로, , 

써 현대 유기 금속 화합물 합성 방법이 계속 발전하고 있다 이러한 화합물은 고. 

유한 물리적 화학적 특성을 가지고 있어 광범위한 응용 분야에 사용된다 또한, . , 

새로운 반응 경로를 모색하여 약물 및 물질의 새로운 합성 방법을 개발하는 연구

도 계속되고 있다 유기금속 화합물 합성은 간단하고 효율적인 방법을 통해 다양. 

한 유기금속 화합물을 합성하는 것을 큰 목표로 한다 이를 위해 화학자들은 촉매. , 

리간드 반응 조건 등을 최적화하고 원하는 유기금속 화합물을 효과적으로 합성하, 

기 위한 전략을 개발해나가고 있다.

유기금속 화합물

을 경제적으로 합성

하기 위해서는 화학 

반응을 가속화하고 

특정 방향으로 유도

하는 촉매가 필요하

다 많은 경우 촉매. 그림 [ 4 그리냐르시약을 이용한 페로센의 합성] 
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의 선택은 반응의 효율성과 선택성을 결정하는 역할을 하며 리간드는 중심 금속, 

과 나머지 화합물을 결합시키는 역할을 한다 리간드의 선택과 설계는 유기금속 . 

화합물의 합성과 특성에 큰 영향을 미친다 특정 리간드는 반응의 선택성과 효율. 

성을 향상시킬 수 있다 유기금속 화합물은 현대 합성 방법론에서 새로운 화학 결. 

합을 활성화하고 생성하는 데 핵심적인 역할을 한다 전이 금속 착물은 새로운 합. 

성 경로를 설계하는 데 가장 강력한 도구 중 하나이며 유기 반응을 촉매할 수 있는,  

능력을 가지고 있다 특히 헤테로사이클릭 카빈 은 전자 및 입체 특성을 . N- (NHC)

조절하기 쉬워서 효율적인 촉매 합성의 리간드로 사용되며 및 , Grubbs Hoveyda- 

촉매 등의 개발에 중요한 역할을 했다Grubbs .28

복잡한 유기 화합물의 합성에는 다양한 유기금속 시약이 사용된다 이러한 시. 

약들은 일반적으로 전이 금속을 기반으로 하며 새로운 화학 결합을 형성하는 데 , 

중요한 역할을 한다.29 유기금속 화합물을 합성하는 최신 전략은 반응의 효율성과  

선택성을 높이고 새로운 반응 경로를 찾고 환경 친화적인 방법을 사용하는 데 , , 

초점을 맞추고 있다 유기금속 화합물은 연구 및 특성 파악을 위해 많은 과학 이. 

론과 기술이 필요한 복잡한 구조를 가지고 있다 분광학  분석 방법은 연구자들이 . 

이러한 화합물의 구성 구조 및 기타 필수적인 특징에 대한 통찰력을 얻기 위해 , 

주로 사용되는 방법 중 하나이다.3

선 결정학은 고체 유기금속 화합물의 구조를 결정하는 가장 강력한 분석 방X-

법이다 이 방법은 분자의 삼차원 구조에 대한 풍부한 정보를 제공한다 다만 이 . . , 

분석 방법은 신중하게 수행되어야 하는데 결정이 합성된 유기금속 화합물 전체의 , 

구조와 동일한지 확인하고 고체 상태의 구조가 용액상에 있는 물질의 구조와 일, 

치하는지 확인하는 것이 중요하기 때문이다.

적외선 분광법은 분자의 진동 운동을 연구하는 데 중요한 역할을 하며 분자의 , 

구조에 대한 중요한 단서를 제공한다 핵자기 공명 분광법 은 용액의 구조. (NMR)

를 결정하는 또 다른 강력한 분석 방법이다 이 방법은 특정 원자핵의 자기적 특. 

성을 기반으로 하며 용액 외에도 매직 앵글 회전 기법을 사용하여 고체 , NMR “ ” 

스펙트럼을 얻을 수 있으며 이를 통해 용액에서 고체로 전환할 때 구조적 NMR , 

변화를 확인할 수 있다.

유기금속 화합물의 산화 환원 반응에 대한 연구로 인해 전기화학 특히 순환 전, 
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압 측정법 에 대한 관심이 높아졌다 이 분석 방법은 시료 복합(cyclic voltammetry) . 

체 용액에 가해지는 전압을 선형 속도로 증가시켰다가 감소시키는 주기를 반복적

으로 수행하며 통과된 전류의 결과 데이터는 산화 및 환원 파를 중심으로 화합물, 

의 산화 환원 전위에 대한 중요한 정보를 제공한다. 

질량 분석법은 유기금속 화합물의 분자량을 직접 측정할 수 있는 수단을 제공

한다 이 분석 방법은 화합물의 분자량을 식별하고 화합물 내 다양한 원소의 성질. , 

과 수를 결정할 수 있으므로 다른 분광학적 방법과 함께 사용할 때 효과적인 방법

이다.

유기금속 화합물의 반응성 및 결합. Ⅳ

유기금속 화학 분야에서 금속과 리간드 사이의 결합은 유기금속 화합물의 구조, 

특성 및 반응성에 큰 영향을 미치는 핵심적인 요소이다 금속 리간드 결합의 특성. -

을 이해하기 위해서는 전자 계수라는 개념을 포함한 전자의 분배를 이해하는 것

이 매우 중요하다 유기금속 화합물의 전체 구조와 반응성은 주로 중심 금속 원자. 

를 둘러싼 리간드의 전자 수에 의해 결정될 수 있다 전자 계수는 금속 착물의 안. 

정성 반응성 및 기하학적 구조를 예측하는 데 유용한 도구다 전자 계수에는 유효 , . 

원자 수 규칙과 전자 규칙이라는 두 가지 기본 (effective atomic number, EAN) 18

규칙이 적용된다.

유효 원자 수 규칙은 금속의 전자 수와 리간드에 의해 기증된 전자 수를 더하면 

총 전자 수가 불활성 기체의 전자 수와 일치한다는 원칙이다 이 규칙은 특히 복. 

합체의 안정성을 평가할 때 유용하다 반면 전자 규칙은 주로 전이 금속의 원. , 18

자가 전자와 리간드로부터 이동된 전자에 초점을 맞춘다 이 규칙은 원자가 전자. 

의 총 수가 개일 때 착물이 가장 안정하며 주기율표에서 가장 가까운 불활성 18

기체와 유사한 성질을 갖는다고 가정한다 그림 [ 5].

금속 주위의 전자 개수를 고려하는 방법은 크게 두 가지가 있다 방법 는 금속. A

의 산화수를 고려하여 오비탈 전자의 수를 결정하는 것이다 반대로 방법 는 d . B

금속의 원자가가 인 것으로 간주하면서 유기금속 화합물의 총 전하를 고려하는 0
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것이다 전자 개수를 계산하는 것은 산화 수가 명확한 경우 더 간단하지만 산화 . , 

수가 복잡한 경우에는 방법 가 더 쉽게 문제를 해결할 수 있다 어느 방법을 사B . 

용하더라도 동일한 총 원자가 전자 수로 수렴한다 오비탈 전자 수는 유기금속 . d 

착물의 특성을 결정하는 데 핵심적인 역할을 한다 원자가 인 전이 금속의 경우. 0 , 

그룹 번호가 전자 수와 직접 대응되므로 계산이 상대적으로 간단하다 이 번호d . 

는 금속의 산화 수가 알려져 있지 않아도 유도할 수 있다 그림 [ 5].

그림 [ 5] [Co(NH3)6]
3+ 화합물 및  [Pd(PPh3)4 화합물의 유효 원자 수 규칙과 ] 

전자 규칙 예시18

유기금속 화학에서 금속과 리간드 사이의 결합은 원자 및 분자 궤도 전자 수용, 

체 중요한 그룹 간 상호 작용 등으로 설명된다, .1,30 이러한 결합의 강도 유형 및  , 

방향성은 금속과 리간드의 특성에 의해 영향을 받을 수 있다 유기금속 화합물에. 

서 금속 리간드 결합은 일반적으로 공유 결합으로 분류되며 이러한 결합은 크게 - , 

시그마 결합과 파이 결합 두 가지 유형으로 나뉜다 그림 시그마 결합은 유기금[ 6]. 

속 화합물에서 가장 강력하고 일반적인 결합 유형이며 리간드가 금속의 비어있는 , 

궤도에 전자를 줄 때 형성된다 반면 파이 결합은 원자 궤도가 옆으로 겹치는 것. 

을 포함하며 금속이 리간드에게 전자를 주는 백본딩 을 형성할 수 있다 이러한 , “ ” . 

결합은 많은 유기금속 반응에서 중요한 역할을 하며 금속 탄소 및 금속 질소 이, - -

중 및 삼중 결합의 특징이 된다.

유기금속 화학은 분자의 반응성을 향상시키는 작은 분자 활성화라는 과정을 통

해 결합 변화를 이루는데 이는 다양한 산화 상태를 가지고 있고 유기 및 무기 리, 

간드와 결합을 형성하는 능력 등과 같은 전이 금속의 고유한 특성으로 인해 촉진

된다 유기금속 화합물에서는 금속과 탄소 원자 사이에 직접 결합이 많이 존재하. 
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며, 이러한 금속 탄소 결합은 유기금속 화합물에 고유한 특성을 부여하기 때문에  -

매우 중요하다 이러한 결합은 일종의 공유 결합이지만 일반적으로 금속과 탄소 . , 

사이의 전기 음성도 차이로 인해 상당한 이온성을 갖는다 금속 중심은 종종 리간. 

드로부터 전자밀도를 받아들여 루이스 산으로 작용하기도 하고 전자밀도를 제공

하여 루이스 염기로써의 역할을 하기도 한다 유기금속 화합물에 의한 작은 분자 . 

활성화는 결합과 반응성에 상당한 변화를 수반한다.31 

(I) 수소 활성화 전이 금속 착물은 분자 수소  : (H2 를 활성화하여 결합의 ) H-H 

이종 분해 또는 동종 분해 를 일으켜 금속 (heterolytic cleavage) (homolytic cleavage)

수화물 착물이나 금속 수소 라디칼을 생성할 수 있다 예를 들어 윌킨슨 촉매- . , 

(RhCl(PPh3)3 에서 ) H2는 활성화되어 이수소화합물을 형성할 수 있다 로듐 중심 . 

금속 촉매는 결합 분해를 촉진하여 수소가 후속 반응에 참여할 수 있도록 한다H-H .32 

( )Ⅱ 이산화탄소 활성화 이산화탄소는 강한 이중 결합으로 인해 일반적으 : C=O 

로 반응성이 없는 선형 분자이다 그러나 일부 전이 금속 착물은 이산화탄소에 결. 

합하고 활성화하여 더 반응성이 높은 형태로 전환할 수 있다 금속 중심은 탄소와 . 

결합하여 파이 결합을 방해하고 분자를 환원 반응에 더 취약하게 만들 수 있다. 

예를 들어 니켈 기반 촉매는 이산화탄소를 활성화하여 일산화탄소 또는 메탄올로 , 

환원시킬 수 있다.33

( )Ⅲ 질소 활성화 분자 질소 : (N2 는 강한 삼중 결합으로 인해 매우 안정적이어)

서 거의 반응하지 않지만 몰리브덴 및 철 기반 촉매와 같은 특정 전이 금속 착물, 

은 N2에 결합하여 활성화할 수 있다 이러한 착물은 삼중 결합을 약화시켜 . N-N 

그림 [ 6 시그마 결합 과 파이결합 의 전자 오비탈 모델] (a) (b)
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환원을 통해 암모니아를 형성할 수 있다 이 과정은 산업적으로 중요한 . Haber- 

공정 및 생물학적 질소 고정에 사용된다Bosch .34

( )Ⅳ 알켄 및 알킨 활성화 알켄과 알킨은 전이 금속 착물과 첨가 반응을 통해  : 

유기금속 종을 형성할 수 있다 금속 중심은 탄소 탄소 다중 결합에 결합하고 이. -

러한 분자를 활성화하여 추가 변형을 위한 기반을 형성할 수 있다 이는 올레핀 . 

복분해 하이드로포밀화 수소화 등 다양한 주요 변환의 핵심적인 역할은 한다, , .35

전이 금속은 고유한 전자 및 구조적 특성을 가지고 있어 효과적인 촉매로 작용

하여 화학 반응을 가속화할 수 있다 낮은 산화수를 가지는 전이 금속은 . H-H, 

결합 등의 시그마 결합에 대한 산화적 첨가 반응 에 C-H, C-C (oxidative addition)

중요한 역할을 한다 예를 들어. , Fe+, Co+, Rh+와 같은 특정 전이 금속 양이온은 

이온 분자 복합체를 형성할 수 있으며- , Sc+, Ir+와 같은 다른 양이온은 산화적 첨가 

반응을 통해 하이드리도 메탈로메틸 또는 - MCH2
+ + H2 생성물을 유도할 수 있다 . 

이러한 s1dn-1 상태의 양이온  M+의 가용성은 시그마 결합에 대한 반응성에 영향을 

미치는 주요한 요소이다 전이 금속 시스템의 산화 환원 활성은 촉매 활성에 강력. 

한 영향을 미친다 산화적 첨가 환원적 제거 복분해 및 친핵성 공격은 . / , (metathesis) 

시그마 결합 활성화 또는 형성을 할 수 있는 중요 반응들이다.1-3

백금 과 팔라듐 를 비롯한 전이 금속 촉매는 다양한 화학 공정에서 중추(Pt) (Pd)

적인 역할을 한다 이러한 전이 금속과 그 클러스터의 독특한 전자 구조 덕분에 . 

광범위한 화학적 변환을 촉진할 수 있다.36 원자의 기저 전자 상태는 닫힌 껍질  Pd 

구성으로 s0d10이다 그러나 원자의 경우 개방형 껍질 구성으로 . Pt s1d9의 기저 전

자 상태를 가지고 있다 이러한 구성 차이로 인해 와 원자는 서로 다른 반응. Pd Pt 

성을 나타낸다 원자는 닫힌 껍질 구성으로 인해 . Pd H2와 CH4의 또는 H-H C-H 

결합을 끊을 수 없으며 대신 분자 복합체를 형성한다 이에 반해 개방형 껍질 구, . , 

성을 가진 원자는 및 결합을 끊을 수 있다Pt H-H C-H .

유기금속 화합물의 최근 동향V. 

최근 몇 년 동안 첨단 합성 전략을 통해 새로운 유기금속 화합물이 개발되었고, , 
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이에 따라 촉매 재료 과학 제약 등 다양한 응용 분야에서 많은 기회가 생겼다, , . 

특히 이산화탄소, (CO2 를 반응물로 사용하여 방향족 기질에서 비활성화된 결) C-H 

합을 카르복실화시키기 위한 새로운 팔라듐 촉매를 개발하고 실험한 내용을 (II) 

간단하게 설명하고자 한다.37 이 촉매는 리간드와 배위 팔라듐 이온을 포함하 (II) 

고 포스핀 및 질소가 같이 있는 킬레이트 형태의 화합물이다 그림 산화 상태, [ 7]. 

는 촉매의 활성과 선택성에 큰 영향을 미칠 수 있기 때문에 매우 중요하다 팔라. 

듐 중심은 특수하게 설계된 리간드에 결합되어 있다 리간드는 복합체의 중심 금. 

속 원자 또는 이온에 전자를 기증하는 원자 이온 또는 분자이다 리간드의 크기, . , 

전하 전자 기부 등의 특성은 촉매에서 금속 중심의 반응성에 큰 영향을 미칠 수 , 

있다 이 경우 리간드 구조는 제안된 카르복실화 메커니즘에서 최적의 성능을 보. , 

장하기 위해 밀도 기능 이론 계산을 사용하여 설계되었다(DFT) .

또 다른 예시로서 키랄 비나프틸 구조체를 기반으로 한 모노사이클로펜타디에

닐 리간드와 독특한 하프 샌드위치 스칸듐 알킬 착물의 합성에 대해 소개하고자 

한다.38 이 복합체는 피리딘을 다양한 알켄에 양이온 선택적 결합으로 첨가하 C-H 

는 강력한 촉매로 작용하여 높은 수율과 우수한 양이온 선택성을 가진 다양한 알

킬화 피리딘 유도체를 생성한다 알켄에 대한 양이온 선택적 결합 첨가는 양. C-H 

이온 선택적 알킬화 아렌 유도체를 생성하는 원자 효율적인 방법으로 특히 천연, 

물 의약품 리간드 및 기능성 물질에서 널리 사용되는 피리딘 구조체에서 중요하, , 

게 활용된다 피리딘의 라세믹 결합 . C-H 

기능화의 발전에도 불구하고 거울상 선택, 

적 알킬화는 거의 밝혀지지 않은 채C-H 

로 남아 있다 카이랄 하프 샌드위치 스칸. 

듐 알킬 착물의 합성은 희토류 트리스 아(

미노벤질 화합물과 테트라하이드로푸란) 

에서 비나프틸 치환된 사이클로펜(THF)

타디엔 사이의 산 염기 반응에 의해 시작-

되어 모노 브리지 희토류 비스 아미노-Cp- (

벤질 착물을 생성한다 그림 합성된 카) [ 8]. 

이랄 하프 샌드위치 스칸듐 알킬 착물은 
그림 [ 7 비활성화된 방향족 결] C-H 

합을 카르복실화시키는 팔라듐 촉매
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다양한 알켄에 피리딘을 양이온 선택적으로 첨가하는 촉매로서 효과를 보였으며 , 

음이온 선택성이 우수한 알킬화 피리딘 유도체를 높은 수율로 합성 가능하게 했

다 이 새로운 발견은 키랄 하프 샌드위치 스칸듐 알킬 착물이 제약 및 재료 과학 . 

분야에서 다양한 거울상 선택적 결합 첨가에 활용될 수 있는 잠재력을 갖고 C-H 

있음을 의미한다.

다음 예시로는 아미데이션 반응에서의 로듐 아실나이트렌 착물에 관련된 , C-H 

연구이다 화학 반응을 개발하고 이해하는데 있어서 중간체의 확인은 가장 중요한 . 

부분 중 하나이다 하지만 중간체의 불안정한 특성 및 반응의 진행정도를 조절하. 

기 힘들다는 점 때문에 전이금속 나이트렌 착물은 쉽게 분리하고 확인하기 힘들, -

다는 단점이 있었다 최근 연구에서는 아실 나이트렌 리간드가 중심 금속에 더 강. 

하게 결합할 수 있도록 피리딘기가 붙어있는 이배위 다이옥사졸론 리간(bidentate) 

드를 설계하여 로듐 다이옥사졸론 착물을 합성하였으며- , CO2 가 빠져나가며 만들 

어지는 로듐 아실나이트렌 착물을 선 결정학을 통해 확인하였다- X- .39 이러한 중간 

체의 확인을 기반으로 하여 다이옥사졸론의 디카르복실화 반응 및 아미데이션 반, 

응의 반응 메커니즘을 연구하였으며 여러 통제 실험 를 통해 , (control experimnet)

반응 메커니즘을 확인할 수 있었고 이를 뒷받침 하는 근거로 밀도범함수 이론, 

계산을 활용해 이론적으로도 반응 메커니즘을 규명할 수 있었다 이처럼 (DFT) . 

기존에 알려진 반응 뿐만 아니라 새로운 반응을 연구하는데 있어서도 중간체의 , 

확인은 상당히 중요하며 화학반응을 완전히 이해하는데 큰 도움을 줄 수 있다. 

유기금속 화학의 발전과 함께 분광학과 이미징 기술도 크게 진보했다 이러한 . 

기술과 유기금속 화학의 결합은 분자 구조 반응 메커니즘 그리고 촉매 과정을 , , 

그림 [ 8 양이온 하프 샌드위치 스칸듐 알킬 착물의 알켄에 대한 피리] - 1-

딘의 거울상선택적 결합 첨가를 위한 촉매C-H 38 
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이해하는 데 도움을 주었다.3 

선 결정학 과거부터 선 결정학은 유기금속 복합체의 구조를 결정하고 분X- : X-

자 배열에 대한 원자 수준의 세부 정보를 제공하는 역할을 해왔다 최근에는 싱크. 

로트론 방사선의 발전으로 더 밝고 집중된 빔을 사용하여 더 정밀하고 신속한 데

이터 수집이 가능해졌다.

분광법 핵자기공명 분광법은 유기금속 화합물 분석에 있어서 또 NMR : (NMR) 

다른 중요한 도구이다 더 강력한 자기장을 가진 하드웨어의 발전과 . COSY, 

와 같은 차원 기술의 개발로 유기금속 복합체의 연결성과 역NOESY, HSQC 2 (2D) 

학에 대한 포괄적인 이해가 가능해졌다.

그림 [ 9 선 결정학을 통한 로듐 아실나이트렌 착물 구조 분석] X- - 39

전자 상자성 공명 분광법 짝을 이루지 않은 전자를 가진 유기금속 복합(EPR) : 

체의 경우 분광법이 매우 중요하다 펄스 방법과 전자 핵 이중 공명, EPR . EPR 

과 같은 혁신적인 기술들이 개발되어 유기금속 화합물의 전자 구조와 (ENDOR)

결합에 대한 이해의 범위가 확장되었다.

진동 분광학 및 라만 분광법을 포함한 진동 분광학은 유기금속 화합물의 작: IR 

용기를 식별하고 결합 강도를 특성화하는 데 필수적이다 푸리에 변환 적외선. 

분광법과 표면 강화 라만 분광법 의 발전으로 감도와 분해능이 향상(FTIR) (SERS)
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되었다.

질량 분석 질량 분석법은 특히 크로마토그래피 기법과 결합할 경우 유기금속 : 

화합물을 식별하고 정량화하는 데 효과적인 분석방법이다 전기분무 이온화. (ESI) 

및 매트릭스 보조 레이저 탈착 이온화 와 같은 이온화 기술의 발전으로 / (MALDI)

분석할 수 있는 화합물의 범위가 크게 확장되었다.

이미징 기술 주사 전자 현미경 투과 전자 현미경 원자력 현미경: (SEM), (TEM), 

등의 현미경 기술이 크게 발전하여 유기금속 화합물을 원자 수준까지 고(AFM) 

해상도로 이미징할 수 있게 되었다.

유기금속 화학의 응용. Ⅵ

유기금속 화합물은 유기 반응 촉매 약물 센서 그리고 인공 단백질 합성 등 많, , , 

은 분야에 응용이 가능하다 특히 백금 배위 착물과 같은 화합물은 암 치료에 널. 

리 사용되는 등 암 치료에 대한 응용이 광범위하게 연구되고 있다 심각한 부작용. 

에도 불구하고 메탈로센 티타노센 페로센 유도체와 같은 대체 유기금속 화합물, , 

은 항암제로서의 가능성을 보여주었다 그림 유기금속 화합물 특히 루테늄을 [ 10]. , 

그림 티타노센 이염화물의 항암 작용 방식[ 10] 
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기반으로 한 하프 샌드위치 화합물은 백금 기반 약물보다 독성이 적고 백금 약물

에 반응하지 않는 종양에 대한 활성을 보여준다 이러한 화합물은 특정 수소화 효. 

소의 활성 중심 및 박테리아에서 아세테이트 생산에 필요한 아세틸 코엔자임 A 

합성 효소와 같은 다른 생물학적 시스템에서도 사용된다.40,41

재료 과학 분야에서 유기금속 화합물은 독특한 특성과 행동으로 인해 발전을 

주도해 왔다 유기금속 화합물은 현대 재료 과학의 기반이 되며 기술 전자 에너. , , 

지 분야에서 사용되는 신소재 개발에 기여하고 있다 유기금속 화합물의 응용 분. 

야에는 고분자 합성을 위한 지글러 나타 촉매로 폴리에틸렌과 폴리프로필렌을 생-

산하는 것과 같은 고분자 합성 그림 이리듐과 백금 같은 금속과 유기 리간드, [ 11] 

의 복합체를 이용한 유기발광다이오드 제작 등 전자 재료가 포함된다(OLED) .42

그림 지르코늄 촉매 에틸렌 중합을 위한 메커니즘[ 11] .

또한 유기금속 화합물은 에너지 저장 및 변환 연료 전지용 촉매 설계 광촉매, , , 

를 통한 청정 수소 연료 생산에도 큰 기여를 하였다.43 유기금속 화합물은 나노  

기술에서 생체 감지 및 의학의 광열 치료와 같은 다양한 응용 분야에 맞게 조정할 

수 있는 다양한 유형의 나노 입자를 합성하는 데 사용된다 또한 가스 저장 분리 . , , 

및 촉매에 잠재적으로 응용될 수 있는 금속 유기 프레임워크 의 개발에도 - (MOF)

사용되었다 전반적으로 유기금속 화학의 재료 과학 응용은 산업 전반에 걸쳐 상. 

당한 발전을 이루었으며 계속된 연구를 통해 더욱 혁신적인 재료와 기술을 개발, 

할 수 있을 것으로 기대된다.44

에너지 및 지속 가능한 화학 분야에서 유기금속 화학의 역할은 다양한 혁신적

인 접근 방식과 기술을 통해 광범위하고 지속 가능한 에너지 수요를 충족하여 동

시에 환경 보호를 증진하는 역할을 가능하게 한다 이를 위해 유기금속 화합물은 . 

여러 분야에서 중요한 역할을 수행한다.45

먼저 유기금속 화합물은 친환경적이고 지속 가능한 촉매 분야에서 핵심적인 , 



제 장 유기금속화학의 동향과 전망    9 325

역할을 한다 촉매는 화학 반응이 더 온화한 조건에서 진행되도록 하여 에너지 소. 

비를 줄이고 폐기물 발생을 제한한다 예를 들어 팔라듐 기반 유기금속 화합물을 . , 

사용하는 반응은 탄소 탄소 결합 반응으로서 의약품 및 천연물 합성에 널리 Heck -

사용된다 유기금속 화학을 통해 촉매의 메커니즘을 규명하면서 폐기물을 최소화. , 

하고 에너지 효율을 높이기 위한 노력들이 계속되고 있다.

유기금속 복합체는 재생 에너지 기술의 개발과 운영에서 핵심적인 역할을 한다. 

유기금속 화합물은 염료 감응형 태양전지에 사용되어 기존의 실리콘 기반 태양전

지에 비해 저렴하고 친환경적인 대안을 제공한다 이러한 태양전지는 일반적으로 . 

루테늄 또는 유사한 전이 금속 복합체를 기반으로 하며 유기금속 염료를 사용하, 

여 빛을 흡수하고 전기를 생성한다 유기금속 화학은 에너지 저장을 위한 신소재 . 

개발에 필수적이다 예를 들어 리튬 이온 배터리의 제조 공정에서 유기금속 화합. , 

물이 사용된다 또한 유기금속 화합물은 수소 연료 전지를 위한 효율적이고 내구. , 

성 있는 촉매를 설계하는 데에도 사용될 수 있다.

유기금속 화학은 탄소 포집 및 저장 기술의 개발에도 중요한 역할을 한(CCS) 

다 금속 유기 프레임워크 와 같은 유기금속 화합물은 이산화탄소를 포집하. - (MOF)

고 저장할 수 있는 재료로 사용된다 또한 유기금속 화합물을 사용하여 설계된 . , 

는 이산화탄소MOF (CO2 를 유용한 화학 물질로 전환하는 촉매 역할을 할 수 있으)

며 이는 탄소 포집 및 활용 전략의 핵심 구성 요소이다, (CCU) .

유기금속 촉매의 사용은 유기 합성 분야에서 혁신적인 반응을 가능하게 한다. 

이를 통해 온화한 조건에서 높은 수준의 선택성과 효율로 다양한 반응을 수행할 

수 있으며 폐기물 에너지 소비 유해 용매의 사용을 줄여 친환경 화학의 원칙을 , , , 

따를 수 있다.

유기금속 화합물의 잠재적인 생분해성은 지속 가능성을 고려할 때 주목할 가치

가 있다 특정 유형의 유기금속 폴리머는 환경에서 시간이 지나면 분해되어 플라. 

스틱 폐기물과 관련된 오염을 줄일 수 있는 잠재력을 가지고 있다.

수소 생산 분야에서도 유기금속 촉매는 중요한 역할을 한다 수소는 연소할 때 . 

물만 생성되기 때문에 청정 에너지원으로 간주된다 유기금속 촉매는 수소 가스 . 

생산 특히 물 분해 과정에서 효율적인 역할을 한다 루테늄과 이리듐과 같은 금속 , . 

복합체는 물을 수소와 산소로 효율적으로 분리하는 촉매로 사용되어 청정 연료의 
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지속 가능한 생산에 기여한다.

이러한 많은 응용성에도 불구하고 유기금속 화합물은 귀금속 사용 합성의 어, , 

려움 잠재적인 독성 등 몇 가지 문제점을 가지고 있다 따라서 진정으로 지속 가, . 

능한 접근 방식을 추구하기 위해서는 보다 효율적인 재활용 프로세스 개발이나 

더 저렴하고 풍부한 금속을 활용할 수 있는 방법을 고려해야 한다.

유기금속 화학의 미래. Ⅶ

미래를 내다볼 때 유기금속 화학은 지속 가능성과 친환경적인 화학 분야를 주, 

도하는 데 매우 유망한 역할을 할 수 있다 이 분야는 에너지 투입량 감소 폐기물 . , 

및 부산물 최소화 재생 가능한 자원 활용 독성 최소화와 같은 중요한 목표를 가, , 

지고 있다 주요 분야로는 지속 가능한 촉매 개발 재생 에너지 및 에너지 저장 . , 

개선 더 안전하고 깨끗한 화학 공정 도입 등이 있다, .3,46,47

지속 가능한 촉매 유기금속 화학은 현재 사용되는 귀금속의 높은 비용과 희소: 

성으로 인해 더 지속 가능한 촉매로의 전환을 모색하고 있다 철 구리 니켈 기반. , , 

의 촉매는 비용이 저렴하고 자연적으로 풍부하며 독성이 낮아 대체할 수 있는 촉

매로 많은 연구가 진행되고 있다 또한 효소나 전체 세포를 이용하는 생체 촉매는 . , 

높은 선택성과 낮은 폐기물 생성 등의 큰 장점이 있기 때문에 많은 연구가 진행되

고 있다.

재생 에너지 및 에너지 저장 유기금속 화합물은 재생 에너지 분야 특히 태양: , 

광 발전 분야에서 중요한 역할을 한다 이러한 화합물은 셀과 같은 태양광 . Gratzel 

전지의 효율적인 대안으로 사용될 수 있다 또한 리튬 이온 배터리를 대체할 수 . , 

있는 더 효율적이고 친환경적인 배터리에도 사용될 수 있는 가능성이 연구되고 

있다.

친환경적이고 안전한 화학 공정 유기금속 화학은 보다 안전하고 친환경적인 : 

산업 공정을 추구하는 것을 목표로 한다 이를 위해 온화한 조건에서 작동하는 촉. 

매를 설계하고 반응을 조절하여 부산물 생성을 최소화하며 유해한 화학 물질을 , , 

독성이 낮은 대체 물질로 대체하는 등의 노력이 이루어진다 또한 플라스틱 폐기. , 
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물로 인한 오염을 줄이기 위해 생분해성 유기금속 화합물에 대한 연구도 진행되

고 있다.

지속 가능한 공급 원료 유기 합성을 위해 지속 가능한 공급 원료인 바이오매스: 

나 이산화탄소와 같은 자원을 활용하는 것은 유기금속 화학의 주요 핵심 사항이

다 이러한 공급 원료를 유기금속 촉매를 사용하여 바이오 연료나 폴리머 전구체. 

와 같은 가치 있는 화학 물질로 전환할 수 있기 때문이다.

의약 응용 분야 생체 유기금속 화학은 새로운 치료법 개발에 이어질 수 있다: . 

루테늄 로듐 오스뮴 등의 전이 금속과 유기금속 복합체는 항암 특성을 연구하는 , , 

데 활용된다 예를 들어 루테늄 복합체는 기존 약물과는 다른 세포 반응을 보. , (III) 

이며 낮은 내성 가능성을 가지고 있어 유망한 항암 활성을 나타내고 있어 많은 

연구가 진행 중이다 또한 페로센과 같은 화합물은 항암 항말라리아 항바이러스 . , , , 

특성이 있다고 알려져 이에 대한 연구도 진행 중이다, .

생체 유기금속 화학 및 생체 촉매 유기금속 화합물의 생물학적 응용과 거동을 : 

연구하는 유기금속 화학의 하위 분야이다 이는 의약 화학 생체 촉매 바이오센. , , 

싱 대사 경로 등 다양한 분야에 응용될 수 있다, .48-50 유기금속 화합물은 순수한  

유기 화합물보다 생체 촉매 작용에서 더 높은 선택성과 효율성을 제공한다 이러. 

한 화합물은 효소나 단백질과 상호 작용을 하여 온화한 조건에서 반응을 촉매할 

수 있는 인공 금속 효소 개발의 가능성을 연구하고 있다.

바이오센서 유기금속 화합물은 생물학적 분자를 감지하는 바이오센서를 설계: 

하는 데에도 사용된다 특히 발광 유기금속 복합체는 다양한 생물학적 표적에 대. 

한 센서를 만드는 데 사용되었다 이러한 센서는 진단 환경 오염 물질 모니터링 . , 

또는 생물학적 과정의 실시간 추적에 사용할 수 있다.

무기 화학 및 유기 화학의 교차점에 있는 학제 간 과학인 유기금속 화학은 전이 

금속의 고유한 특성을 활용하여 다기능 소재를 제조한다 특히 신소재와 나노기술 . 

분야에서 유기금속 화학은 엄청난 잠재력을 가지고 있다.51-53

나노 입자 및 양자점 유기금속 화합물은 나노미터 크기 범위에서 고유한 : 1-100 

특성을 갖는 금속 및 반도체 나노 입자 의 제어 합성에 필수적이다 반도체 나(NP) . 

노 입자의 한 형태인 양자점은 유기금속 화합물을 사용하여 합성된다 화학자들은 . 

유기금속 화합물의 선택과 반응 조건을 조정하여 퀀텀닷의 크기 모양 광학 및 , , 
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전자적 특성을 미세 조정할 수 있다 이러한 퀀텀닷은 감지 이미징 광전자공학 . , , 

등에 널리 응용할 수 있다.

금속 유기 골격체 는 유기 리간드로 연결된 금속 이온 또는 이온 - (MOF): MOF

클러스터로 이루어진 다공성 물질이다 의 믹스 앤 매치 특성으로 인해 금속. MOF

과 유기 링커를 선택하여 의 다공성 안정성 및 기능에 맞게 거의 무한한 수MOF , 

의 구조를 만들 수 있다 는 가스 저장 및 분리 촉매 약물 전달 및 감지 분야. MOF , , 

에서 잠재적인 응용 분야를 가지고 있다.

공액 유기금속 고분자 단일 결합과 이중 결합이 번갈아 가며 사슬(conjugated) : 

을 따라 전자가 이동할 수 있는 공액 고분자는 유기금속 화합물을 사용하여 합성

할 수 있다 금속 원자를 포함하면 이러한 폴리머의 전자적 특성을 변경하여 새로. 

운 유형의 전도성 폴리머를 만들 수 있다 이러한 폴리머는 유기 발광 다이오드. 

유기 광전지 유기 전계 효과 트랜지스터 와 같은 유기 전자 (OLED), (OPV), (OFET)

장치에 사용된다.

나노 규모의 소자 및 촉매 유기금속 복합체의 특정 구조와 특성은 나노 규모의 : 

소자 제작에 활용된다 스위치 모터 전선 같은 단일 분자 소자는 유기금속 화합. , , 

그림 유기금속 화학의 미래 그림 출처[ 12] ( : https://www.flaticon.com)
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물을 사용하여 만들어졌다 마찬가지로 유기금속 복합체는 나노 스케일 촉매에 활. 

용된다 이러한 촉매를 지지체에 고정하면 매우 활성적이고 선택적인 이종 촉매를 . 

만들 수 있어 지속 가능한 화학에 기여할 수 있다.

결론. Ⅷ

유기금속 화학은 오랜 역사와 지속적인 발전을 통해 다양한 분야에서 소중한 

통찰력과 해결책을 제공하고 있다 제약 및 의약 화학 재료 과학 에너지 및 지속 . , , 

가능한 화학을 포함한 다양한 분야에서 유기금속 화합물의 영향력이 확연하게 나

타난다 미래에는 세계적으로 중요한 과제를 해결하기 위한 몇 가지 유망한 방향. 

이 제시되고 있다.

유기금속 화합물은 지속 가능한 촉매 및 친환경 화학 분야에서 귀금속 기반 촉

매에 대안을 제공하여 보다 풍부하고 독성이 적은 대안을 마련함으로써 지속 가

능한 미래를 위한 길을 열어줄 것이다 또한 바이오 재생 화학 분야에서 유기금속 . , 

촉매를 활용하여 바이오매스나 이산화탄소와 같은 지속 가능한 자원의 가치를 활

그림 [ 13] 유기금속 화학의 신소재 및 나노 기술분야 응용 그림 출처( : 

https://www.flaticon.com.)
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용하는 잠재력이 있다 이는 화석 연료 의존도를 크게 낮출 수 있는 미래를 열어 . 

높은 평가를 받는다.

마지막으로 신소재 및 나노기술 분야에서 유기금속 화학은 첨단 소재 나노 규, , 

모의 장치 및 효율적인 촉매의 설계에 기여할 것으로 예상된다 유기금속 화합물. 

은 재료의 특성을 정밀하게 조절할 수 있어 차세대 소자 제조에 혁신을 가져올 

잠재력을 가지고 있다 유기금속 화학의 발전에 따라 과학과 기술의 새로운 영역. 

을 포용하며 역사적인 기반을 지속적으로 구축하고 있다, .

유기금속 화학의 다면적인 특성 덕분에 새로운 도전에 대응하고 번창할 수 있

으며 우리 주변 세계를 이해하고 형성하는 탐구의 필수적인 부분으로 확고히 자, 

리 잡았다 유기금속 화학의 미래는 역동적이고 영향력 있는 다양한 분야를 기반. 

으로 성장하며 아직 완전히 실현되지 않은 높은 잠재력을 가지고 있다, .
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생무기화학의 개요I. 

생무기화학은 무기화학을 기반으로 생물학적 시스템에서 무기원소의 역할을 , 

조사하는 과학 영역이다 이 분야는 금속 메탈로이드와 같은 무기원소가 주변 생. , 

체 분자와 상호작용하는 방법과 메커니즘을 이해하는 데 중점을 두고 있다 무기. 

원소는 생체 내의 다양한 생물학적 기능 조절에 있어서 중요한 역할을 한다 대표. 

적인 예시로 금속이온은 금속 보조 인자를 포함하는 단백질인 금속 단백질의 구, 

조 유지와 기능에 필수적이라고 할 수 있다 이런 금속 단백질은 산소 운반 효소 . , 

촉매 전자 전달 및 복구를 포함한 여러 생물학적 과, deoxyribonucleic acid(DNA) 

정에 관여할 수 있다 더 나아가 생무기화학은 아미노산 펩타이드 뉴클레오타이. , , , 

드와 같은 생물학적 리간드와 금속이온의 배위화학을 탐구하고자 한다 또한 금. , 

속이온이 생체 분자에 결합하는 메커니즘과 이러한 상호작용이 금속이온과 관련

된 생체 분자의 특성과 반응성에 미치는 영향을 조사함과 동시에 생물학적 시스

템에서 금속이온의 수송과 저장 방법을 연구한다.

생무기화학자들은 광범위한 실험 기술과 이론적 모델을 사용하여 생물학적 환

경에서 무기원소의 반응을 연구한다 특히 금속 단백질과 그 복합체의 구조 및 . , 

전자적 특성을 조사하기 위해서는 자외선 가시 분광법 적외선 분광법 선 결정, , X

학 전자 자기 공명 라만 분광법 원편광이, (electron paramagnetic resonance, EPR), , 

색성 와 같은 분광학적 방법이 사용된다 또한 자기 공명 (circular dichroism, CD) . , 

영상 과 유도 결합 플라즈마 질량분석법(magnetic resonance imaging, MRI) (inductively 

과 같은 기술을 사용하여 생체 내에서 coupled plasma-mass spectrometry, ICP-MS)

이화여자대학교 교수 * 

한국과학기술원 교수** 
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금속이온을 이미징하여 그 존재와 역할을 알아내고자 한다.

생무기화학은 다양한 분야에 기반이 되며 특히나 의학 환경학 에너지 공학 , , , , 

연구에 응용될 수 있는 중요한 과학 영역이다 예를 들어 무기원소와 생물학적 . , 

시스템 간의 상호작용을 이해함으로써 새로운 치료제 혹은 약물 개발을 가능하게 

할 수 있고 환경 복원을 위한 화학 도구를 제시 및 신재생 에너지 기술의 발전으. 

로 확장될 수 있다 무기화학과 생물학의 교차점을 탐구하는 생무기화학은 무기원. 

소에 관한 연구뿐만 아니라 주변 생체 분자들과의 상호작용에 초점을 맞추어 연

구가 진행되고 있다 이는 기초 과학에 대한 통찰력을 제공함과 동시에 다양한 과. 

학 및 기술 분야에 실질적으로 사용될 수 있는 응용력을 갖춘 학문이다.

그림 생무기화학의 개요[ 1] . 생무기화학은 생물학적 시스템 내에

서 무기원소의 역할을 조사하는 과학 분야이다 무기화학을 기반으. 

로 한 생무기화학은 다양한 분야에 영향을 미칠 수 있으며 특히나 , 

의학 환경학 에너지 공학 연구에 응용될 수 있는 중요한 과학 영, , 

역이다.1,2
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생무기화학의 연구 동향. Ⅱ

생무기화학의 최근 연구 동향은 무기화학 생화학 및 기타 관련 분야의 원리를 , 

결합한 생무기화학의 학제 간 특성을 반영하고 있다 해당 분야의 지속적인 발전. 

은 사회적 과제를 해결하고 생물학적 시스템에서 무기원소의 역할에 대한 이해를 

확장할 수 있는 잠재력을 가지고 있다 생무기화학의 최근 연구 동향에서 주목할. 

만한 점은 다음과 같다 하지만 생무기화학의 연구는 끊임없이 발전 중이기 때문. , 

에 이 이후로 새로운 발견이 있었을 수도 있다는 점을 염두에 두길 바란다, .

� 금속 효소와 촉매 연구자들은 금속 보조 인자를 포함하는 효소인 금속 효소의 : 

구조와 기능을 밝히고자 한다 또한 촉매 메커니즘을 조사하고 의학 약학 및 . , , 

친환경 화학 에너지 전환과 같은 분야에서 사용될 수 있는 새로운 촉매 개발, 

을 위한 연구를 진행한다. 

� 생물학적 영감을 받은 촉매 연구자들은 천연 금속 효소에서 영감을 얻은 합성 : 

촉매를 설계 및 개발하고 있다 이런 촉매는 활성화 질소 고정 및 이산. C H , ―

화탄소 감소와 같은 효율적이고 선택적인 반응을 가능하게 하며 사회적 과제

를 해결하는데 새로운 전략을 제시할 수 있다.

� 환경 및 에너지 분야 응용 생무기화학은 환경문제를 해결하고 신재생 에너지 : 

기술을 발전시키는 데 이바지할 수 있다 연구자들은 금속 기반 촉매를 통해 . 

오염 물질을 제거하고자 하며 금속 유기 골격체, - (metal-organic framework, 

를 개발하여 가스를 저장 혹은 분리하고자 한다 이 외에도 태양 에너지 MOF) . , 

전환 및 물 분할이 가능한 새로운 생체모방적 접근법 제시하여 친환경 에너지 

생성을 가능하게 한다.

� 금속이온의 수송 및 항상성 유기체의 생존에 있어 필수적인 금속이온의 섭취 : 

및 취득 활용과 제어하는 메커니즘을 이해하는 것은 중요한 연구 중 하나이, 

다 과학자들은 신체 내에서 자연적으로 유지되는 금속 항상성 원리를 풀어내. 

고자 하며 더불어 금속이온의 불균형이 더러 발견되는 퇴행성 신경질환과의 , 

연관성을 밝혀내고자 한다.

� 금속 기반 치료 생무기화학은 다양한 질병에 대한 금속 기반 의약품 개발에 : 

중요한 기반이 된다 연구자들은 항암제 항균제와 같은 다양한 영역에서 금속 . , 
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복합체의 쓰임새를 탐구하고 있다 이렇게 개발된 복합체는 주변 생물학적 표. 

적과의 상호작용을 조사하며 치료 효과를 높이고 부작용을 감소시키는 것을 

목표로 한다.

� 금속 기반 이미징 에이전트 자기 공명 영상: (magnetic resonance imaging, MRI) 

및 양전자 방출 단층촬영 와 같은 다양한 (positron emission tomography, PET)

영상 기술을 위한 새로운 금속 기반 조영제의 개발은 활발히 연구되고 있다. 

과학자들은 분자 영상 및 진단에 있어 향상된 민감도와 선택성 및 표적화 기능

을 제공할 수 있는 금속 복합체를 설계하기 위해 노력하고 있다.

� 전산 방법 생무기화학에서 계산 모델링 및 시뮬레이션 기술의 활용이 급진적: 

으로 늘어나는 추세이다 연구자들은 반응 메커니즘을 설명하고 단백질의 금. , 

속 결합 분위를 예측하며 특정 성질을 가진 금속 기반 복합체를 설계하기 위, 

해 전산 방법을 사용하고 있다.

금속 효소와 촉매 내에서 금속의 역할1. 

효소와 촉매에서 금속은 효소의 구조와 기능 및 촉매의 활성에 필수적인 요소

로 작용한다 금속 효소는 분자 활성에 필요한 금속이온 혹은 금속 보조 인자를 . 

포함하는 효소이다. 금속 효소와 촉매 내에서의 금속에 관한 연구는 효소 반응과 

해당 메커니즘의 이해 및 생물학적 영감을 받은 새로운 촉매 개발에 있어 폭넓은 

연구 시각을 연구자에게 제공할 수 있다 더 나아가 각 금속이온이 효소의 기능과 . , 

반응성에 미치는 영향을 파악하는 점은 단순한 지식 제공을 넘어선 생명 공학 제, 

약 지속 가능한 화학과 같은 응용 분야의 발전에도 이바지할 수 있다는 점에서 , 

주목받을 만하다. 금속 효소 및 촉매 내에서 금속의 역할은 다음과 같다.

� 금속 보조 인자 철 구리 아연 니켈 몰리브덴과 같은 금속이온은 금속 효소: , , , , 

에서 보조 인자로 작용한다 이온들은 종종 효소의 활성 부위 내의 특정 아미. 

노산 잔기 혹은 유기 분자와 배위결합을 이룬다 이런 결합을 통해 금속이온은 . 

효소 활성에 독특한 화학적 특성을 제공하기도 한다.

� 효소 활성화 금속이온은 기질 결합을 촉진하거나 반응 중간체를 안정화하는 : 

등 화학적 변환에 직접적 영향을 미침으로써 효소를 활성화한다 금속이온 주 . 
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변에 조성되는 배위결합과 리간드 환경은 효소의 특이성 반응성 및 효율성에 , 

영향을 줄 수 있다.

� 전자 전달 금속 효소들은 전자 전달 과정에 관여한다고 알려져 있다 이 과정: . 

에 금속이온이 존재함으로 촉매 반응 중 전자를 받거나 기부할 수 있으며 기, 

질 사이의 전자 전달을 용이하게 한다 이런 전자 전달 반응은 세포 내의 에너. 

지 생산 산화 환원 반응 및 세포 대사에 필수적이다, .

� 산소 활성화 특정 금속 효소는 산소 활성화 및 활용에 밀접한 연관이 있다: . 

예를 들어 사이토크롬 과 같이 헴을 포함한 효소는 약물 대사 및 유기체 , P450

산화에 관여할 수 있다 이 외에도 광계 의 산소 진화 복합체. , II - (oxygen-evolving 

와 같은 효소는 광합성을 통한 산소 생성 과정에서 필수적이다complex, OEC) .

� 보조 인자의 다양성 금속 효소는 금속 보조 인자로 인해 다양한 임무를 수행: 

할 수 있다 각각의 금속이온은 서로 다른 화학적 반응을 초래하며 효소가 더 . 

다양한 반응을 촉매할 수 있게 한다 예를 들어 철 황 클러스터는 효소가 전자 . , -

전달 반응에 관여할 수 있게 자극하며 아연은 대부분 효소 촉매에 있어서 루, 

이스 산 역할을 한다.

� 바이오 촉매와 생명 공학 금속 효소의 메커니즘과 촉매 활성을 이해하는 연구: 

는 산업 및 환경 분야에 생체모방 촉매 개발 혹은 공학에 대한 폭넓은 통찰력

을 제공한다 금속 효소의 활성화 성질은 유기 합성 환경정화 및 에너지 전환. , 

그림 금속 효소와 촉매 내의 금속[ 2] . 금속은 효소의 구조와 기능 및 

촉매 활성에 중요한 역할을 한다 금속의 역할은 다양하며 대표적으로는 . , 

효소 활성화 전자 전달 산소 활성화 등을 들 수 있다, , .3-5
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에 있어서 효율성과 선택성이 높은 촉매를 개발하는 데 기반을 제공할 수 있다.

� 구조 기능의 관계 금속 효소의 구조 기능 관계를 탐구하는 것은 금속이온이 - : -

효소 활성에 미치는 영향을 파악하는 데에 있어 중요하다 선 결정학 전자 . X , 

자기 공명 및 분광학과 같은 기술은 금(electron paramagnetic resonance, EPR) 

속 효소의 차원 구조 해석을 가능케 하고 촉매 메커니즘에 대한 깊은 이해를 3

제공한다.

� 금속 효소 저해제 금속 효소의 기능을 제어하는 것은 질병의 치료 방법으로써 : 

제시할 수 있다 예를 들어 암세포 내의 금속 단백질 분해효소 혹은 항생제 . , 

내성의 금속 락타아제의 활성을 억제하는 것은 새로운 약물의 개발로 이어- -β

질 수 있다.

핵산에서 금속의 역할2. 

핵산 내에서 금속의 역할을 탐구하는 것은 생무기화학적 관점에서 흥미로운 분

야 중 하나이다 금속이온은 . deoxyribonucleic acid(DNA)와 ribonucleic acid(RNA)

를 포함하는 핵산의 구조와 기능에 중요한 역할을 한다 핵산 내에서 금속의 역할. 

은 다음과 같다.

� 구조 안정화 금속이온은 핵산의 차원적 구조를 안정화할 수 있다 내에: 3 . DNA 

서 마그네슘과 칼슘은 인산 골격에 결합하여 음전하를 띤 인산기를 중화시키, 

고 적절한 접힘과 안정성을 촉진할 수 있다 또한 금속이온은 특정 뉴클레오. , 

타이드 서열과 상호작용하여 구조와 안정성에 영향을 줄 수 있다DNA .

� 복제 금속이온은 복제 및 복구와 관련된 다양한 효소들과 상호작DNA : DNA 

용하며 해당 과정에 관여할 수 있다 예를 들어 금속에 의존성을 보이는 . , DNA 

중합 효소는 뉴클레오타이드를 성장하는 사슬에 통합하여 복제를 활성DNA 

화한다 금속이온은 이러한 중합 효소의 활동을 촉진하고 효율성에 영향을 끼. 

칠 수 있다.

� 절단 및 복구 금속이온은 절단 및 복구 과정에 관여할 수 있DNA : DNA 

다 철. , 구리 망간과 같은 특정 금속이온은 산화 환원 반응을 통해 활성산소종 , 

을 생성하여 절단 반응을 촉매할 수 있다(reactive oxygen species, ROS) DNA . 
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이런 반응은 손상을 초래할 수 있지만 한편으로는 이미 손상된 부위를  DNA , 

잘라냄으로써 회복을 가능하게 하여 복구 과정에도 활용된다, DNA .

� 금속 제어 금속이온은 내에서 특정 부위에 결합하여 유전자 발현을 조: DNA 

절할 수 있다 예를 들어 유전자 프로모터 내에 있는 금속 반응 요소. , - (metal 

에 특정적으로 결합하는 금속 반응성 전사 인자가 있response element, MRE)

다 이 인자는 금속이온의 결합 여부에 따라 유전자 발현을 제어함으로 세포 . , 

내 금속이온 농도에 반응하며 항상성 유지를 가능하게 한다.

� 금속 효소 및 리보자임 금속이온은 핵산과 상호작용하는 수많은 효소와 리보: 

자임의 촉매 활동에도 필수적이다 예를 들어 금속에 의존적인 뉴클레아제는 . , 

복구 및 스플라이싱과 같은 과정에서 핵산 가닥을 절단하는 역할DNA RNA 

을 한다 이 과정에서 금속이온은 보조 인자로 작용하여 효소 반응을 활성화하. 

고 핵산 처리 효소의 적절한 접힘을 촉진할 수 있다.

� 금속 매개 염기쌍 금속이온은 핵산에서 비규범적 염기쌍 상호작용을 매개할 : 

수 있다 이런 작용에서 금속이온은 뉴클레오타이드 염기 자체와 배위결합을 . 

이루거나 뉴클레오타이드 쌍 사이에 위치하며 구조적 변화와 염기쌍 패턴 변, 

그림 핵산에서 금속의 역할[ 3] . 비규범적 염기쌍과 상호작용을 이루(a) 

는 금속이온 금속이온은 뉴클레오타이드 염기 자체와 배위결합을 이루 . 

거나 뉴클레오타이드 쌍 사이에 위치하며 구조적 변화를 초래할 수 있다, .6 

이미징 도구로 사용되는 금속 복합체(b) . [Ru(bpy)2(dppz)]2+(bpy = 2,2’-bipyridine; 

dppz = 의 인터킬레이션 은 광dipyrido[3,2-a:2’,3’-c]phenazine) (intercalation)

활성화를 유발하게 한다- .7
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경을 초래할 수 있다 금속 매개 염기쌍은 구조 단백질과의 상호작용. DNA , , 

핵산 폴딩 역학에 영향을 미칠 수 있다.

금속이온의 수송 및 항상성 유지3. 

금속이온의 수송과 항상성 유지는 생체 내에서 철 구리 아연 망간과 같은 필, , , 

수 금속을 적절한 수준으로 유지하는 과정을 말한다 이런 금속이온은 다양한 생. 

물학적 반응에 없어서는 안 될 인자이지만 과도하게 존재하거나 분포에 장애가 

생기면 세포 독성을 일으킬 수 있다 금속 항상성 메커니즘은 금속이 조절되고 균. 

형 잡힌 방식으로 획득 운반 활용 및 저장되도록 한다 금속이온의 수송 및 항상, , . 

성에 관한 주목할만한 사항은 다음과 같다.

그림 금속이온의 수송 및 항상성 유지[ 4] . 체내에 흡수된 금속이온은 

특정 세포 소기관 혹은 표적 단백질과의 작용을 위해 운반되어 진다. 

금속의 항상성 메커니즘은 금속 샤페론 혹은 금속 효소 단백질에 의

해 균형 잡힌 방식으로 수송 활용 및 저장되어 유지된다, .8,9

� 금속이온의 획득 유기체는 생존에 필수적인 금속이온을 획득하기 위한 특별: 

한 메커니즘을 진화시켜왔다 예를 들어 인간의 경우 철은 건강 보조 식품을 . , 
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통해 섭취하고 구리와 아연은 균형 잡힌 식이요법을 통해 획득한다 이렇게 얻. 

은 금속들은 세포막에 있는 금속이온 수송체를 통과하여 세포 외 환경에서 , , 

세포질 내로 운반된다.

� 금속이온의 수송과 분배 금속이온이 체내에 흡수되면 특정 세포 내 소기관 혹: 

은 표적 단백질과의 작용을 위하여 운반되어 진다 결합 카세트. ATP- (ATP-binding 

수송체와 용질 운반체 와 같은 cassette transporter, ABC) (solute carrier, SLC)

금속 수송체는 세포와 조직 내 금속 분포에 중요한 역할을 한다 이러한 수송. 

체는 세포막 내와 밖 사이의 금속의 이동을 통해 항상성을 조절함과 동시에 

금속이온이 적절한 목적지로 전달되도록 한다. 

� 샤페론 단백질 샤페론 단백질은 세포 내에서 금속의 운반과 전달에 관여한다: . 

이 단백질은 특정 금속에 결합하여 정확하게 운반하고 금속이온의 독성으로부

터 다른 세포 소기관이 영향을 받지 않도록 보호한다 샤페론은 금속을 금속 . 

효소 또는 표적 단백질 소기관으로 전달하는 데 도움을 준다, .

� 금속이온의 보관 세포에는 과도하게 많아진 금속이온들이 독성을 유발하지 : 

않게 안전하게 보관하는 메커니즘이 존재한다 예시로 페리틴은 철을 보관하. , 

는 단백질로 알려져 있으며 메탈로타이오닌은 구리와 아연 저장에 관여한다, . 

이런 단백질들은 과량의 금속이온들을 다른 소기관과 단백질로부터 격리하여 

저장하며 세포를 보호한다. 

� 금속이온의 감지와 제어 생명체는 생체 내의 금속이온의 양에 따라 민감하게 : 

반응하는 감지 및 제어 시스템을 갖추고 있다 금속 반응성 전사 인자는 금속 . 

항상성에 관여하는 유전자의 발현을 제어하여 세포가 금속 농도 변화에 적응

할 수 있도록 한다 이러한 조절 시스템은 금속 수송체 저장 단백질 금속 해. , , 

독 효소의 발현을 조절하여 금속 균형을 유지한다.

� 유전적 장애 및 돌연변이 금속 수송체 샤페론 혹은 조절 단백질의 유전적 돌: , 

연변이는 금속 항상성을 방해하고 유전적 장애를 일으킬 수 있다 비정상적인 . 

망간 이온의 수송과 관련된 유전자와 같이 금속 수송체를 코딩하SLC30A10 

는 유전자의 돌연변이는 신경 장애를 유발할 수 있다.

금속이온의 수송 및 항상성 유지에 대한 메커니즘을 이해하는 것은 생물학적 
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과정에서 금속이온의 역할을 서술함에 있어서와 동시에 금속과 관련된 질병을 탐

구하는 데 있어서 중요하다 해당 분야에 관한 연구는 금속 조절 장애를 표적으로 . 

삼는 치료 전략 개발에 대한 통찰력을 제공함과 동시에 항상성 파괴와 관련한 질

환 치료에 이바지할 수 있다. 

인간 질환에서의 금속의 역할4. 

금속은 다양한 인간 질환의 발병과 진행에 중대한 영향을 미친다 신체 내에 있. 

는 금속이온의 수치가 불균형을 이루거나 주변 소기관 혹은 단백질과 부정적인 

상호작용이 발생할 때 신체 건강은 심각한 타격을 받을 수 있다 인간 질환에서 , . 

금속의 역할에 관한 사항을 다음과 같다.

그림 인간 질환에서 금속의 역할[ 5] . 신체 내에 있는 금속이온의 균형이 틀어

지거나 세포 소기관에 부정적인 상호작용이 발생할 때 신체 건강은 심각한 타, 

격을 입을 수 있다 그 예시로는 금속 과잉 장애 금속에 의한 독성 퇴행성 . , , , 

신경질환 등을 들 수 있다.10,11
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� 금속 과잉 장애 특정 금속이온이 체내에 과도하게 축적되면 신체에 좋지 않은 : 

영향을 미칠 수 있다 예를 들어 철의 과도한 흡수와 침착으로 인해 발생하는 . , 

혈색소 침착증은 대표적인 철 과잉증 중 하나이다 또한 체내에 구리이온이 . , 

과량으로 존재하면 윌슨 병이 발병하고 과한 아연은 장 피부염이 발생할 수 , 

있다 이러한 질병과 장애는 장기 손상과 기능 저하로 이어질 수 있다. .

� 금속 결핍 장애 체내에 필수 금속이온이 부족한 것 또한 질병의 원인이 될 수 : 

있다 예를 들어 철분 수치가 낮아 생기는 결핍증은 신체 내에서 산소 수송에 . , 

영향을 미치며 급격한 피로감과 빈혈 등의 기타 증상을 유발할 수 있다 이 외. 

에도 아연 구리 망간과 같은 다른 금속이온의 결핍은 다양한 생리적 과정을 , , , 

방해하고 질병 발병의 원인이 된다.

� 퇴행성 신경질환 금속이온은 알츠하이머 파킨슨 헌팅턴병과 같은 퇴행성 신: , , 

경질환과 밀접한 관련이 있다 해당 질병을 앓는 환자의 뇌에서는 특정 뇌 부. 

위에 구리 철 아연과 같은 금속이온이 과도한 축적이 형성되는 점을 확인할 , , 

수 있다 이는 주변 단백질의 비정상적인 응집과 산화 스트레스 유발 등을 통. 

한 신경세포 독성을 일으킬 수 있다 더 나아가서는 퇴행성 신경질환의 진행에. 

도 영향을 줄 수 있다.

� 금속에 의한 독성 납 수은 카드뮴 비소와 같은 독성이 높은 금속에 노출되: , , , 

는 것은 신체 건강에 악영향을 미칠 수 있다 이런 금속이 세포 조직에 축적될 . 

경우 세포 기능 저하를 유발하여 세포 독성을 일으킬 수 있다 이 중 납은 특, . , 

히나 신경세포 손상에 관여하며 수은에 중독될 경우는 중추신경계에 큰 타격, 

을 입을 수 있다 또한 비소에 장시간 노출될 시 체내에 암 발생 확률이 증가. , 

한다.

� 금속에 의한 알레르기 및 과민증 특정 사람들은 니켈이나 크롬과 같은 일부 : 

금속에 알레르기 혹은 과민 반응을 일으킬 수 있다 접촉성 피부염은 금속 알. 

레르기의 흔한 증상으로 금속과 접촉 시 피부 발진과 자극을 유발한다, .

� 발암 물질 금속은 암 발생에 영향을 미칠 수 있다 비소 카드뮴 니켈과 같은 : . , , 

일부 금속이온은 발암 물질로 분류된다 이런 금속들은 . deoxyribo nucleic 

손상을 유도하고 세포 신호 경로에 악영향을 주며 암세포 증식을 acid(DNA) 

촉진하면서 암 발생 위험을 높일 수 있다.
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� 금속으로 인한 산화 스트레스 일부 금속은 산화환원 반응을 거쳐 활성산소종: 

를 생성하여 산화 스트레스를 유발할 수 있다(reactive oxygen species, ROS) . 

는 손상 지질과 단백질의 산화를 촉진해 세포 손상을 일으킬 수 있ROS DNA , 

다 또한 과도한 의 생성은 산화 스트레스까지 이어져 심혈과 질환 퇴행. , ROS , , 

성 신경 장애 암을 비롯한 다양한 질환의 발병 원인이 되기도 한다, .

인간 질환에서의 금속의 역할을 이해하는 연구는 병에 대한 예방책 진단 도구 , 

및 치료제 개발에 있어서 매우 중요하다 이 연구 내에는 금속의 대사 메커니즘 . 

이해와 금속 관련 질병의 바이오마커를 식별 및 체내 금속의 항상성 조절에 관한 

것을 알아내고자 한다 금속 항상성을 유지하고 금속이온에 의한 부작용을 최소화. 

함으로써 금속 관련 질환이 인체 건강에 미치는 영향을 완화할 수 있다. 

금속 기반 치료제 및 이미징 에이전트5. 

질환의 치료와 진단을 목적을 가진 금속 화합물 또는 복합체는 대개 금속이온

을 활성 구성 요소로써 함유하고 있고 다양한 질병과 의학적 상태를 치료할 수 

있게 설계되어 있다 또한 이런 금속 기반 치료 및 진단제는 기존의 유기 기반 . , 

약물을 보완할 수 있는 고유한 특성과 작용 메커니즘을 갖고 있다 이는 단순한 . 

진단부터 금속 킬레이트와 항암 항균 항바이러스 치료까지 다양한 분야에서 활, , 

용되고 있다 현재는 이미 출시된 금속 화합물보다 효능을 높이고 금속이 유발할 . 

수 있는 독성을 최소화할 수 있는 새로운 치료제 및 진단제 개발을 목표로 하고 

있다 금속 기반 치료제 및 이미징 에이전트에서 주목할만한 사항은 다음과 같다. .

� 금속 복합체 금속 기반 치료제는 대부분 금속이온과 주변의 리간드와 결합하: 

여 안정적이고 생체 활성을 띠는 금속 복합체를 사용하는 경우가 많다 일반적. 

으로 활용되는 금속의 예로는 백금 금 철 루테늄 등이 있다 이때 금속이온, , , . , 

을 둘러싼 리간드는 복합체의 특성과 기능을 변화시킬 수 있으며 주변 리간드 , 

환경을 조절함으로 화합물의 조율이 가능하다.

� 항암제 금속 복합체는 암 치료에 있어서 큰 효과를 보았다 시스플라틴을 비: . 

롯한 그 자매품과 같은 백금 기반 약물은 다양한 유형의 암 치료를 위한 화학 
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요법으로 현재까지도 자주 사용되고 있다 이 치료제는 암세포의  . deoxyribo 

복제를 방해하여 세포 사멸을 유도함으로써 치료 효과를 nucleic acid(DNA) 

발휘한다 이 외에도 루테늄 기반 복합체가 또 다른 항암제로써 제시되고 있으. 

며 이에 관한 연구가 계속되고 있다, .

� 항균제 금속 기반 화합물은 박테리아 곰팡이 바이러스에 대한 항균 활성을 : , , 

입증한 바가 있다 예를 들어 은과 구리 복합체는 광범위한 항균 효과를 보이. , 

며 상처 드레싱과 소독을 비롯한 다양한 용도로 사용되고 있다 이런 금속 복. 

합체는 미생물막을 파괴하고 필수적인 세포 과정을 방해할 수 있으며 기존 항

균제와 함께 사용할 시에 더 높은 시너지 효과를 발휘할 수도 있다.

� 금속 킬레이트 요법 킬레이트는 한 개의 리간드가 금속이온과 두 자리 이상에: 

서 배위결합을 하여 생긴 착이온으로 금속 과잉증 치료에 자주 활용된다 대, . 

표적으로 데페리옥사민과 데페리프론과 같은 킬레이트제는 지중해빈혈이나 . 

혈색소 침착증과 같은 철 과잉증에서 철 이온을 킬레이트화하여 제거하는 데 

사용된다 이런 킬레이트 요법은 체내의 금속이온의 항상성을 회복하고 과도. 

하게 축적된 금속이온의 독성을 예방하는 데 도움이 될 수 있다.

� 퇴행성 신경질환 알츠하이머병과 파킨슨병과 같은 퇴행성 신경 뇌 질환의 치: 

료를 위해 금속 복합체가 하나의 치료 방법으로 제시되고 있다 금속 킬레이트. 

그림 금속 기반 치료제 및 이미징 에이전트[ 6] . 질환의 치료와 진단의 목

적을 가진 금속 화합물은 다양한 질환과 의학적 상태를 치료할 수 있게 

설계되어 있다 단순한 진단부터 금속 킬레이트와 항암 항균 항바이러스 . , , 

치료까지 다양한 분야에서 활용되고 있다(CBS = colloidal bismuth subcitrate; 

NAC = N-acetyl-L-cysteine; DOTA = tetraazacyclododecane tetraacetic acid).12-17
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제 및 급속 복합체는 뇌에 축적된 비정상적인 금속을 표적으로 삼아 제거하고

자 한다 이는 과도한 금속이온이 유발할 수 있는 산화 스트레스를 줄이고 질. 

병의 진행을 완화하는 목적이 있다.

� 이미징 에이전트와 진단제 금속 복합체는 자기 공명 영상: (magnetic resonance 

및 양전자 방출 단층촬영imaging, MRI) (positron emission tomography, PET)

을 포함한 다양한 영상 기술의 조영제로써 향상된 명암 대비를 제공하고 신체, 

의 특정 조직 장기 또는 질병의 마커를 가시화시킬 수 있다 이런 에이전트는 , . 

질병의 진단 모니터링 특성 분석에 도움을 줄 수 있다, , .

� 표적 약물 전달 요법 금속 기반 치료제는 표적 치료를 위한 약물 전달 시스템: 

에 사용될 수 있다 항체 혹은 작은 펩타이드와 같은 특정 생분자에 금속 화합. 

물을 엮어 새로운 금속 복합체를 형성할 수 있다 이 치료제는 약물을 병든 조. 

직이나 세포에 정확하게 선택적으로 전달할 수 있으며 기존의 금속 치료제의 

부작용을 줄일 수 있다.

생무기화학의 쟁점과 전망. Ⅲ

향후 발전 가능성이 높은 생무기화학은 다양한 도전 과제에 직면해 있으며 해, 

당 분야의 주요 쟁점과 전망은 다음과 같다.

주요 쟁점

� 생물학적 시스템의 복잡성 생명체의 생물학적 시스템은 본질적으로 단순하지 : 

않기에 무기원소와 생체 분자 간의 상호작용을 규명하기란 쉬운 일이 아니다, . 

금속 결합 부위의 다양성 금속 단백질의 역동적인 특성과 금속 기반의 생물학, 

적 과정의 복잡성이 근본적인 메커니즘을 밝히는데 어려움을 더한다.

� 금속 단백질의 특성화 금속 단백질의 분리 정제 결정화가 쉽지 않기에 단백: , , 

질의 자세한 구조 및 기능 정보를 얻는 데 어려움을 겪고 이에 대한 특성을 , 

연구하는데 한계가 존재한다 이러한 문제를 극복하기 위해 극저온 전자 현미. 

경과 선 자유 전자 레이저와 같은 최첨단 기술이 개발되고 있다X- .
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� 금속 단백질 공학 자연적으로 발생하는 금속 단백질의 종류는 매우 다양하지: 

만 기존 금속 단백질의 변형 혹은 특정 기능을 가진 새로운 단백질의 설계는 , 

아직 해결해야 할 도전 과제로 남아있다 맞춤형 특성을 가진 금속 단백질을 . 

가공하기 위해서는 단백질의 구조 금속 결합 부위 및 반응성에 대한 깊이 있, 

는 이해가 필요하다.

� 금속의 독성 및 산화 환원 반응성 금속이온은 생체 내에서 필수적인 요소이자 : 

독성을 유발하는 인자이다 과거부터 현재까지 금속이온의 유익한 효과는 유. 

지하면서 부정적인 영향은 완화하는 것은 생무기화학자들이 풀어나가야 할 숙

제 중 하나이다 이에 관한 연구로는 금속의 독성 유발 메커니즘을 밝혀내는 . 

것이 될 수 있다 또한 금속이온의 산화 환원 반응성에 대한 이해가 포함될 . , 

수 있으며 이는 세포 내의 산화 스트레스를 초래할 수 있으므로 생물학적 맥, 

락에서 신중한 조절과 제어가 요구된다.

전망

� 의학 분야 생무기화학자들은 각종 질환에 금속 기반 치료제를 한 가지 치료 : 

방법으로써 제시하고 있다 연구자들은 항암제 항균제 표적 약물 전달 시스. , , 

템에서 금속 복합체의 활용법을 모색하고 있다 금속 복합체와 생물학적 표적 . 

간의 상호작용에 대한 이해가 높아질수록 보다 효과적이고 선택적인 치료법 

개발에 이바지할 수 있을 것을 기대한다.

� 에너지 및 환경 분야의 해결책 제공 생무기화학은 신재생 에너지 및 환경 공: 

학 분야에 기반이 되는 지식을 제공할 수 있다 물 분해 및 이산화탄소 감소와 . 

같은 에너지 전환 공정을 위한 효율적인 촉매 개발은 재생 에너지 기술에 영향

을 미칠 수 있다 또한 오염 물질 분해 및 폐수에서 금속이온 제거를 위한 금. , 

속 복합체 개발은 친환경적 전략 개발에도 도움이 될 수 있다.

� 나노 소재 및 센서 무기 나노물질의 개발은 생무기화학에서 또 다른 새로운 : 

가능성을 열어주었다 나노물질은 생체 분자 혹은 금속 복합체와 결합하여 바. 

이오센서 이미징 에이전트 및 약물 전달 시스템에 응용할 수 있다 이는 다양, . 

한 분야 생의학 및 진단 애플리케이션에서 전보다 향상된 감도 반응성 및 제, , 

어 기능을 제공할 수 있다.
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� 계산적 접근법 생무기화학자들이 복잡한 금속 단백질 구조 반응 메커니즘: , , 

상호작용을 예측하고 이해할 수 있도록 지원하는 계산적 방법은 생무기화학에

서 그 역할이 더 중요해지고 있다 전산 메소드와 알고리즘의 발전은 금속 복. 

합체의 효율적인 스크리닝을 가능하게 하고 그 특성에 대한 통찰력도 제공할 

수 있다.

� 다른 분야와의 인터페이스 생무기화학은 생물학 재료과학 나노기술과 같은 : , , 

다양한 분야와의 협업을 통해 각 분야의 이점을 끌어낼 수 있다 이런 학제 간 . 

협업으로 인한 전문 지식과 기술의 통합은 복잡한 생물학적 문제를 해결함으

로써 혁신적인 솔루션을 도출할 수 있다. 

현재까지 생무기화학의 쟁점과 전망은 생물학적 시스템 내에서 무기원소의 역

할을 이해함과 동시에 의학 에너지 환경과 같은 다른 분야에도 영향을 미칠 수 , , 

있는 발견과 응용 가능성을 강조하고 있다 이런 생무기화학은 끊임없는 실험 기. 

술과 이론적 모델의 발전을 기반으로 다양한 학제 간 교류를 통해 선구적인 분야

로 발전할 수 있을 것을 기대한다.
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윤경병 *1)

무기광화학의 개요I. 

물질 내 또는 물질 간 전자이동 을 일으키는 반응을 전자이(electron transfer, ET)

동 반응이라 한다 전자이동은 열에너지 를 활용하여 일으키기도 . (thermal energy)

하지만 빛 에너지 즉 광자 를 활용하여 일으키기도 한다(light energy), (photon, hn) . 

열에너지를 이용하여 전자이동을 일으키면 열 유발 전자이동‘ (heat-induced electron 

또는 이라고 정의할 수 있으나 보통transfer, HET, thermal electron transfer, TET)’ 

은 굳이 소요되는 열에너지를 표시하지 않고 그냥 전자이동 반응이라 부른다 이. 

러한 열전자이동 반응을 단순히 산화환원 또는 반응(Oxidation-Reduction Redox) 

이라 따로 정의하기도 하며 화학의 전반에 걸쳐서 매우 광범위하게 일어나는 반

응이다 광자 를 활용하여 전자이동을 일으키는 현상을 광 유발 전자. (photon, h ) ‘ν

이동 이라 부른다 광 유발 전자이동 반응은 (photoinduced electron transfer, PET)’ . 

식물의 광합성에서 일어나는 핵심 반응이며 생명의 근원인 태양광 에너지 즉 빛 , 

에너지를 이용하여 탄수화물 에너지 즉 화합물 에너지를 제공해 주는 매우 중요

한 생명의 핵심이 되는 반응이다 열 유발 전자이동은 굳이 열 유발이란 에너지 , . ‘ ’ 

원을 표시하지 않는데 반하여 광 유발 전자이동의 경우에는 반드시 광 유발 이란 ‘ ’

에너지원을 표시하여 광 유발 전자이동이라 표현한다.  

전자이동 자체만을 놓고 보면 중성상태의 물질 또는 분자 (electron transfer, ET) , 

내 로컬 사이트에서 음전하를 띈 전자가 이동하면 전자가 있던 자리가 비게 되어 

그 자리에 양전하 즉 홀 이 생성되므로 전자이동 반대 방향으로 홀 이동(hole) (hole 

이 필연적으로 수반된다 따라서 전자이동은 역방향으로의 홀 이동을 transfer, HT) . 

서강대학교 로욜라 석학교수* 
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수반하므로 양방향 모두로 동시에 일어나는 전자와 홀의 이동을 함께 본다는 관

점에서 전자이동과 홀 이동을 포괄적인 개념에서 전하이동 이(charge-transfer, CT)

라 말하기도 한다 따라서 열 유발 전자이동 또는 은 열 유발 전하이동. (HET TET)

또는 이 되고 광 (heat-induced charge transfer, HCT, thermal charge transfer, TCT)

유발 전자이동 은 곧 광 유발 전하이동 을 (PET) (Photoinduced charge-transfer, PCT)

의미한다 따라서 광화학은 궁극적으로 광 유발 전하이동 반응 그 자체를 깊. (PCT) 

히 연구하고 나아가 이 현상을 여러 가지 응용 분야 즉 빛 에너지를 화합물 에너, 

지로 전환시키는 에너지 분야 빛을 이용하여 공기나 물속에 존재하는 유해물질들, 

을 제거하는 환경정화 분야 등에 활용하는 방법을 연구하고 이에 필요한 소재를 

개발하는 분야이다. 

광화학의 기본이 물질 내 또는 물질 간 광 유발 전하이동 이라면 이를 깊(PCT)

이 있게 이해하기 위해서는 전하이동 그 자체를 이해해야 한다 이때 전자를 (CT) . 

주는 분자 또는 분자 내 로컬 사이트를 전자주개 라고 정의하며 (electron donor, D)

전자를 받는 물질을 전자받개 라 정의한다 물질 내 전하이동(electron acceptor, A) . 

의 경우 공유결합으로 강하게 연결된 물질 내의 한 로컬 사이트가 가 되고 다른 D

한 로컬 사이트가 가 되어 전하이동이 일어나지만 식 물질 간 전하이동 의 A [ (1)], ’

경우 와 는 가역적 전자주개 받개 즉 전하이D A (reversible) - (donor-acceptor, D-A) , 

동 착물 을 먼저 형성한 후 전하이동을 일으킨다 식 (CT complex, [D, A]) [ (2)].

   D-A D⇄ +-A-                    (1)

   D + A [D, A] [D⇄ ⇄ +, A-]     (2)

물질 내 전하이동 산물인 D+-A-가 원래의 바닥상태로 되돌아가는 현상과 물질 

간 전하이동 산물인 [D+, A- 가 원래의 전하이동 착물 로 되돌아가는 현상] [D, A]

을 역전하이동 이라고 정의한다 물질 내 전하이동과 (back electron transfer, BET) . 

물질 간 전하이동 모두 열 또는 광 에너지를 받아들여야만 일어난다면 와 D-A [D, 

는 A] D+-A-와 [D+, A- 보다 낮은 에너지 상태에 있다 따라서 역전하이동은 ] . D+-A-

와 [D+, A- 가 가지고 있는 에너지의 방출을 수반한다 이렇게 방출되는 에너지는 ] . 

열의 형태로 방출되기도 하지만 빛의 형태로 방출되기도 한다 후자의 현상을 형. 
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광 또는 인광 이라고 칭하며 이 현상들을 집합적으(fluorescence) (phosphorescence) 

로 발광 이라 정의한다 열에너지를 주입하여 형광 인광 발광(luminescence) . , , 이 일

어났다면 열 유발 형광 열 유발 인광(thermal fluorescence), (thermal phosphorescence) 열 , 

유발 발광 이라 부른다 마찰에 의한 발광도 이 분야 즉 열 (thermal luminescence) . , 

유발 형광 의 한 분야이다 이에 반하여 빛 에너지를 주입하(thermal fluorescence) . 

여 형광 인광 발광이 일어났다면 빛 유발 형광 빛 유, , (photoinduced fluorescence), 

발 인광 빛 유발 발광(photoinduced phosphorescence), (photoinduced luminescence)

라 부른다 이 빛 유발 발광은 현대의 디스플레이 산업에서 매우 중요한 근간이 . 

된다.

D+-A-와 [D+, A- 가 를 ] BET 일으켜서 와 로 돌아가지 않고 D-A [D, A] D+ 또는 A- 

그 상태에서 다른 형태로 변형되거나 원래의 파트너인 A-와 D+에게 전하를 돌려

주지 않고 제 자에게 전하를 줄 경우에는 다양하고 다채로운 화학반응이 전개된3

다. D+-A-와 [D+, A- 상태에서 ] D+ 또는 A-가 단독으로 또는 D+ 와 A-모두가 다른 

형태로 변형되는 반응을 재배열 반응 이라 부르며 빛 에너지를 이(rearrangement)

용하여 D+-A-와 [D+, A- 상태에 도달한 후 재배열 반응이 일어났다면 ] 광유발 재배

열 반응 또는 더 간편히 (photoinduced rearrangement photorearragnement)라고 부른다. 

한편 펨토초 영역에서 매우 빠르게 전개되는 D+-A-와 [D+, A- 생성과정과 다시 ] 

와 로 되돌아가는 다양한 과정에서 매우 빠르고 세밀한 시간별 동적D-A [D, A]

거동 이때 발광이 일어난다면 발광현상의 동적 거동 그리고 (time-resolved) , , 

D+ 또는 A- 그 상태에서 일어나는 광 유발 재배열 반응의 시간별 동적 거동 원래 , 

의 파트너인 A-와 D+에게 전하를 돌려주지 않고 제 자에게 전하를 주는 동적 거3

동을 중점적으로 연구하고 응용하는 광화학의 중요한 한 세부 분야를 광물리

(photophysics)라고 별도로 구별지어 다룬다 그러므로 광물리는 광화학의 중요한 . 

한 세부 분야가 된다 이들 분류와 배경 개념 상세세부개념 및 주요 응용 분야는 . , 

표 에 정리하였다[ 1] .

식 에서 와 를 구성하는 물질이 유기물이면 광화학은 유기광화학[ (1), (2)] D A

이 되며 무기물이면 무기광화학(organic photochemistry) (inorganic photochemistry)

이 된다 무기물에는 다양한 물질이 포함되며 각종 금속 산화물 유기금속 화합물. , , 

제올라이트 및 등 다양한 무기물 다공성 물질들이 metal organic framework(MOF) 
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포함된다 유기광화학은 한때 유기화학분야에서 신물질 합성과 메커니즘 규명 관. 

점에서 지대한 관심을 받았으며 최근에는 본격적으로 연구되고 있지 않다 유기광. 

화학의 최근 동향과 광화학 전반에 걸친 기초를 자세히 알아보려면 미국화학회

가 발간한 대표적인 유기광화학 분야 학자인 스카이(American Chemical Society)

아노 의 광화학 에센스를 참고하면 자세한 정보를 얻을 수 있다(J. C. Scaiano) .1 

표 무기광화학을 형성하는 배경 개념과 해당 상세세부 및 주요 응용 분야[ 1] 

상보적 개념
통합

개념

세부

개념

화학

분류

상세

세부분야

응용

분야

전자이동

(electron 

transfer, ET)

전하이동

(electron 

transfer, ET)

또는

산화 환원-

(Redox)

열유발 전하

이동

(thermal 

charge 

transfer, 

TCT)

열화학

물리화학

유기화학

무기화학

생화학

재료화학

분석화학

화학 및 소재

전반

홀이동

(hole 

transfer, ET)

광유발 전하

이동

(photoinduced 

charge 

transfer, 

PCT)

광화학

유기 I. 

광화학

무기 II. 

광화학

광물리
광화학 분야

동적 이해 

광발광

Photo-

luminescence

디스플레이

태양연료 

Solar fuel

인공광합성

Artificial 

Photosynthesis

태양광을 연료로 

전환

(Photon-to- 

chemical energy 

conversion)

천연광합성

Natural 

Photosynthesis

천연광합성의 

촉매센터 이해 

및 응용

신물질 광합성

Photochemical 

synthesis of new 

materials

빛을 이용한 

신물질 합성
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연구동향. Ⅱ

무기광화학의 이해를 깊게 해주는 기초지식1. 

광화학을 좀 더 깊게 이해하기 위해 물질 간 약한 전하이동 착물 형성에 관한 

현상을 기술하는 식 에 대해서 좀 더 자세히 이해할 필요가 있다 여기서 [ (2)] . [D, 

는 약간의 전하가 이미 에서 로 이동한 상태로 존재한다 원래 이론을 A] D A . CT 

이론으로 설명하여 노벨상을 수상한 의 이론에 의valence bond R. A. Mulliken

하면2,3 바닥상태 에서는 실질적인 전하이동이 거의 일어나지 않은  (ground state)

상태로 기술된다 이를테면 의 이론에 의하면 바닥상태와 전이상태. Mulliken CT 

의 파동함수는 각각 (excited state) ΨG와 ΨE로 표시하며 각각의 파동함수는 식 [ (3), 

로 전개된다(4)] .

ΨG= aΨ0[A, D] + bΨ1[A
--D+] + ··· (3)

ΨE= a*Ψ1[A
--D+]-b*Ψ0[A, D] + ···  (4) 

위 식에서 Ψ0[A, D]는 와 의 무결합 상태의 파동함수를 나타내며 D A Ψ1[A
--D+]

는 전자가 에서 로 완전하게 이동한 상태의 파동함수를 의미한다 이때 상수 D A . 

들 간에는 아래와 같은 관계가 있다 식 a, b, a*, b* [ (5), (6)]. 

a >> b      (5)

a* >> b*   (6)

그러므로 의 이론에 의하면 바닥상태에서 전자가 에서 로 이동Mullilken CT D A

해 간 정도는 무시할 정도로 작으며 전이상태에서 전자가 에서 로 이동해 간 , D A

정도는 에 가깝다 달리 말하면 바닥상태의 착물 의 경우 100% . CT (CT complex)

전이를 일으키는 빛 에너지를 받아 전이상태로 진입하기 전에는 전자가 에CT D

서 로 이동해 간 정도는 무시할 정도로 매우 작다 달리 말하면 바닥상태에서 A . , 

전자밀도는 에서 로 거의 흘러가지 않는다D A .  
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그러나 의 이러한 바닥상태에서의 착물에 대한 설명은 맞지 않는Mulliken CT 

다 많은 실험 결과를 종합해 보면 실제로는 이미 바닥상태에서 상당한 수준의 전. 

자밀도가 에서 로 이동한다 즉 상당한 수준의 에서 로의 부분 전하이동D A . D A

이 일어나며 그 정도는 의 전자밀도가 증가할수록 즉 전자주개 성질(partial CT) D , 

이 증가할수록 더 많이 일어난다 이러한 방증은 여러 가지 실험결(donor strength) . 

과에서 나타난다 특히 방향족 화합물 과 . (aromatic compound, ArH) nitrosonium 

NO+ 이온 간의 전하이동 착물의 경우를 보면 식 벤젠 고리에 전자밀도를 [ (7)] (Bz)

밀어 넣어주는 경향이 있는 메틸그룹(-CH3 수가 증가하면 ) NO+의 스트레칭 진동

수 가 현저히 감소한다 이를테면 전자주개 화합물 이 메시(stretching frequency) . (D)

틸렌 듀렌(mesitylene, 1,3,5-trimethyl benzene), (Durene, 1,2,4,5-tetramethyl benzene), 

펜타메틸벤젠 헥사메틸벤젠 등으로 벤(pentamethyl benzene), (hexamethyl benzene) 

젠 고리에 메틸그룹(CH3 의 수가 점차적으로 늘어나면 바닥상태에서도 -) NO+에 

전자밀도가 높아져서 적외선 분광계에서 측정하면 NO+의 스트레칭 진동수가 점

차적으로 감소한다 표 [ 2].4

[(CH3)n-Bz] + [NO+] [(CH⇄ 3)n-Bz, NO+]     (7)

표 식 [ 2] (7 에 나타낸 착물의 고체상태 및 용액상에서의 ) CT NO+의 스트레칭 진동수*

Aromatic Donor (D) Solid state In solution

Mesitylene(1,3,5-trimethyl benzene) 2016 1967

Durene(1,2,4,5-tetramethyl benzene) 1986 1929

Pentamethyl benzene 1927 1904

Hexamethyl benzene 1899 1880

 

이때 NO+ 이온의 스트레칭 진동수가 감소하는 이유는 NO+ 이온의 전자받개 오

비탈 또는 가 분자의 경우처럼 반LUMO(lowest unoccupied molecular orbital) CO 

결합 성향이 매우 높아서 비워져있는 오비탈에 전자 밀도가 증가하(antibonding) 

면 할수록 분자 전체적으로 볼 때 반결합 오비탈에 전자밀도가 증가하는 셈이므
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로 결국 전체적으로 결합이 약해져서 NO+의 스트레칭 진동수가 감소하게 되는 것

이다 달리 표현하면 적외선 분광계로 측정한 . NO+의 스트레칭 진동수가 감소하는 

현상은 방향족 전자주개로부터 전자받개인 NO+의 반결합 오비탈 속으로 전자밀

도가 밀려들어 가기 때문이며 방향족 전자주개의 전자주개 성질이 증가하면 이에 , 

비례하여 더 많은 양의 전자밀도가 NO+의 반결합 오비탈 속으로 흘러 들어가기 

때문임을 보여준다 위 현상은 초창기에 이 착물에 대해서 기술한 이. Mulliken CT 

론에 반하여 이미 바닥상태에서도 상당한 양의 전자밀도가 로부터 로 흘러 들D A

어가고 있다는 사실을 알 수 있게 해준다. 

무기광화학 분야에선 수많은 종류의 고체 금속 산화물이 참여하는 광화학 반응

이 등장한다 그리고 이러한 광화학 반응 중의 상당수는 고체 금속 산화물의 표면. 

에 흡착된 여러 가지 분자들에 의해 반응 양태가 달라진다 따라서 고체 금속산화. 

물들 표면의 전자주개 또는 전자받개 성질을 이해할 필요가 있으며 금속산화물들

의 종류가 달라짐에 따라 전자주개 또는 전자받개 성질이 어떻게 변하는지 일목

요연하게 알 필요가 있다 이러한 지식이 결국 금속 산화물을 이용한 다양한 광화. 

학 반응을 이해할 수 있게 해주며 유용한 광화학 반응을 개발하는 데 도움을 줄 

것이다.

그림 [ 1] 알리자린 분자 내 존재하는 분자내 전하이동 

과 및 오비탈의 전자분포 (A) HOMO LUMO (B)



360    윤경병

알리자린 분자 내에는 카테콜 단위가 있는 링에서 분자 전체적으로(catechol)  

퍼지는 분자내 전하이동 현상이 존재한다(intramolecular charge transfer, IMCT) 

그림 한편 알리자린은 에 의한 킬레이션 현상을 이용해 [ 1]. vicinal diol (chelation) 

MxOy형 금속 산화물의 표면에 화학흡착을 잘 한다 그림 이런 경우에는 binary [ 2]. 

알리자린과 금속이온이 배위화합물 을 이루게 되므로 알(coordination compound)

리자린이 리간드가 되고 금속 표면의 금속이온(Mn+ 은 중심금속 이온) (central 

이 된다 이렇게 되면 알리자린과 금속 표면 간에 metal ion) . ligand-to-metal CT 

관계가 형성된다 그 결과 알리자린이 금속 산화물에 화학흡착을 하게 (LMCT) . 되

면 와 두 개의 경쟁적인 전이를 일으키게 된다 이 두 개의 중IMCT LMCT CT . CT  

가 더 낮은 에너지를 요구하는 전이이므로 자외선 가시광선 분광계로 IMCT CT -

알리자린이 흡착한 금속 산화물 분말의 스펙트럼을 측정하면 전이가 보통 IMCT 

가시광선 영역에서 나타나고 는 자외선 영역에서 나타난다 이때 금속산화물LMCT .  

표면의 금속이온의 전자받개 성질이 강하면 즉 금속이온의 산성도가 강하면 알리

자린 내 카테콜 링에 편재되어있는 오비탈 에너지 준위가 낮아져서 HOMO IMCT 

전이를 위한 소요 에너지가 더 크게 증가한다 각 금속 산화물에 대해서 이러한 . 

전이 에너지를 측정하면 각 금속 산화물 표면에 존재하는 금속 이온들의 IMCT 

상대적인 전자받개 세기를 즉 금속 이온들의 상대적인 산성도를 측정할 수 있다, .5

그림 [ 2] 금속 산화물에 화학 흡착된 알리자린이 일으키는 두 가지 경쟁적인 

전하이동 전이 와 : LMCT IMCT
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흥미롭게도 알리자린을 흡착시킨 다양한 이종원소 금속 산화물의 (binary) IMCT

밴드 에너지들은 NM-2δM과 직선적인 비례관계를 보인다 그림 메톡시 그룹이 [ 3]. 

부착된 알리자린의 경우에도 동일한 직선적인 관계를 보인다 여기서 . NM은 이종

원소 금속 산화물 MxOy에서 이 갖는 형식적 전하 를 나타낸다 이M (formal charge) . 

를테면 무기광화학에서 활발하게 사용되는 이종원소 금속 산화물인 TiO2의 형식

적 전하는 가 된다 즉+4 . , TiO2의 NM은 가 된다 이는 +4 . TiO2 내에서 원자와 Ti 

원자가 완전한 이온성 결합을 하고 있는 상태라고 볼 때 원소가 갖게 되는 O Ti 

전하 상태이기도 하다 그런 관점에서 . NM을 이온성 전하라고 부를 수 있다. 

상보적인 관점에서 TiO2를 완벽한 공유결합성 물질로 생각해 볼 수도 있다 이 . 

경우 두 가지 다른 원소 즉 원자와 원자가 서로 다른 전기음성도를 갖는데 Ti O 

일반적으로 금속 원자보다는 산소 원자의 전기음성도가 더 세므로 금속 원자는 

부분적인 양전하(δ+ 를 띄고 산소 원자는 부분적인 음전하) (δ- 를 띈다 이때 공유결) . 

합 개념에서 발생하는 부분 전하 δ+와 δ-를 공유결합 전하라 정의할 수 있다 그간 . 

여러 종류의 전기음성도 스케일이 제안되어 왔으나 부분적인 전하를 수치로 나타

내줄 수 있는 전기음성도 스케일은 샌더슨 의 전기음성도 스케일 밖에 (Sanderson)

그림 알리자린과 메톡시 알리자린을 프로브 분자로 [ 3] 

사용하여 얻은 에너지와 IMCT NM-2δM간 또는 이온성 

전하에서 공유결합성 전하를 보정해 준 값과의 선형 관계
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없다.6 특히 의 전기음성도는 원소의 산화 상태가 변할 때마다 그 산화  Sanderson

상태에 상응하는 고유한 전기음성도를 부여하므로 다른 전기음성도 스케일에 비

하여 더욱 유용하며 그런 관점에서 보면 샌더슨의 전기음성도 스케일은 더욱 독

특하고 합리적이다 그리고 샌더슨의 전기음성도 개념은 전자밀도가 전자주개에. 

서 전자받개로 흘러 들어가다가 더 이상 흘러 들어가지 못할 때 두 원소 사이의 

전기음성도가 같아진다는 합리적인 개념을 포함하고 있다 이러한 개념을 샌더슨. 

의 전기음성도 동일화 원리 라 (Sanderson’s electronegativity equalization principle)

부른다. 

이처럼 인접한 두 원소 사이에 전기음성도가 같아진 상태에서 두 원소가 갖게 

되는 부분 전하 즉 공유결합성 전하는 샌더슨이 경험적으로 완성한 (partial charge) 

식 을 이용해 산출해 낸다[ (8)] . 

( ) ( ) ( )

2.08

n n

n

x y x y
OM M

M

M

S S S

S
d

+ +

+

+ -
=

(8)

위 식에서 SM
n+ 와 SO는 각각 Mn+와 의 샌더슨 스케일의 전기음성도를 나타낸O

다 와 는 이종원소 금속 산화물 . x y MxOy에 있어서 금속 원자와 산소의 정량적인 

비례 값인 와 를 의미한다 결과론적으로 보면 이종원소 금속 산화물의 표면에 x y . 

위치한 금속 이온들의 전자받개 성질 즉 산성도는 그 이종금속 금속화합물을 이, 

온성 결합 물질로 볼 때 금속이온에 부과되는 정량적 전하(stoichiometric charge)

값에서 이 금속화합물을 공유결합성 물질로 간주할 때 그 금속이온에 부과되는 

공유결합성 전하 절댓값의 두 배를 감소시킨 값으로 나타난다는 것을 보여준다. 

달리 표현하면 이종금속 산화물에서 각 이온에 걸리는 전하는 이온결합성 전하와 

그 반대적으로 걸리는 공유결합성 전하의 두 배가 상쇄되어서 걸린다는 점이다. 

이러한 관계는 무기화합물에서 큰 분야를 차지하는 금속화합물의 결합에 대해서 

깊이 있게 이해하는데 중요한 개념이 된다. 

위 관계로부터 수많은 이종원소 금속 산화물 표면에 존재하는 금속 이온들의 

상대적인 산성도 또는 전자받개 성향을 정량적 수치를 사용해 서로 비교할 수 있
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게 되었다 그림 이 수치들은 다양한 이종원소 금속산화물들을 이용하여 새로[ 4]. 

운 반응 시스템을 개발할 때 참고 자료로 매우 유용하다 뿐만 아니라 아직도 값. 

을 정하지 못한 다양한 원소의 샌더슨 전기음성도 값을 정해주는 데에도 중요한 

역할을 한다 위 방법으로 란탄계열의 금속 가 이온들의 전기음성도가 정해졌다. 3 . 

그림 [ 4] 다양한 이종원소 금속산화물의 표면에 존재하는 금속 이온들의 산성도 

전자받개 세기 비교( ) 5

2. 천연광합성의 물산화 촉매 센터에 대한 이해(water oxidation catalyst, WOC) 

물분해 반응은 다음과 같이 두 단계의 반응으로 나누어져 있다 식 [ (9), 10)].

2H2O 4H→ + +  O2 + 4e-    (9)

2H+ + 2e- H→ 2                 (10)
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위 두 가지 반응중에서 물산화 반응 식 이 반응속도론적 및 열역학적 관점[ (9)]

에서 수소이온 환원반응 식 보다 훨씬 더 어렵다 특히 산소는 분자 상태가 [ (10)] . 

원자 상태보다 에너지가 훨씬 낮다 따라서 물을 분해하여 산소를 발생시키기 위. 

해선 촉매반응 시스템에서 개의 산소 원자 를 발생시킨 후 발생된 두 개의 산2 (O)

소 원자가 결합하여 한 개의 산소분자(O2 를 생성하는 반응경로는 채택될 수 없)

다 아예 처음부터 산소 분자. (O2 가 생성되는 경로를 채택해야 한다 그렇지 않을 ) . 

경우 산소 원자 생성반응 경로가 넘어가야 할 활성화 에너지 언덕(O) (energy 

이 너무 높기 때문이다barrier) . 

물 분해 촉매 사이클은 식 에 나타낸 바와 같이 개의 물 분자로부터 개의 [ (9)] 2 4

전자를 빼어내어 산소 분자(O2 개를 발생시켜야 하는 전자 산화 반응이다 즉 ) 1 4 . 

물산화 반응은 개의 물 분자로부터 개의 전자를 빼어내야 하는 다전자 산화 반2 4

응 이므로 반응속도론적으로 느릴 수밖에 없(multi electron oxidation) (kinetically) 

는 다단계 반응이다 더군다나 개의 물 분자로부터 개의 전자를 빼어낼 때 개. 2 4 4

의 수소이온(H+ 도 동시에 빼어내야 한다 그러므로 식 는 다중수소이온 제거) . [ (9)]

반응이기도 하다 그런데 전자 산화 반응과 수소이온 (multi proton removal) . 4 4 

제거 반응이 동시에 일어나는 촉매시스템은 확률적으로 기대하기 어렵다 또한 . 4 

전자 산화 반응과 수소이온 제거 반응이 단계를 거쳐 개별적으로 일어나는 것4 8

도 확률적으로 어렵다 결론적으로 물산화 반응은 개의 물 분자로부터 전자만 빼. 2

어내는 반응도 있고 전자와 수소를 동시에 빼어내는 수소이온 동반 전자 제거

(proton-coupled 반응이 일어날 수도 있다 그러므로 개의 물 분 electron removal) . 2

자로부터 개의 전자와 개의 수소이온을 제거하여 산소 분자를 발생하는 식 4 4 [

는 단계 이상의 다단계 반응이므로 반응속도론적인 관점에서 보면 빠른 속도(9)] 4

를 기대하기 매우 어려운 반응이다.

천연광합성의 경우 물산화 반응은 광합성 시스템 에 있는 물산화 촉매II (water 

센터인 oxidation catalyst , WOC) Mn4CaO5가 담당하고 있다 그림 좌 이 [ 5 ( )]. 

Mn4CaO5센터 중 초기 상태(S0 일 때 의 산화 상태는 이며 ) Mn1 IV Mn2, Mn3, Mn4 

센터들의 산화 상태는 이다III .

이 물산화 촉매에서 에 과 로 표시된 두 개의 물 분자가 배위되어 Mn4 W1 W2

있고 센터에도 와 로 표시된 두 개의 물 분자들이 배위되어 있다 이 Ca W3 W4 . 
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개의 물 분자 중에서 과 두 물 분자는 궁극적으로 산화되어 산소를 발생4 W1 W2 

하는 데 사용되고 는 가 새로운 물 분자를 필요로 할 때 보충해 주는 역할W3 Mn4

을 하는 것으로 제안되어 있다.7 그림 우 의 사이클에 나타낸 것처럼  [ 5 ( )] Kok 

Mn4CaO5를 사용한 물산화 촉매반응은 단계를 거쳐서 진행된다 첫 번째 세 번5 . , 

째 네 번째 단계에서는 수소이온 동반 전자 제거 반응이 일어나며 두 번째 단계, 

에선 전자 제거 반응만 일어나며 다섯 번째 단계에선 수소이온 전자 제거 반응만 

일어난다 이런 일련의 과정을 거쳐서 두 개의 물 분자로부터 전체적으로 개의 . 4

전자와 개의 수소이온을 제거한다 또한 전자제거가 일어나는 단계까지 각 단4 . 1-4

계마다 한 개의 광자 가 필요하며 단계별 소요 반응시간은 (proton) 0.04, 0.1, 0.3, 

로 알려졌다1.6 ms . 

그림 [ 5] 광합성시스템 에 위치한 II Mn4CaO5 물산화촉매 좌 의 구조와 콕사이클 ( )

우(Kok cycle) ( )7

사이클을 따라 물산화 촉매반응이 진행되는 동안 Kok Mn4CaO5 센터의  WOC 

구조와 각 센터의 산화 상태 및 스핀 상태도 계속 변화하며 이에 대한 많은 Mn 

연구가 진행되어왔다 그림 에 나타낸 것처럼 . [ 6] Mn4CaO5의 구조는 S0-S2
A까지의 

단계에선 열린형 큐브 구조를 취하며 (open cubane) S2
B와 S3

’단계에선 닫힌형 큐브

구조를 취하고 있다가 (closed cubane) S3
A 단계에선 잠시 열린 구조를 취하다가 

S4 단계에선 다시 닫힌 구조를 취한다 각 의 산화 상태와 스핀 상태도 그림 . Mn [

에 자세히 설명되어 있다 이처럼 천연광합성의 센터의 역할과 사이6] . WOC Kok 
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클 단계별 구조와 각 의 산화 상태 및 스핀 상태에 대해서 많은 정보가 알려져 Mn

왔으며 앞으로도 이 분야에 대한 좀 더 정밀한 이해를 얻기 위한 노력이 지속될 

전망이다.

그림 [ 6] Kok 사이클에서 S0에서 S3상태로 변화과정 중 나타나는 Mn4CaO5 

센터의 구조와 각 센터의 산화 상태 및 스핀 상태의 변화WOC Mn 7

위와 같은 센터와 사이클에 대한 정보와 함께 의문이 드는 문제가 WOC Kok 

있다 앞서 기술한 바와 같이 사이클 각 단계별 소요 반응시간은 . Kok 0.04, 0.1, 

로 알려졌다 그러나 태양 빛이 초당 한 센터에 도달하는 0.3, 1.6 ms . 1 WOC 

수는 대략 당 한 개이다 그렇다면 위와 같이 빠른 속도로 사photon 170 ms . Kok 

이클을 진행 시킬 수가 없다 이러한 수치적 불일치는 천연광합성 센터가 훨씬 더 . 

넓은 면적에 분포한 수많은 수의 안테나 센터를 통해서 을 받아서 센photon WOC 

터에 공급해 주기 때문에 가능해진다 따라서 수많은 빛 수용체 들. (photo receptor)

이 어떻게 어떤 과정으로 어떤 속도로 받아드린 들을 센터로 전달하, , photon WOC 

는 가에 대한 많은 연구가 있어 왔으며 좀 더 정밀한 이해를 구하기 위해 앞으로

도 이 분야에 많은 연구가 지속될 전망이다.  
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물분해 광촉매3. 

태양에너지를 화합물 에너지 특히 수소로 전환하기 위한 하나의 방편으로 다양

한 반도체 성질을 띄는 금속산화물을 물 속에 분산 시킨 후 이들을 태양광으로 

쪼여주어 물을 수소와 산소로 완전 분해 하는 연구들이 활(overall water splitting)

발하게 진행되어 왔으며 일본 동경대의 교수와 동경기술대학의 K. Domen A. 

교수 연구진이 이러한 분야의 연구를 주도하여 왔다 그동안 수없이 많은 Kudo . 

반도체 금속산화물들의 촉매 가능성이 시험되어 왔다 기본 원리는 그림 에 나. [ 7]

타내었다 이때 이들 반도체 촉매의 효율을 높이기 위해 전자. (e- 를 모아서 수소를 )

생성해 주는 물환원 조촉매 와 홀(WRC) (h+ 들을 모아서 물을 산화시키는 조촉매)

가 반드시 필요하다(WOC) . 

그림 반도체 촉매를 이용한 물분해 및 [ 7] CO2 환원 반응 원리 

반도체를 이용한 물분해 반응은 와 가 Fujishima Honda TiO2에 자외선을 쪼인 결

과 물이 분해되어 수소와 산소가 발생하는 현상을 발견한 이후 발전하기 시작하

였다.8 초창기에는 다양한 반도체 촉매의 물산화 반응과 수소환원 반쪽 반응이   

개별적으로 개발되어 왔다 이를테면 물산화 광촉매를 개발하기 위해서 광촉매와 . 

함께 은이온(Ag+ 을 넣어주어 밴드갭 이상의 에너지를 갖는 빛을 받아 ) valence 

에서 로 올라온 전자를 트랩하여 다량의 홀을 band conduction band valence band
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에 가둔 후 이 홀들이 모여 물을 산화시키는 것이다 언뜻 보면 그럴듯해 보이나 . 

이 분야는 실질적으로 유용한 광촉매 개발에 전혀 도움이 안된다 왜냐하면 실제 . 

반응에선 에 올라온 전자들이 다시 로 돌아가는 이른conduction band valence band

바 이 매우 빠르게 일어나기 때문이다 그리고 홀이 결정 격자 내에recombination . 

서 표면으로 이동해 가는 홀이동 속도 는 일반적으로 전자이동 (hole migration rate)

속도 보다 훨씬 느리기 때문에 (electron migration rate) Ag+ 이온 같은 별도의 강력

한 희생 전자 트랩 을 사용하지 않는 경우 전자(sacrificial electron trapping agent)

들은 다시 홀들을 만나 홀 전자 재결합 을 일으키게 - (hole-electron recombination)

된다 뿐만 아니라 물산화 반응은 개의 물 분자로부터 개의 전자와 개의 수소. 2 4 4

이온을 제거하는 반응이므로 개의 홀과 개의 4 4 H+트랩 사이트 즉 개의 , 4 basic 

가 동시에 작동하는 매우 복잡한 반응이다 따라서 단순히 개의 수소이온 sites . 2

환원 반응인 수소형성 반응보다 매우 느리다 따라서 실제 반응의 경우에는 다량. 

의 홀을 에 저장하기 힘들므로 valence band Ag+ 등을 비롯한 전자트랩 또는 전자 

스캐빈저 를 이용한다 이러한 모의 물산화 반쪽 반응은 실제로 (electron scavenger) . 

유용한 물분해 광촉매 개발에 전혀 도움이 되지 않음에도 불구하고 이러한 유형

의 연구는 아직도 시행되고 있다. 

그림 수분과 함께 또는 없이 금속 이 표면에 도핑된 [ 8] M TiO2에서 메탄

올 증기를 흘려줄 때 일어나는 다양한 반응과 이들의 연결성 및 다양한 

생성물을 보여주는 플로우 차트9

이와 마찬가지로 초창기에는 홀을 트랩하여 수소형성 반응성을 보는 연구들이 
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많은 주목을 받았다 이를테면 물보다 산화되기 쉬운 메탄올 등 알코올을 수용액 . 

속에 다량 첨가하여 빛을 쪼여서 생성된 홀들을 빠른 속도로 제거해 주어 수소생

성을 돕는 연구들이 발표되었다 그러나 메탄올을 물속에서 전형적인 반도체 광촉. 

매인 TiO2 속에 형성된 홀로 분해하면 수소를 포함하여 가지 이상의 화합물들이 9

생성됨이 알려졌다 그림 [ 8].9 따라서 메탄올을 희생 전자주개로 사용하여 홀을 트

랩 한 후 수소를 생성하는 연구는 실질적으로 의미가 없는 연구이다. 

사실 위와 같은 유형의 광촉매 반응은 수계에 있는 유기물과 미생물을 제거하

여 수질을 개선하기 위한 수처리 목적으로 년대에 활발히 연구되었던 1990-2010

분야이기도 하다.10,11 이 환경 촉매 분야는 이 시기에 활발히 연구되었지만 요즘에 

는 더 이상 주목을 받지 못하고 있으며 앞으로도 그럴 것이다. 

최근에는 SrTiO3를 완전물분해 촉매의 기본 플랫폼으로 (overall water splitting) 

활용하는 논문들이 주로 연구되고 있다 그러나 . SrTiO3는 밴드갭이 로서 3.2 eV

보다 짧은 자외선 영역만 흡수하므로 태양에너지를 수소로 전환하는 효388 nm 

율 이 정도로 매우 작다 더군[solar-to-hydrogen(STH) conversion efficiency] 0.1% . 

다나 이 물질의 홀 전자 재결합 속도가 높아서 효율증대가 어렵다- .12 을 도핑한  Al

SrTiO3(Al:SrTiO3 의 경우 전하 운반체 들이 살아있는 시간) (charge carrier) (lifetime)

을 크게 늘려준다 즉 전하 운반체 들의 결정내 확산 거리를 늘려주어 빛을 받아. 

서 생성된 전자가 표면에 부착된 환원 조촉매인 나노 입자까지 도달하는데 기Rh 

여를 한다. 

을 도핑하더라도 Al SrTiO3는 태양광 중 자외선 영역만 흡수하므로 Ta3N5,
13 

Y2Ti2O5S2,
14 SrTaO2N

15 등 순수 산화물의 원자 일부 또는 전부를 과 으로  O N S

치환한 등이 시험되어 왔다 그러나 이나 가 도핑nitride, oxynitride, oxysulfide . N S

된 물질들의 밴드갭은 SrTiO3보다 훨씬 낮아지지만 물산화 도중 자신이 산화되는 

경향이 커서 불안정하다. 

실질적으로 Al:SrTiO3를 완전물산화 촉매로 코팅한 100 m2 면적의 광반응기를   

사용하여 야외에서 년 동안 수소와 산소 혼합물을 발생한 후 얻어진 산소를 제1 , 

거하고 수소만 얻은 뒤 포집된 수소와 미리 구입한 , CO2 를 Ni/ZrO2 상업용 촉매

를 사용하여 메탄으로 전환한 연구결과와 이탈리아 에서 Ispra 12.19 m2 광반응기 

면적으로 일간 얻은 결과를 종합한 연구결과가 발표되었다3 .16 이 대용량 파일럿  
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스케일 실험에서 효율은 로 보고되었다 그러나 이 효율에 사용STH 0.54% . STH 

된 펌프와 수소 산소 분리 에너지 컴퓨터 등 사용에너지를 감안하지 않았다 그러- , . 

므로 실질적인 는 훨씬 더 낮을 것이다STH . 

그림 일본 동경대 교수 연구진에 의해 유럽혁신위원회[ 9] K. Domen (European 

의 공동연구센터 의 지원으Innovation Council) (Joint Research Center, JRC)

로 이탈리아 에 설치한 반도체 입자를 이용한 광반응기 면적 Ispra 12.19 m2 

인 완전물분해 장치의 파일럿 플랜트16

더군다나 이 파일럿 플랜트의 경우 매 광반응 반응기마다 파이프라인이 부착되

는데 면적이 늘어나서 이러한 반응장치가 수없이 많아지게 되면 파이프라인 또한 

거미줄처럼 얽혀서 대면적으로 전개시키고 연결되어야 한다 더군다나 물 공급라. 

인과 생성된 수소 산소 혼합물을 분리해야 하고 회수라인을 관리해야 하는 등 반- , 

응기 설치와 관리 프로세스에 많은 문제가 남아있다 무엇보다도 효율이 정. 25% 

도에 도달하는 기존의 실리콘 태양전지 효율과 전기에너지의 정도를 수소로 70% 

전환하는 물 전기분해 장치와 결합하면 효율이 를 상회하는 점을 감안하STH 17%
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면 같은 양의 수소를 생성하기 위해 이 광반응장치의 면적은 태양광 패널이 차지

하는 면적의 약 배 정도의 땅 면적이 필요하게 된다 또한 더 넓은 면적에 파이34 . 

프라인 설치와 관리의 복잡성을 감안할 때 반도체 입자가 부착된 패널형 광반응

기를 이용하여 물을 완전분해하는 이 방법론은 경쟁력이 전혀 없어 보인다 더군. 

다나 유리판 위에 부착된 반도체 입자들이 여름철 주간의 더위와 겨울철 야간의 

추위에 의해서 팽창과 축소를 지속하면 반도체 입자들이 유리판에서 탈착되어 나

온다 즉 이 반응기 패널들의 안정성도 문제가 많지만 아직 이 분야를 걱정할 단. , 

계가 아니다 따라서 이 분야가 그린에너지 문제를 해결해 줄 것이란 전망은 전혀 . 

없어 보인다 이 분야 연구진들은 이 문제를 심각하게 고려하여 시간과 물자를 좀 . 

더 실용화 가능성이 있는 분야에 투입하여야 할 것이다.

최근에는 무기광촉매 단결정 내에서 결정 면에 따라 열역학적과 반응속도론적으

로 전자와 홀이 선호하는 방향을 찾아내고 나아가 전자와 홀이 각 결정면 방향으

로 확산되어 갈 때 방향별 확산 속도를 측정하는 연구가 활발히 진행되고 있다.17-19 

또한 홀과 전자가 선택적으로 모이는 결정면 또는 사이트에 물산화 촉매와 물환원 

촉매 또는 CO2 환원 나노촉매를 선택적으로 부착시켜 단일 반도체 촉매 입자로서 

물완전분해 또는 물로 CO2를 환원시켜 유기물을 얻는 연구도 진행되고 있다 이 . 

분야는 학술적으로 의미가 있으며 반도체 무기광촉매를 이해하고 나아가 효율이 

더 높은 무기광촉매 개발에 도움을 주어왔다 그러나 교수의 파일럿 스케. Domen 

일 연구 결과에서 보듯이 이 분야는 근본적으로 효율이 매우 낮고 대면적으STH 

로 파이프라인을 전개하고 물과 수소 산소 혼합물을 회수하는 문제점이 커서 실용-

화가 원천적으로 불가능한 분야라는 점을 항상 염두에 두어야 한다 그리고 최근 . 

들어서 이 분야 발전속도는 정체가 되어 있고 많은 연구진이 단순히 관성적으로 

광촉매 입자들을 데코레이션 하는 차원의 가지치기 연구를 지속하고 있어서 무기

광촉매를 환경 촉매로 여기던 분야처럼 머지않아 역사의 뒤안길로 접어들 것이다.

두 가지 서로 상반되는 기능을 가진 조촉매가 부착된 단일 반도체 입자를 활용

한 완전물분해의 경우 효율이 너무 낮으므로 효율을 높이기 위한 방편으로 STH 

물산화 반쪽 기능이 더 뛰어난 반도체 입자와 물환원 반쪽 기능이 더 뛰어난 반도

체를 동시에 가동시켜 이른바 스킴으로 물을 완전분해하는 방법도 오랜기간 연Z-

구되어 왔다 그림 [ 10].20
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그림 두 종류의 반도체 촉매 입자들을 금과 탄소 등 전도성 물질을 매개[ 10] 

체로 하여 스킴에 의거한 완전물산화 반응 시스템과 이 반응에 주로 사용되Z-

어온 반도체 물질들과 도핑 물질들

이 스킴 시스템은 좀 더 낮은 에너지를 갖는 빛을 흡수하여 물을 분해할 수 Z-

있어서 효율이 증가할 가능성은 있으나 다른 한편으로는 배의 광자STH 2 (photon)

를 받아드려서 물 분자를 분해한다는 면에서 오히려 효율이 감소하는 요인STH 

으로 작용한다 지금까지 이 시스템이 얻은 최대 효율은 이하로 얻어졌다. 1.2% . 

그리고 이러한 광반응 판넬의 안정도도 좋지 않아서 실용화 전망이 어둡다 지금. 

까지 다양한 반도체 물질들이 사용되어 왔는데 물산화 촉매로선 이 도핑된 Rh

SrTiO3(SrTiO3 와 과 이 함께 도핑된 :Rh) Rh La SrTiO3와(SrTiO3 도 사용되어 :Rh,La)

왔으며 좀 더 복잡계 물질인 La5Ti2Cu0.9Ag0.1O7S5도 사용되어 왔다 물환원 쪽은 . 

도핑된 Mo BiVO4와 BiVO4 이 주로 사용되어 왔다:Mo .  

위에서 사용된 금이나 전도성 탄소판 위에 두 종류의 기능이 서로 다른 반도체 

입자를 부착시켜서 광반응 패널을 제작하여 성능을 관찰하는 대신에 이들 반도체 

입자들을 단지 물 속에 함께 분산시킨 후 전자전달체 로서 (electron mediator)

[FeIII(CN)6]
3-/[FeII(CN)6]

4-] 커플을 넣어주어 물의 완전분해를 유발하는 연구도 오

랫동안 진행되어 왔다 그림 [ 11].

입자가 분산된 용액을 이용한 물분해 광촉매 반응들은 입자들에 의한 빛의 산

란 효과 때문에 용액의 깊이가 깊을 수 없다 이들은 전도성 물질에 반도체 입자. 

들을 부착시킬 필요가 없어서 유리한 점은 있으나 반도체 입자들이 갖는 심각한 
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한계점들 때문에 실용화될 전망이 전혀 없고 교육적인 차원에서 의미가 있다 그림, . [  

에서 물환원 촉매 가 11] (WRC) [FeIII(CN)6]
3-를 환원시키게 되면 흡수된 빛 에너지

가 낭비가 되므로 이런 경로를 차단할 수 있는 를 개발하는 연구도 있을 수 WRC

있으나 이 분야의 실용화 가능성은 매우 낮다. 

광전기화학 셀 4. 

광전기화학 셀은 기본적으로 태양전지 또는 에 물산(solar cell photovoltaics, PV)

화 촉매 그림 또는 물환원 촉매 또는 두 개의 태양전지에 각각 물산화 촉매[ 12a] , 

와 물환원 촉매를 부착한 후 전선으로 연결하거나 그림 아예 전선 없이 직[ 12b], 

접 연결한 일체형 셀을 말한다 그림 [ 12c]. 

이 개념은 태양전지에서 생산된 전기와 수전해 를 하는 경우(water electrolyze)

에 높은 전류가 케이블 등을 거쳐서 수전해 전극으로 유입될 때 많은 에너지가 

손실되므로 어차피 물을 분해하여 수소를 생산할 것이라면 전선을 통해서 전기에

너지를 먼 거리로 이동한 후 수전해 하지 말고 아예 태양전지 패널에서 생성되는 

전기에너지를 촉매를 통해 즉석에서 물을 분해하자는 아이디어에서 출발하였다. 

특히 그림 처럼 전선이 전혀 없는 를 모노리틱 광전기화학[ 12c] PEC (monolithic) , 

그림 [ 11] 두 종류의 반도체 촉매 입자들을 [FeIII(CN)6]
3-/[FeII(CN)6]

4-] 전 

자전달체를 매개체로 하여 스킴에 의거한 완전물산화 반응 시스템과 이 Z-

반응에 주로 사용되어온 반도체 물질들과 도핑 물질들



374    윤경병

일체형 광전기화학 셀이라 부른다 이 일체형 셀은 그림 에 나타낸 스킴에  . [ 10] Z-

의한 완전물산화 반응 시스템과 원리가 매우 흡사하다 지금까지 얻어진 최대의 효. 

율은 1 M HClO4 용액에서 (pH = 0) Rh/TiO2/oxide/AlInP GaInP/GaInAs/GaAs/RuO– 2 

으로 구성된 일체형 광전기화학 셀을 통해 얻어졌으며 초기 전류밀도는 15.7 

mA/cm2 이며 는 에 이른다 그림 STH 19.3% [ 13].21 그러나 이 시스템은 매우 불안정 

하여 분만 경과하여도 전류밀도가 30 10 mA/cm2 정도로 급격히 감소한다 중성 전. 

해질 용액에서는 좀 더 안정하지만 전류밀도가 더 감소한다 수소 산소를 분리하. -

기 위해 멤브레인을 장착하면 전류밀도가 더욱 감소한다 이 셀의 면적은 . 1 cm2

이다.  

그림 [ 13] Rh/TiO2/oxide/AlInP GaInP/GaInAs/GaAs/RuO– 2으로 구성된 

일체형 광전기화학 셀 21

그림 다양한 조합의 물분해 광전기화학 셀[ 12] 
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일반적으로 광전기화학 셀이 경제성을 확보하려면 산업용 모듈의 가 최소 STH

를 넘어야 하는데 실험실 스케일에서 를 넘긴 셀로는 위 장치가 유일하10% 10%

다 일반적으로 실험실 규모의 셀을 모듈 스케일로 면적을 확장하면 실험실에서 . 

얻은 효율의 분의 이하로 감소한다 그러므로 최고값의 를 얻은 위 일STH 3 1 . STH

체형 셀도 모듈 면적으로 셀면적을 증가시키면 가 이하로 감소할 것이 예STH 6% 

상된다 더군다나 위 일체형 광전기화학 셀은 층 의 매우 값비싼 . 3 (triple junction)

족 로 구성되어 있으며 역시 값비싼 과 III-V PV(AlInP GaInP/GaInAs/GaAs) Rh–

RuO2를 물환원 및 물산화 촉매로 기용하고 있다 즉 이 장치는 가격 면 안정성 . , 

면과 모듈에서의 효율 등을 모두 감안하면 실용화될 가능성이 전혀 없다 위의 경. 

우처럼 에 촉매를 코팅하는 광전지화학 셀의 경우 를 보호하기 위한 보호막PV PV

을 반드시 코팅해야 한다 이런 점 때문에 그림 에 나타낸 모(protective layer) . [ 12]

든 셀에서도 보호막이 있다 보호막으로서 보통 박막의 알루미나. (Al2O3 나 타이타)

니아(TiO2 를 사용하는데 보호막이 너무 얇으면 보호 기능이 약하고 너무 두꺼우) , , 

면 전자 터넬링이 잘 일어나지 않을 뿐 아니라 빛을 차단하여 효율이 감소한다. 

궁극적으로 시간이 경과함에 따라 보호막에 생긴 미세한 균열을 통해 의 부식PV

이 진행되며 결국엔 상당한 수준의 부식이 일어난다 또한 시간이 경과함에 따라 . 

보호막이 와 화학반응을 일으키어 성능저하도 피할 수 없다 특히 태양전PV PV . 

지의 경우 년간 사용 후에도 성능이 이상 유지되는데 반하여 이러한 광전20 80%

지화학 셀은 반년 이상 견딘 셀이 없다 실용화를 위해선 장시간 안정성이 무엇보. 

다 중요한데 광전기화학 셀은 효율은 고사하고 안정성마저 확보되기 불가능해 보, 

인다 더군다나 일반 태양전지는 광대한 면적에 적용하더라도 단순히 전선만 연결. 

하면 되지만 물분해 광전지화학 셀은 광대한 면적에 물 공급 생성된 수소 회수와 , 

산소 회수를 위해 세 종류의 파이프라인을 전개하고 서로 연결하여야 하는 등 설

치와 컨트롤 유지보수 및 관리에도 큰 비용문제와 기술적인 문제가 있다 종합적, . 

으로 볼 때 물분해 광전지화학 셀은 실용성화 될 전망이 없어 보인다. 

이와 관련하여 아예 반도체 물산화 또는 물환원 광촉매들을 FTO(F-doped tin 

등 투명한 전도성 판 에 코팅한 후 태양oxide) (transparent conducting oxide, TCO)

광 빛을 조사하여 물을 분해하는 방법도 집중적으로 연구되어 왔다 그림 [ 14a,b]. 
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그림 외부 전압을 필요로 하는 광전기화학 물분해 장치[ 14] 

위 장치에서 양쪽 모두 광촉매 입자들이 코팅된 광전극을 사용할 경우 외부전

압의 도움 없어도 최대 2.5 mA/cm2의 미세한 전류가 흐를 수 있다는 흥미로운 결

과를 보여주기도 했다그림 [ 14b].22 이 때 사용된 물산화 광촉매는  H,Mo:BiVO4/NiFeOx

이며 물환원 광촉매는 Cu2O/Ga2O3/TiO2/RuOx이고 전해질의 는 이다 비록 pH 9 . 

이러한 연구들은 광전기화학 물분해 장치에 사용할 물산화 및 물환원 촉매 개발

에 유용하기는 하나 물분해 광전기화학 셀 자체의 실용성에 대한 깊은 회의가 드

는 시점에서 굳이 많은 시간과 재료를 계속 투입해야 하나 하는 의문이 드는 분야

이다 그리고 이 분야의 경우 작은 디바이스적 또는 기술적 조작에 너무 많은 시. 

간과 물자가 투입되고 있으며 학문적인 깊이를 확장하고 발전시키는 데에는 기여

하지 못하고 있다 따라서 한때 수많은 연구진이 몰렸던 염료감응 태양전지 분야. 

처럼 이 분야도 빛을 발하지 못하고 역사의 뒤안길로 접어들 가능성이 크다. 

그림 에서 외부전압이 소요되는데 외부전압을 인가해 주는 대신에 자체적[ 14]

으로 를 장착하여 물산화 광촉매 작용을 도와주는 방식도 연구되고 있다 그림 PV [

그리고 다양한 엔지니어링 차원의 아이디어들이 선보이고 있다 이렇게 빛을 15]. . 

활용하는 전극 또는 디바이스가 두 가지 이상이 되는 광전기화학 장치들을 탠덤

장치라 부른다 필자 생각으론 이런 분야의 연구를 지속하는 것은 연구(tandem) . 

인력과 비용과 시간의 낭비라고 생각한다.
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그림 외부 전압 대신에 자체 장착된 를 활[ 15] PV

용하는 탠덤 광전기화학 물분해 장치

분자 촉매를 이용한 인공광합성5. 

천연광합성의 경우 물산화 반응은 광합성센터 에서 일-II(Photosystem II, PS-II)

어난다 빛을 받은 초기에는 파장의 빛을 흡수하는 개의 . 680 nm P680(4 chlorophyll 

가 연합하여 형성한 이 흥분된 상태 에 도달한다 식 a tetramer) (P680*) [ (11)]. P680*

은 바로 옆에 있는 그림 에게 전자를 전달한 후 pheophytin a [ 16] P680+가 된다 식 [

에 전달된 전자는 일련의 반응 식 을 거쳐 (12)]. pheophytin a [ (13)-(16)] plastocyanin

에 안정적으로 저장된다. 

P680 + hν → P680*    (11)

P680* + pheophytin a  → P680++ [pheophytin a]-    (12)

그림 구조[ 16] pheophytin a 



378    윤경병

[pheophytin a]-+ plastoquinone-A (QA) → pheophytin a + QA
- (13)

QA
-+ plastoquinone-B (QB) → QA + QB

-      (14)

QB
-+ cytochrome complex (Cyt) → QB + Cyt-  (15)

Cyt- + plastocyanin (Pc) → Cyt + Pc-         (16)

남아 있는 P680+는 산화력이 약 되는데 1.2-1.3 V Mn4CaO5에 인접해 있는 D1 

단백질의 번 말단기인 161 tyrosine(D1
161-C6H5-OH)을 산화시켜 을 cation radical 생

성한다 식 [ (17)]. [D1
161-C6H5-OH]+·은 을 통해 중성인 deprotonation [D1

161-C6H5-O]-

을 형성한다 식 중성인 [ (18)]. [D1
161-C6H5-O]-은 인접한 Mn4CaO5 를 산화시켜 가4

지 상태 중의 하나로 변환시킨다 식 S [ (19)]. [D1
161-C6H5-O]-는 H+를 회복하여 다

시 D1
161-C6H5-OH 상태로 돌아간다 식 [ (20)].

P680+ + D1
161-C6H5-OH → P680 + [D1

161-C6H5-OH]+·   (17)

[D1
161-C6H5-O]+· [D→ 1

161-C6H5-O]· + H+                    (18)

Mn4CaO5 + [D1
161-C6H5-O]· [Mn→ 4CaO5]

+ + [D1
161-C6H5-O]- (19)

[D1
161-C6H5-O]- + H+ D→ 1

161-C6H5-OH   (20)

천연광합성에서 일어나는 일련의 반응을 요약하면 한 개의 빛 광자를 받아서 

물산화 촉매인 Mn4CaO5의 각 상태에서 그다음 상태로 산화시킬 강력한 산화제S 

인 [D1
161-C6H5-O]를 생성한다. 

마찬가지로 분자 촉매를 사용하여 인공적으로 물산화를 일으키려면 개의 4

을 받아서 물산화 분자 촉매로부터 개의 전자를 빼낼 강력한 산화제를 생photon 4

성해야 한다 지금까지 이러한 산화제는 광감응제 와 . (photosensitizer, PS) persulfate 

(S2O8
2- 조합을 사용하여 왔다 대표적인 로서 ) . PS [Ru(bpy)3]

2+가 주로 사용되어 

왔다 우선 . [Ru(bpy)3]
2+가 빛을 받아 흥분된 상태에 도달하면 식 [ (21)], S2O8

2-에 

의하여 산화되어 [Ru(bpy)3]
3+가 된다 식 [ (22)]. [Ru(bpy)3]

3+/[Ru(bpy)3]
2+ 포텐셜은  

이므로 1.26 V (vs. NHE) [Ru(bpy)3]
3+는 포텐셜면에서도 P680+와 유사하다. [Ru 

(bpy)3]
3+는 물산화 촉매인 를 산화시켜서 의 활성화를 개시한다 식 WOC WOC [

(23)]. 
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[Ru(bpy)3]
2+ + h [Ru(bpy)ν → 3]

2+*                        (21) 

[Ru(bpy)3]
2+* + S2O8

2- [Ru(bpy)→ 3]
3+ + SO4

2- + SO4
-· (22)

WOC + [Ru(bpy)3]
3+ WOC→ + + [Ru(bpy)3]

2+          (23)

그간 다양한 분자들이 소개되고 그들의 물산화 성능이 평가되어 왔는데 WOC 

주종은 화합물이다 그림 Ru [ 17,18].

22 23 24 25 26

25 22 22 27 27

2928272727

그림 물산화 촉매 로 보고된 다양한 분자들 [ 17] (WOC) Ru complex I 

각 구조 밑의 숫자는 참고문헌 번호        ( )
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30 31 32 33

363534

37 38 39

그림 물산화 촉매 로 보고된 다양한 및 분자들 [ 18] (WOC) Ru Fe complex II

각 구조 밑의 숫자는 참고문헌 번호    ( )

계 광감응제 로서는 Ru complex (PS) [Ru(bpy)3]2+와 그의 유도체들이 많이 사용

되어 왔다.41 
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[PS-0]2+ [PS-2]2+

[PS-4]2+ [PS-6]2+

그림 광감응제 로서 사용되어온 [ 19] (photosensitizer, PS) [Ru(bpy)3]
2+계 

분자들 [PS-n]2+에서 은 n CO2 그룹의 수를 의미함Et .41

지금까지 알려진 들의 물산화 광반응 성능을 보면 관측된 최대 전환수WOC

는 정도이며(turnover number, TON) 13,000 41 최대 전환빈도 (turnover frequency, 

는 초당 정도 밖에 안된다TOF) 23(23 Hz) .42 천연광합성의 최소 이  TON 360,000

이고 가 인 점을 감안하면 인공적인 물산화 분자 촉매의 과 TOF 100-400 Hz TON

가 매우 작은 이유는 반응 도중에 와 가 빠른 속도로 분해되기 때문TOF WOC PS

이다 한 가지 가능한 이유는.  식 에서 볼 수 있듯이 광반응 도중 빛이 들어갈 [ (22)]

때 마다 SO4
-·이 생성되며 SO4

-·은 강한 라디칼 산화제 이므로 와 가 손상WOC PS

될 수 있다 대표적인 분자인 . PS [Ru(bpy)3]
2+가 광반응 조건에서 빠른 속도로 분

해되는 과정을 그림 에 나타내었다[ 20] .43
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그림 [ 20] S2O8
2-가 다량으로 존재하는 조건에서 [Ru(bpy)3]

2+가 빛을 받아서 

분해되는 경로43 

즉 빛을 받으면 , [Ru(bpy)3]
2+의 중심금속인 RuII로부터 리간드인 의 bipyridine *π  

오비탈로 가 일어난다 이렇게 해서 생성된 matal-to-ligand CT(MLCT) . [RuIII(bpy)2(bpy-·)]2+

는 S2O8
2-에 의해 산화되어 [RuIII(bpy)3]

3+가 된다 이 분자의 경우 . RuIII가 이제 전

자받개가 될 수 있으므로 빛을 받아 리간드인 로부터 bpy ligand-to-metal CT(LMCT)

를 일으키어 양이온 라디칼인 [RuII(bpy)2(bpy+·)]3+를 형성한다 이 양이온 라디칼. 

은 다시 빛을 받아서 를 통해 MLCT [RuIII(bpy)(bpy-·)(bpy+·)]3+를 생성하고 이 

은 zwitterion S2O8
2-에 의해 산화되어 [RuIII(bpy)2(bpy+·)]4+를 생성한다 농도가 적. 

을땐 이 분자는 dinuclear Ru2 또는 (III,III) Ru2 를 생성한다 이 (III,IV) . dinuclear 

Ru2 화합물들은 계속 산화되어 결국 Ru2 상태가 되어 물을 산화시킨다 그러(V,V) . 

나 빛이 강하고 [Ru(bpy)3]
2+와 S2O8

2- 농도가 높으면 [RuIII(bpy)2(bpy+·)]4+ 농도가 

많아지게 되고 이 경우 활성이 없는 올리고머 또는 폴리머를 형성한다 이 반Ru . 

응은 빠르게 진행되므로 [Ru(bpy)3]
2+의 농도는 급격히 감소한다 즉 . [Ru(bpy)3]

2+

와 S2O8
2-를 함께 사용하여 의 성능을 측정하는 방법은 를 분해시킬 뿐 아WOC PS

니라 도 분해시켜 의 성능을 제대로 평가할 수 없다 따라서 WOC WOC . [Ru(bpy)3]
2+

와 S2O8
2- 조합은 천연광합성의 P680+와 D1

161-C6H5-OH역할을 제대로 수행하지 못

한다. 

천연광합성의 경우에는 Mn4CaO5 센터를 활성화 시킬 최종 산화제인WOC

D1
161-C6H5-O

· 라디칼을 형성하기 위해 에서부터 출발한 전자가 궁극적으로P680
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으로 전달되어 전하가 물리적으로 멀리 분리되고 또한 전자의 에너지 plastocyanin

상태가 매우 낮아져서 전하 재결합이 방지된다 즉 천연광합성의 경우에는 수십억 . 

년의 진화를 통해 진화하여 전하 분리 를 매우 정교하게 비가역(charge separation)

적으로 그리고 효과적으로 일으키게 되었다 이에 반해서 . [Ru(bpy)3]
2+와 S2O8

2- 조

합은 빛을 받아서 를 여러번 산화시켜 물을 산화시킬 수 있는 상태로 활성화 WOC

시킬 수 있는 천연광합성의 D1
161-C6H5-O

·역할을 하는 [RuIII(bpy)3]
3+를 비가역적으

로 생성할 수 있지만 문제는 [RuIII(bpy)3]
3+를 생성할 때마다 SO4

-·을 동시에 생성

하여 SO4
-·이 와 WOC [RuIII(bpy)3]

3+의 리간드를 손상시킨다는 점이다 또한 천연. 

광합성의 경우처럼 P680+이나 D1
161-C6H5-O

·과 같이 빛에 더 이상 감응하지 않는 

분자들을 사용하지 않고 빛에 의해 계속 감응하고 S2O8
2-와 계속 반응하여 dinuclear 

Ru2(III,III), Ru2(III,IV), Ru2 올리고머 그리고 폴리머 등을 계(V,V), Ru , Ru 속 

생성한다는 점이다 천연광합성의 경우에는 인 . WOC Mn4CaO5 센터 주위에 딱 한 

세트의 과 P680 D1
161-C6H5-OH를 배치하고 이들을 단백질 포켓으로 둘러싸서 

Mn4CaO5 센터로부터 와  P680 D1
161-C6H5-OH를 고립시키는데 반하여 균일 용액에

서의 경우에는 주위에 수없이 많은 세트의 WOC [Ru(bpy)3]
2+와 S2O8

2-가 있다 천. 

연과 인공 이 두 광합성 시스템의 극명한 수준 차이를 통해 자연의 화학지식 활용

에 관한 무한한 깊이와 혜안 지혜를 느낄 수 있다, . 

인공적으로 분자 촉매를 활용하여 물을 산화시키는 반응을 진행함에 있어서 현

단계의 인공적인 것이 자연의 한계를 넘을 수 없는 중요한 포인트가 있다 바로 . 

현상이다 앞서도 언급한 바와 같이 그림 우 에 있는 콕photon flux bottleneck . [ 5( )]

사이클 을 보면 전자 제거가 일어나는 단계까지 각 단계마다 한 개(Kok cycle) 1-4

의 광자 가 필요하며 단계별 소요 반응시간은 이다(proton) 0.04, 0.1, 0.3, 1.6 ms . 

그러나 태양 빛이 초당 한 센터에 도달하는 수는 대략 당 한 1 WOC photon 170 ms

개이다 그렇다면 위와 같이 빠른 속도로 사이클을 진행시킬 수가 없다 초. Kok . 1

당 한 센터에 도달하는 수는 대략 당 한 개임에도 불구하고 WOC photon 170 ms

사이클 각 단계가 빠르게 진행될 수 있는 이유는 천연광합성의 경우 넓은 면Kok 

적에 펼쳐진 안테나 시스템을 통해 수집한 다수의 을 photon Mn4CaO5 센터 주위

에 있는 에 몰아주기 때문에 가능하다 그러나 인공광합성용 분자 촉매 P680 . WOC 

옆에 위치한 [RuII(bpy)3]
2+가 위치한 좁은 영역에는 당 한 개 정도의 170 ms photon
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이 도달할 뿐이므로 이하의 매우 짧은 시간 안에 개의 1 ms 1 [RuIII(bpy)3]
3+를 

분자에게 공급해 줄 수 없다 그렇게 되면 WOC . [RuIII(bpy)3]
3+에게 전자를 뺏겨서 

활성화 된 중간체 마다 이하의 빠른 시간 안에 다시 전자를 뺏겨서 다음 단1 ms 

계로 진출하지 못하게 되므로 사이드 반응을 통해 비활성화될 가능성이 높아진다. 

따라서 인공광합성을 위해 개발된 모든 물산화 분자 촉매는 식물의 엽록소에서 

처럼 수많은 안테나 분자를 부착시킬 정도로 분자 합성이 고도화 되기 전까지는 

현상이라는 자연의 장벽에 걸려서 와 이 자연 광photon flux bottleneck TOF TON

합성 만큼 빨라질 수 없다 그래서 빛과 . [Ru(bpy)3]
2+ 그리고 비가역성 희생 전자받

개(S2O8
2- 조합을 사용하지 않고 과량의 ) Ceric ammonium nitrate [(NH4)2Ce(NO3)6, 

CeIV 를 , CAN] [RuIII(bpy)3]
3+ 대용으로 사용하거나 전기화학적으로 모든 중간체로

부터 전자를 빼낼 수 있는 포텐셜에서 끊임없이 와 중간체들로부터 전자를 WOC

빼내면 의 물산화 와 이 크게 증가한다 이를테면 연구진은 WOC TOF TON . Llobet 

에서 전기화학적으로 산화시키는 조건에서 의 를 얻었다pH = 10 50,000 Hz TOF .44 

그러나 아무리 CeIV와 전극을 사용하여 높은 와 을 얻더라도 실제로 태TOF TON

양에너지와 분자 를 이용해 물을 산화하는 반응 조건과는 매우 상이하다WOC . 

즉 자명한 것은 단순히 우수한 만 개발하여야 하는 것이 아니라 WOC P680, 

D1
161-C6H5-OH 안테나 시스템을 추가하여 종세트, 4 (WOC, P680, D1

161-C6H5-OH, 

안테나 시스템 를 함께 개발하여야 한다 지금으로부터 수백 년이 흘러도 이런 수) . 

준까지 합성화학이 발전할 수 있을 것 같지 않다 따라서 분자 촉매를 사용한 대. 

단위 스케일의 실용적인 인공광합성은 인간의 합성 실력이 신의 수준 즉 자연의 

수준에 도달하기 전에는 그 구현이 불가능하다고 생각하는 게 필자의 전망이다. 

분자를 사용한 인공광합성의 궁극적인 목표는 경제적인 방법으로 물의 산화를 

대량으로 일으키는 방법을 개발하는 게 우선이지만 나아가 물의 산화를 통해 생

성시킨 대량의 전자(4 e- 와 양성자) (4 H+ 를 ) CO2와 반응시켜 CH4, CH3 등 연료OH 

를 대량으로 합성하거나 전자(4 e- 와 양성자) (4 H+ 를 결합시켜 수소를 생산하는 )

데 있다 즉 천연광합성의 에서의 경우처럼 생명체가 직접 사용할 . photosystem I

수 있는 단계의 고체연료인 탄수화물까지 만들지는 못하더라도 당장 대단위로 사

용할 수 있는 H2, CH4, CH3 등 연료를 생산하는 데 있다OH . 

년 이 전기화학적으로 1984 J. M. Lehn CO2를 로 환원시키는 데 도움을 주는CO
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화합물 그림 을 발표한 이래 많은 연구진이 이 분자의 특성을 연구하였Re(I) [ 21]

으며 수많은 연구진이 이 분자 촉매를 모태로 하여 다양한 형태로 변형시켜 응용

해 왔다 특히 동경공대의 연구진은 이 분자를 활용한 다양한 연구. Osamu Ishitani 

결과를 선보였다.

그림 [ 21] 년 연구진이 발표한 1984 J. -M. Lehn CO2를 로CO  

전환하는 활성이 뛰어난 촉매Re(I) . fac-Re(bpy)(CO)3Cl 
45

Re(I) complex
CO2 + 2e- + 2H+ ------------------------> CO + H2O  (24)

이 촉매가 Re(I) CO2를 로 전환하기 위해서는 개의 전자 개의 양성자가 CO 2 , 2

필요하다 식 [ (24)]. 

광화학적으로 CO2를 로 전환하기 위해서는 개의 광자 또는 개의 CO 2 (2 h ), 1 2ν

분자 개의 희생 전자주개 개의 양성자PS , 2 (sacrificial electron donor, 2 D), 2 (2 H+)

가 필요하다 그림 [ 22].

따라서 위 반응을 효과적으로 진행시키기 위해서는 희생 전자주개 개로부(D) 2

터 개의 전자2 (2 e- 와 개의 양성자) 2 (2 H+ 를 공급해 주어야 한다 그동안 희생 ) . 전

자주개 로서 (D) triethane(TEA), triethanol amine(TEOA), 1,3-dimethyl-2-phenyl-2, 

등을 사용한 결과 하이드라이드3-dihydro-1H-benzo[d]imidazole(BIH) (H- 주개인 ) 

가 매우 효과적인 전자주개임이 알려졌다 식 BIH [ (25)].
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(25)

효과적인 반응을 위하여 아예 와 촉매를 다양한 연결자로 연결한 PS Lehn Re(I) 

초분자 촉매 시스템들도 선보여 왔다 그림(supramolecular) [ 23].46,47 

그림 의 촉매를 이용하여 [ 22] J.-M. Lehn Re(I) CO2를 로 전환할 때 CO

필요한 요소 및 반응 스킴

실제로는 그림 에 나타낸 분자들보다 다양한 초분자 화합물들이 있다 이런 [ 21] . 

화합물들은 실제로 합성을 하게 되면 수득률도 매우 낮다 그럼에도 불구하고 . 

를 사용하여 BIH CO2를 로 전환함에 있어서 이 미만으로 얻어져서 CO TON 3,000 

이 초분자 반응시스템이 광반응 조건에서 안정하지도 않음을 보여준다 이런 합성. 

하기 난해한 초분자 시스템을 사용하는 경우에도 결국 와 같이 힘들게 PS-Cat BIH

합성한 분자를 희생 전자주개로 사용하여 CO2를 고작 로 전환하는 정도의 수CO

준에 머물러 있다 그렇다고 이러한 반응시스템이 천연광합성의 를 . Photosystem II

이해하는데 도움을 주는 것도 아니다. 

연구진은 년에 J.-M. Lehn 1984 fac-Re(bpy)(CO)3Cl 착물이 CO2를 로 전환하CO

는 우수한 촉매작용을 한다는 사실을 밝힌 데 이어 년에는 그림 에 나타1990 [ 24]

낸 세 가지 화합물들도 Ru [RuII(bpy)3]
2+를 로 사용하면 희생 전자주개가 있을 PS
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때 CO2를 와 로 전환하는 우수한 성질이 있음을 밝혔다HCOOH CO .48

그림 연구진에서 발표한 다양한 초분자 시스템들 [ 23] Ishitani PS-Re(I) Cat 

(Supramolcular system)46.47
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[그림 와 희생 전자주개 존재하에 빛에 의해 24] PS CO2를 와 로 전환HCOOH CO

하는 화합물들Ru 48

원래 연구진이 촉매로 사용한 착물은 Lehn mono bpy Ru cis-[Ru(bpy)(CO)2(Cl)2] 

이었으나 이성체는 반응 도중에 같은 중간체를 형성하므로 trans trans-[Ru(bpy)(CO)2(Cl)2]

의 촉매 반응성도 연구진이 밝힌 것으로 볼 수 있다 그간에 Lehn . fac-Re(bpy)(CO)3Cl 

과 함께 위 세가지 화합물과 그 유도체들도 연구진 등 수많은 연구진Ru Ishitani 

에 의해 CO2를 와 포름산 를 생성하는 촉매로 활용되어왔다 화CO HCOOH . Re(I) 

합물과 마찬가지로 위 화합물들도 다양한 초분자 시스템으로 확장되어왔Ru(II) 

다 최근에는 절에서 다루었던 광전기화학 셀과 이러한 또는 . 5 PS-Re(I) PS-Ru(II) 

초분자체가 연합하는 반응시스템이 많이 연구되고 있다 그림 [ 25].49

연구진이 년 J. -M. Lehn 1984 fac-Re(bpy)(CO)3Cl 화합물의 촉매특성을 발표 하

고 년 1990 cis-[Ru(bpy)2(CO)2]
2+, cis-[Ru(bpy)(CO)2(Cl)2], trans-[Ru(bpy)(CO)2(Cl)2]의 

촉매특성을 발표한 후 무려 년이 지나는 동안에도 본질은 변한 게 하나도 30-40

없다 즉 년 전이나 년 전이나 지금이나 훨씬 더 비싼 희생 전자주개를 사용. 40 30

하여 CO2에서 또는 를 생산하고 있다 그러니까 년 전이나 지금이CO HCOOH . 40

나 희생 전자주개를 활용하여 CO2-to-CO or CO2 전환반응을 일으키-to-HCOOH 

는 수준을 벗어나지 못했다 이나 면에서도 나아진 게 없다 다만 위 반. TON TOF . 

응을 일으키는 도구 들 즉 촉매 분자들이 좀 더 다양해졌고 촉매 분자들과 (tool) , 

분자들을 다양한 방법으로 연결한 초분자들을 등장시키는 유행을 창조PS PS-Cat 

하여 CO2-to-CO or CO2 전환반응을 더 복잡한 도구들로 진행할 뿐이-to-HCOOH 

다 초분자들을 광전기화학 셀과 연합하는 시도가 있어 왔으나 여전히 안. PS-Cat 
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정성은 제자리걸음이고 실용성과는 거리가 멀어도 너무 멀다 따라서 분자 촉매를 . 

매개체로 하여 태양에너지로 CO2를 연료로 전환하려고 시도해 온 이 분야는 본질 

관점에서 보면 완전히 실패했다고 본다 이미 절에서 설명한 것처럼 광전지 셀 . 5

분야는 전망이 대단히 나쁜데 역시 전망이 없는 분자 촉매를 이용한 인공광합성 

분야가 결합하는 셈이므로 전망이 더욱 없다.

그림 광전기화학 셀과 [ 25] CO2를 로 전환하는 초분CO PS-Cat 

자가 합쳐진 인공광합성 시스템49

또한 지난 수십 년 동안 절 전반부에서 다루었던 빛과 분자 촉매를 이용한 물5

산화 반응 시스템과 후반부에서 논의한 빛과 분자 촉매를 이용한 CO2의 환원 분

야와의 결합은 아예 시도조차 되지도 못한 상태이다 즉 초분자 시스템을 이용한 . 

인공광합성 분야는 지난 여 년간 많은 노력이 있어왔지만 천연광합성의 경우처40

럼 와 의 결합이 시도조차 되지도 못하는 상태에서 물Photosystem II Photosystem I

산화 반응 반쪽반응과 CO2 환원 반쪽반응이 각각의 도구를 단지 다양화 해왔을 
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뿐이다 자동차로 비유한다면 양쪽 분야가 단지 공회전만 해왔을 뿐 돌파구. 

를 찾지 못하여 앞으로 나아가지 못했으며 앞으로도 계속 그럴 것(breakthrough)

이라 전망된다 이 분야는 당면한 지구온난화 문제를 풀기 위한 수단으로 기대하. 

기 힘들다 그렇다고 천연광합성을 더욱 이해하는 데 도움을 주지도 못하여 왔으. 

며 앞으로도 그럴 것이다 필자의 생각으로는 획기적인 아이디어가 없는 한 이 분. 

야는 차라리 하루속히 역사의 뒤안길로 보내고 그 역량을 좀 더 가능성 있는 분야

에 투입하는 것이 바람직하다는 생각이 든다.

태양열을 이용한 물분해 및 6. CO2 환원 

천연광합성 반도체 무기광촉매 광전기화학 셀 분자 촉매를 이용한 인공광합, , , 

성 심지어는 태양전지도 태양에서 지구로 도달하는 빛 중에 자외선과 가시광선 , 

영역의 빛을 사용한다 이들은 태양 빛의 에 해당되므로 나머지 를 차지. 50% 50%

하는 적외선은 활용되지 못해 왔다 그러므로 이론적으로 자외선과 가시광선 그리. 

고 적외선마저도 모두 사용하게 되면 태양에서 지구에 도달하는 에너지의 100%

를 활용하게 된다 이러한 점을 모티베이션으로 삼아 물로부터 수소를 얻고 . CO2

로부터 를 얻고자 하는 시도를 해온 분야가 있는데 이 분야를 태양열 화학CO

분야라 부른다 이 분야에선 다양한 금속 산화물을 초고(solarthermal chemistry) . 

온으로 가열하여 금속산화물 내의 격자산소 음이온(O2- 으로부터 금속이온) (Mn+ 으)

로의 열유발 전하이동 또는 (Heat-induced charge transfer, HCT Thermal CT, TCT) 

반응을 이용하여 고온에서 산소를 빼어내어 환원된 금속이온 자리를 형성함과 동

시에 산소결핍을 일으키는 것이다 식 이렇게 해서 생성된 산소 결핍된 [ (26), (27)]. 

금속 산화물은 금속이온 입장에서 보면 환원된 것이다 온도를 낮춘 후 물분자를 . 

넣어주면 환원된 금속이온은 다시 원래대로 산화되고 수소분자가 방출된다 식 [

같은 이치로 (28)]. CO2를 넣어주면 가 발생하면서 식 원래의 금속 산화CO [ (29)] 

물이 재생된다 이렇게 해서 다시 재생된 금속 산화물에 높은 온도를 가해주면 다. 

시 또 격자산소가 산소분자로 방출되고 금속이온들은 전자 환원된다 식 1 [ (26)].
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구체적으로 가장 많이 연구된 매개 물질인 CeO2를 예로 들면 식 에서 식 [ (30)] [

에 걸친 반응식으로 나타낼 수 있다(33)] .50 

     

즉, CeO2는 이상의 온도에서 가열해 주면 격자산소1,500 °C (O2- 로부터 ) Ce4+ 이

온으로의 열유발 전하이동이 일어나서 산소 원자 하나마다 두 개의 Ce4+는 Ce3+로 

환원되고 식 개의 [ (30)], 4 Ce4+가 Ce3+로 환원되면 산소분자(O2 하나가 방출된다) 

식 그러므로 산화된 형태의 기본 반응단위는 [ (31)]. , 2[CeO2]2가 된다 이렇게 해서 . 

생성된 환원된 형태의 기본 반응 단위인 2[(Ce3+)2(O
2-)3 또는 ] 2[Ce2O3 는 에] 900 °C

서 물 두 분자(2H2 와 반응하여 수소 두 분자O) (2H2 를 생성하거나 식 두 분자) [ (32)] 

의 CO2와 반응하여 두 분자를 생성하면서 원래의 산화된 형태의 기본 반응단위 CO 

2[(Ce4+)2(O
2-)4 를 재생한다 재생된 ] . 2[(Ce4+)2(O

2-)4 는 다시 로 가열하여 산] 1,500 °C

소 분자를 방출시키며 환원된 형태의 2[(Ce3+)2(O
2-)3 기본 반응 단위를 생성시키고 ] 

다시 온도를 로 낮추어 물과 또는 900 °C CO2와 반응시키면 촉매 사이클을 돈다.

고열로 금속 산화물내 열유발 전하이동을 이용하여 H2와 를 생성하는 위 방CO

법의 가장 큰 문제점 중의 하나는 에서 약 정도의 산화된 기본 반응 1,500 °C 0.1% 

단위 즉 극소수의 , CeO2 단위가 위와 같은 열유발 전하이동 반응을 일으킬 뿐 대 
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부분은 그대로 있다는 점이다 이를테면 의 기본 반응 단위 . 0.1% 2[CeO2]2가 반응

에 참여하는 경우에 일어나는 경우는 식 에 나타내었다[ (32)-(35)] . 

대부분의 2[CeO2 는 열에너지를 받아드렸다가 반응에 기여하지 않은 채 다시 ]

열을 방출하여 저온 상태 로 가고 다시 외부 열을 흡수하여 고온상태(1,000 °C)

가 되어 에너지 낭비가 극심하다 온도를 더 올리면 더 많은 양의 환원(1,500 °C) . 

된 형태의 2[(Ce3+)2(O
2-)3 기본 반응단위가 생성될 것이나 는 이미 다루] 1,500 °C

기 힘든 매우 높은 온도이다 이미 이 온도에서도 . CeO2 소결 이 빠르게 (sintering)

진행되어 초반에 넣어준 미세한 입자들이 덩어리가 되어 반응성이 현저히 저하된

다 그 후로 . CeO2-ZrO2등 매우 다양한 조합의 금속 산화물들이 테스트 되었으나 

아직 해결해야 할 문제점들이 많다 이 분야를 간단한 스킴으로 나타내면 그림 . [

과 같다 이러한 반응에 필요한 열에너지는 태양광을 반사시켜 자동으로 일정 26] . 

방향으로 보내는 다량의 헬리오스탯 이라는 거울을 이용하여 공급한다(heliostat)

그림 [ 27].

그림 [ 26] 금속 산화물과 열유발 전하이동을 이용한 수소 및 생산원리CO 
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그림 다량의 헬리오스탯을 사용하여 이상으로 온도를 올릴 수 있[ 27] 1500 ℃ 

는 태양열 화학반응 장치. The Crescent Dunes Solar Energy Project in Tonopah 

Nevada

전술한 바와 같이 고열을 이용하고 산소결핍을 이용한 수소 및 생산은 여러 CO 

가지 문제가 많다 또한 헬리오스탯이라는 매우 고가의 거울을 사용해야 한다. . 

위와 같은 다양한 문제점을 획기적으로 개선한 태양광 태양열 복합 반응시스템-

이 개발되었다(Solar Photochemical-Thermal Reaction system) .51 이 반응 시스템에 

서는 금속 산화물 내에서 격자산소(O2- 로부터 금속이온) (Mn+ 으로의 전하이동을 )

열유발 전하이동 대신에 광유발 전하이동(Heat-induced CT, HCT) (Photoinduced 

을 이용한다 획기적이게도 이 는 상온에서도 일어난다 따라서 일CT, PCT) . PCT . 

견 는 고열에 의한 열화학 분야이므로 본 무기광화학 분야의 주제와 일치하HCT

지 않는다고 볼 수도 있으나 광의적인 개념으로선 포함시킬 수 있다 그러나 태양. 

광 태양열 복합 반응 의 경우는 가 핵- (Solar Photochemical-Thermal Reaction) PCT

심 반응이므로 본 무기광화학 분야의 주제와 정확하게 일치한다.
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그림 [ 28] Cu/TiO2울 이용한 저온 상온과 에서 물을 수소( 140 )℃ 로 

전환시키는 반응 경로51

이 반응의 핵심은 구리 가 일부 도핑된 (Cu) (1-3%) TiO2(Cu/TiO2 를 반응 매개체)

로 사용하는 것이다 이 반응이 일어나는 경로는 그림 에 나타내었다. [ 28] .

즉  Cu2+가 위치한 TiO2 센터에서 가시광선을 흡수하여 Ti4+-O-Cu2+ 결합 두 개

가 산소분자를 방출하며 센터zero-valent Cu (Cu0 와 개의 ) 2 Ti3+센터를 생산한다. 

이 반응은 평형 반응이므로 산소를 제거해 주지 않으면 원래의 상태로 돌아간다. 

이렇게 해서 생성된 개의 2 (Ti3+-Cu0 센터는 에서 각각 개별적으로 물 한 ) 140 °C

분자와 반응하여 수소를 생산한다 원래 상태로 돌아온 . Ti4+-O-Cu2+ 결합 두 개는 

에서 태양광을 쪼여주거나 온도를 상온으로 낮추어 줄 수 있으나 공정 편140 °C 

의상 를 유지하며 태양광을 쪼여주어 산소를 제거한다140 °C . 원래 TiO2는 자외

선을 받으면 산소를 방출하여 Ti3+ 센터들을 생성한다 그러나 산화력이 더욱 강한 . 

Cu2+가 존재하면 Ti4+ 와 Cu2+ 사이에 낀 격자 산소는(Ti4+-O-Cu2+ 스트레인을 받) 

아서 좀 더 낮은 에너지를 가시광선에 의해서 를 일으키게 되는데 흥미롭게PCT

도 격자산소의 두 개의 전자가 각각 Ti4+ 와 Cu2+로 공평하게 배분된다 개의 . 2 

격자 산소가 를 일으키므로 결국 개의 PCT 2 Ti3+센터를 생성하지만 의 경우에Cu

는 Cu0 상태까지 도달하는 점이다 이 반응을 간단한 스킴으로 나타내면 그림 . [ 29]

와 같다.
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그림 [ 29] Cu/TiO2를 이용한 태양광 태양열 복합 반응방식으로 -

에서 물을 분해하여 수소를 생산하는 원리140 ℃
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황성주 *1)

무기고체화학의 개요. Ⅰ

무기고체화학은 구성원자들이 응집되어 있는 고체 상태로 존재하는 무기고체

화합물의 화학적 특성 및 반응 등을 대상으로 하는 화학의 한 분야이다 무기고체. 

화학은 유기화학 물리화학을 비롯한 대부분의 화학분야들이 독립된 개별 분자를 , 

대상으로 하는 데에 비해 매우 큰 수의 원자 이온 분자들이 결집되어 집합을 이, , 

루고 있는 고체상태의 화합물을 다룬다는 점에 큰 차이점을 지닌다 따라서 독립. 

된 개별 분자가 아닌 많은 수의 분자가 집단을 구성하고 있는 상태에서 발현되는 

물리화학적 성질을 이해하기 위한 차별화된 접근법을 필요로 한다.

일례로 독립된 개별분자의 경우 그 전자구조가 분자오비탈로 효과적으로 기술

될 수 있는 데에 비해 다수의 원자들이 모여 격자를 이루는 무기고체화합물에서

는 분자오비탈이 중첩되어 밴드구조를 형성하므로 이들의 전자구조는 밴드모델을 

바탕으로 설명되어야 한다 또한 결합에 있어서도 개별분자의 경우 구성원소가 대. 

부분 공유결합을 기반으로 연결되어 있는 데에 반해 무기고체화합물은 다양한 원

소들을 구성성분으로 가질 수 있어 이들의 전기음성도 전하밀도 원자반경 등의 , , 

특성에 따라 고체 격자 내에서 공유결합 이온결합 반데르발스결합이 형성될 수 , , 

있다 이에 따라 무기고체화합물에서 훨씬 다양한 화학적 물리적 성질이 발현될 . 

수 있다 따라서 무기고체화합물에서의 결합특성 및 화학조성 조절 전략에 기반한 . 

신기능성 화학소재의 개발 가능성은 무궁무진하다고 말할 수 있다 효율적인 무기. 

고체화합물의 설계와 합성을 위해서는 무기고체화학적 원리에 기반한 결합특성, 

물성 및 반응성에 대한 깊이 있는 이해가 필수적이라고 판단된다.

연세대학교 교수* 
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최근 화학 에너지 전자 전기 기계 환경 등 다양한 산업분야에 걸쳐 무기고체, , , , , 

화합물은 핵심소재로서의 자리를 확고히 하고 있으며 그 중요성이 나날이 배가되

고 있는 실정이다 더욱이 세기 말에 일어난 나노과학 혁명 이래로 미래 핵심 . 20

소재로서 자리매김하고 있는 나노소재 역시 기본적으로 무기고체화합물이라는 점

에서 무기고체화학의 원리 및 이론에 대한 폭넓은 이해가 나노화학의 영역에서도 

필수적이라는 점을 쉽게 예상할 수 있다 현재 나노화학연구의 동향을 살펴보면 . 

주 연구대상이 초기의 금속 나노입자에서 다양한 무기고체화합물로 확장되며 폭

넓은 연구가 이루어지고 있다 금속 나노입자의 특성은 물리화학적 지식으로 효과. 

적으로 기술될 수 있었으나 무기고체화합물 나노입자의 경우에는 결합 반응성, , 

전자구조에 있어 전형적인 무기고체화합물의 특성을 보인다는 점에서 무기고체화

학에 대한 이해가 연구 수행에 필수적이다 그러나 이러한 무기고체화학에 대한 . 

이해가 충분치 않은 상태에서 이루어진 나노구조체 연구도 많이 보고되고 있다는 

점에서 무기고체화학 원리에 대한 충실한 교육의 필요성이 시급히 요구되고 있다.  

본고에서는 무기고체화학의 기본 원리에서 출발하여 실제 관련 연구 수행 시 필

요한 연구방법론 소개와 함께 최근 무기고체화학 관련 연구 동향과 전망을 제시

하고자 한다.

무기고체화합물의 결합특성과 물성. Ⅱ

결정구조1. 

화학 전 분야에 있어 원자간 전자이동에 따른 결합형성 거동의 이해는 화합물

의 물성 제어에 있어 가장 기본적인 기반을 제공한다 화학결합의 특성은 구성원. 

자의 종류와 함께 원자간 거리 및 배열에 따라 크게 좌우된다 따라서 무기고체화. 

합물의 결정구조에 대한 정보는 이들의 결합특성 및 물성 이해를 위한 중요한 기

반을 제시한다 독립된 개별 분자의 경우 중심원자의 혼성 오비탈 종류와 이에 따. 

라 결정되는 전자배치 그리고 전자쌍간 반발을 통해 분자구조가 결정되며 이는 , 

실험적인 구조 분석 없이도 최외곽껍질 전자쌍 반발(valence shell electron pair 
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원리를 통해 상당한 정확도로 예측될 수 있다 이에 비해 무기repulsion, VSEPR) . 

고체화합물은 구성성분간의 다양한 상호작용 및 원자배열에 따른 격자에너지의 

변화를 통해 훨씬 다양한 구조를 지니므로 화학조성 정보만으로 결정구조를 예측

하는 것은 불가능에 가깝다 따라서 무기고체화합물의 결정구조를 효과적으로 결. 

정하고 분석하는 것은 이들의 결합특성 및 물성을 이해하는데 가장 핵심적인 기

초를 제공한다.

전술한 바와 같이 무기고체화합물은 원자 이온 분자 등이 집합을 이루면서 고, , 

체상으로 존재한다 무기고체화합물은 구성원소 배열의 규칙성에 따라 결정질 . 

및 비정질 로 분류되며 대부분의 무기고체화합물은 규칙(crystalline) (amorphous)

적인 원자 배열을 가지는 결정질에 해당한다 이들 결정질 화합물의 결정구조는 . 

반복 단위구조에 해당하는 단위세포 로 기술될 수 있다 단위세포는 평행(unit cell) . 

이동을 통해 전체 결정을 재구성할 수 있어야 하며 동시에 전체 결정이 갖는 대칭

요소 를 모두 포함해야 한다 이러한 단위세포는 각 축방향의 (symmetry element) . 

단위길이인 격자상수와 각 축간의 각도에 해당하는 격자상수로 정a, b, c , , α β γ 

의된다 이들 격자상수의 조건에 따라 모든 결정구조는 결정계 로 . 7 (crystal system)

분류된다 그림 즉 결정계는 입방정계[ 1]. , 7 (cubic; a=b=c, = = =90α β γ o 정방정계), 

(tetragonal; a=b c, = = =90≠ α β γ o 사방정계), (orthorhombic; a b c, = = =90≠ ≠ α β γ o 육방), 

정계(hexagonal; a=b c, = =90≠ α β o, =120γ o 능면정계 삼방정계), / (rhombohedral/trigonal; 

a=b=c, = = 90α β γ≠ o 단사정계), (monoclinic; a b c, = =90≠ ≠ α γ o, 90β≠ o 삼사정계), 

(triclinic; a b c, 90≠ ≠ α≠β≠γ≠ o 이다 격자상수 조건과 더불어 결정계에 대한 보다 근) . 

본적인 분류조건은 이들이 가지고 있는 대칭요소이다 예를 들어 입방정계의 경우 . 

개의 차 회전축4 3 (C3 이 존재하여야 한다) .

이들 단위세포에 대한 격자점 배열 방식 은 원시격자(centering type) (primitive), 

체심격자 면심격자 저심격자 의 (body-centering), (face-centering), (base-centering) 4

개가 존재한다 결정계와 가지 격자점 배열방식을 함께 고려하면 단위세포의 . 7 4

형태와 격자점 배열양식에 따라 분류되는 브라베 격자 가 얻어진(Bravais lattice)

다 각 결정계에 모든 격자점 배열방식이 가능하다면 개의 브라베 격자가 . 28(=7×4)

존재할 것이나 실제로는 더 작은 단위세포로 변환되거나 결정계 조건에 위반되어 

허용되지 않는 격자점 배열방식이 있기 때문에 개의 브라베 격자만이 존재한다 14
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그림 각 결정계 중 가지 종류의 격자점 배열방식이 모두 허용되는 경우는 [ 1]. 4

사방정계 뿐이다(orthorhombic) .

그림 결정계와 브라베 격자[ 1] 7 14 

브라베 격자 분류법보다 더 자세한 결정구조 분류법은 각 단위세포에 존재하는 

대칭요소 에 따라 분류하는 개 결정학적 점군(crystal element) 32 (crystallographic 

point group)이다 군론 을 기반으로 물체에 존재하는 대칭요소에 따. (group theory)

라 대칭성을 분류하는 점군 은 분자화합물의 대칭성 이해에 있어 매(point group)

우 중요한 것이며 이를 기반으로 분자진동 모드의 종류와 갯수 및 이들의 라만 적/

외선 분광활성 여부 혼성화 참여오비탈의 종류 공액계 에서의 , , (conjugated system)

전자레벨 에너지 분포 등과 같은 중요한 화학적 정보를 얻어낼 수 있다 이러한 . 

점군분류는 결정에 대해서도 적용할 수 있으며 이로부터 선 회절 조건이나 결합 X

특성을 결정하는 중요한 정보를 얻을 수 있다 점군을 결정하기 위해서는 결정 내. 

에 존재하는 개의 대칭요소 즉 항등 차 회전축5 , (identity), n (n-fold rotation axis), 

거울면 반전중심 차 회전 반전축(reflection plane), (inversion center), n - (n-fold rotation- 

inversion)을 확인하여야 한다 근본적으로 모든 각도. (360o 의 회전 조작과 연관/n)

된 차 회전축이 존재 가능한 개별 분자와는 달리 모든 차원 공간을 단위세포가 n 3

연속적으로 점유하고 있는 결정격자의 특성상 개의 차 회전축5 n (n = 1, 2, 3, 4, 6) 
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만이 가능하다 따라서 무한한 종류의 점군이 존재할 수 있는 분자화합물과는 달. 

리 차원 무기고체화합물에서 가능한 점군의 수는 개이다 결정학적 점군을 표3 32 . 

시할 경우에는 분자화합물의 점군을 표시할 때 널리 사용되는 쇤플리스 표기법

이 아닌 헤르만 모갱 표기법 을 (Schoenflies notation) - (Hermann-Mauguin notation)

주로 사용한다 헤르만 모갱 표기법에서는 각 결정계에서 점군 기호의 자리 순서. -

에 따라 지정된 결정 내 방향이 있어 점군 기호만으로도 각 방향에 따라 놓여있는 

회전축이나 직교하는 거울면의 종류를 확인할 수 있기 때문에 보다 많은 정보를 

제공하기 위하여 결정학적 점군은 주로 헤르만 모갱 표기법을 이용하여 표시한다- .

결정구조를 분류하는 가장 자세한 분류법은 개 공간군 이며 일230 (space group)

반적으로 무기고체화합물의 결정구조를 결정하기 위해서는 결정구조가 해당하는 

공간군을 반드시 정해야 한다 공간군 기호는 단위세포가 갖는 격자점 배열방식. 

에 해당하는 대문자 기호와 결정 내 방향에 따라 존재하는 대칭요소를 (centering)

나타내는 소문자 숫자 기호가 결합되어 구성된다 무기고체화합물에서는 개별 분/ . 

자화합물이 갖는 종류의 대칭요소와 더불어 단위세포가 무한히 연속되어 있는 5

결정구조의 특성상 병진운동 성분이 회전축 및 거울면과 결합된 두 가지 추가적

인 대칭요소인 나사축 과 미끄럼면 이 존재한다 이들 두 가(screw axis) (glide plane) . 

지 대칭요소는 독립적으로 존재하는 개별 분자에서는 존재하지 않는 대칭요소이

다 개 공간군에는 결정학적 점군과 격자점 배열방식의 조합에 의해 생성된 . 230 73

개 시몰픽 공간군 과 함께 나사축이나 미끄럼면의 대칭(symmorphic space group)

요소를 포함하는 개 비시몰픽 공간군 으로 구성된157 (nonsymmorphic space group)

다 무기고체화합물의 결정구조는 공간군의 종류 격자상수 구성원소들의 부분좌. , , 

표를 이용하여 정확히 기술할 수 있다 이러한 결정구조 정보를 바탕으로 구성원. 

자들 간의 거리와 각도를 정할 수 있으며 결합거리와 반데르발스 공유 이온 반지/ /

름의 합과 비교함으로써 결정 내 특정 원자 간의 결합특성을 예측할 수 있다.

일반적으로 특정 조건에서 안정한 결정구조의 형태는 깁스자유에너지(Gibbs 

를 최소화하는 방향으로 결정된다 본 하버 싸이클free energy) . - (Born-Haber cycle)

로부터 알 수 있듯이 엔탈피 측면에서 격자 형성을 방해하는 열역학적으로 가장 

불리한 요소는 양이온 형성시 소비되는 이온화에너지 이며 이를 (ionization energy)

극복하게 해주는 가장 중요한 열역학적 안정화 요소는 격자에너지(lattice energy)
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이다 이러한 격자에너지 기여를 최대화하기 위해서는 결정 내 구성이온간의 정전. 

기적 상호작용을 최적화하여야 하며 이를 위하여 이온들의 충진율(packing ratio)

을 최대화하려는 경향으로 결정격자를 구성한다 여러 가지 이온들로 공간을 효과. 

적으로 채워 안정한 무기고체화합물 격자를 형성하기 위해서는 일단 구성성분 중 

큰 크기를 갖는 이온이 최조밀 쌓임 을 해야 한다 최조밀 쌓임은 (closest packing) . 

층간 적층 패턴에 따라 입방 최조밀 쌓임 와 육방 최조(cubic closest packing, ccp)

밀 쌓임 의 두 가지가 존재한다 두 가지 구조가 공(hexagonal closest packing, hcp) . 

통적으로 가장 높은 충진율을 갖기 때문에 이들 간의 에너지 차이는 미미하다 일. 

반적으로 음이온이 양이온보다 크기 때문에 음이온이 최조밀 쌓임구조를 구성하

며 이때 형성되는 틈새자리 에 작은 크기의 양이온이 들어가서 안(interstitial site)

정화된다 양이온과 음이온의 크기 비. (r+/r- 가 클 경우는 배위수를 갖는 팔면체 ) 6

자리 에 들어가며 이보다 작은 양이온의 경우 배위수를 갖는 사면(octahedral site) 4

체 자리 에 안정화된다 대표적인 무기고체화합물의 구조인 암염(tetrahedral site) . 

구조 섬아연광 구조 등은 대부분 이러한 원리에 따라 구성(rocksalt) , (zinc blende) 

된다 일반적이지는 않으나 양이온과 음이온의 크기 비. (r+/r- 가 보다 클 경우) 0.732

는 이상의 양이온 배위수를 가지게 되며 이때 음이온은 최조밀 쌓임을 유지할 8

수 없게 된다 이러한 대표적인 결정구조가 염화세슘 구조이다 이와는 반. (CsCl) . 

대로 음이온에 비해 양이온이 현저히 작을 경우 배위수의 의 삼각형 자리3

에 안정화되는 경우도 있다 흔하지는 않으나 양이온이 음이온보다 (trigonal site) . 

큰 경우 양이온이 최조밀 쌓임구조를 이루며 음이온이 틈새자리에 안정화되어 구

조를 이룬다 이러한 구조의 대표적인 사례는 형석 구조이다 경우에 따. (fluorite) . 

라 음이온과 상대적으로 큰 양이온이 함께 최조밀 쌓임구조를 이루는 경우도 있

다 일례로 최근 활발히 연구되고 있는 . ABX3 페로브스카이트 구조에서는 음이온 

이 상대적으로 큰 크기를 갖는 자리 양이온과 함께 입방 최조밀 쌓임을 하며 (X) A

상대적으로 작은 크기를 갖는 자리 양이온이 팔면체 자리에 안정화되어 있다B .

대부분의 무기고체화합물에서 양이온이 음이온으로 이루어진 최조밀 쌓임구조 

내에서 팔면체나 사면체의 국부구조를 가지기 때문에 물성 이해를 위해서는 금속 

양이온의 국부구조와 배위수를 결정하는 것이 중요하다 이러한 결정구조 분석을 . 

위해서는 고전적인 회절 분석법이 가장 보편적으로 사용되는 방법이다 단결정. 
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시료가 확보된 경우에는 단결정 선 회절(single crystal) X (X-ray diffraction, XRD) 

분석을 통해 배경 정보 없이도 용이하게 결정구조를 정할 수 있다 일반적으로 다. 

결정 시료의 경우 분말 선 회절 패턴 분석을 통해 결정상을 확인할 (polycrystal) X

수 있으며 적합한 결정구조 모델이 확보되어 있는 경우는 리트벨트 분석(Rietveld 

을 통해 보다 자세한 결정구조 정보를 결정할 수 있다 낮은 원자번호refinement) . 

를 갖는 경량원소의 위치 결정 및 유사 원자번호를 갖는 인접 원소간의 구별을 

위해서는 선과 달리 회절력이 전자밀도에 비례하지 않는 중성자 회절 분석X

이 유용하다 큰 구조 무질서도를 갖는 저결정성 무기고체화합(neutron diffraction) . 

물의 국부구조 분석을 위해서는 가속기 선을 이용하는 엑 스분석법X (extended 샆

이나 쌍분포분석법X-ray absorption fine structure, EXAFS) (pair distribution pair, 

이 유용하게 활용된다PDF) .

전자구조2. 

결정구조와 더불어 무기고체화합물의 화학적 성질 및 반응성 이해를 위해서는 

전자밀도와 전자레벨 에너지와 같은 전자구조 정보가 필수적이다 독립된 개별 분. 

자화합물의 경우 공유결합에 따라 원자오비탈 이 융합되어 형성되(atomic orbital)

는 분자오비탈 이론으로 성공적으로 전자구조를 기술할 수 있(molecular orbital) 

다 이때 분자화합물의 반응성은 프런티어 오비탈인 . HOMO(highest occupied molecular 

와 의 에너지에 의해 좌우된다orbital) LUMO(lowest unoccupied molecular orbital) . 

이에 비해 많은 수의 원자나 분자가 결집되어 격자를 형성하는 무기고체화합물의 

경우에는 각 구성성분의 원자오비탈이나 분자오비탈이 중첩되어 밴드를 형성하며 

이들 밴드의 위치나 폭 등이 전자구조 특성을 결정한다 반도체 화합물의 경우 . 

와 에 상응하는 밸런스밴드 와 전도밴드HOMO LUMO (valence band) (conduction 

를 가진다 그림 이들의 에너지 차이인 밴드갭 이 반도체 화합물band) [ 2]. (band gap)

의 전기적 및 광학 성질을 결정한다 일반적으로 열에너지에 의해 밸런스밴드의 . 

전자가 일부 전도밴드로 여기하며 이들 여기전자의 농도에 의해 전기전도도가 결

정된다 부도체 소재도 반도체 화합물과 유사한 밴드구조를 지니나 열에너지로 여. 

기가 불가능한 정도의 큰 밴드갭을 가진다 이에 비해 전도성 화합물의 경우 밴드. 
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간의 겹침으로 인해 밴드갭이 존재하지 않으며 부분적으로 전자가 채워진 밴드를 

가지고 있어 우수한 전기전도도를 갖는다.

그림 팔면체 국부구조를 갖는 전이금속 산화물에서 분자[ 2] 

오비탈과 밴드구조의 연관성

일반적으로 무기고체화합물은 다양한 양이온 성분을 가질 수 있기 때문에 구성

성분의 전기음성도 에 따라 공유결합이외에도 이온결합을 형성(electronegativity)

하는 경우가 많다 주지하는 바와 같이 두 가지 원자 간의 전기음성도 차이에 따. 

라 공유결합이나 이온결합을 이룬다 이온의 전기음성도는 주기율표상의 위치와 . 

더불어 산화상태에 따라 크게 변화된다 일반적으로 전이금속 원자는 산소 질소 . , 

등 음이온을 형성하는 비금속 원자에 비해 중성상태에서는 작은 전기음성도를 가

진다 그러나 무기고체화합물 내에서 전이금속 이온은 높은 산화상태를 가져 증가. 

된 전기음성도를 가지며 동시에 비금속 이온들은 음의 산화상태를 가져 오히려 

중성상태에 비해 감소된 전기음성도를 가지므로 전이금속 양이온과 비금속 음이

온간의 전기음성도 차이가 작아져 강한 공유성을 갖는 금속 비금속 결합을 이룬-

다 특히 가 이상의 높은 산화상태를 갖는 전이금속 양이온과 산소 등의 비금속 . +3
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음이온간의 전기음성도의 차이가 작기 때문에 상당한 공유성을 갖는 화학결합을 

이루게 된다 이러한 전이금속 비금속 공유결합이 무기고체화합물의 반응성을 좌. -

우하는 페르미레벨 근처의 전자구조를 주로 결정한다 이에 비해 알(Fermi level) . 

칼리 금속이나 알칼리 토금속과 같이 큰 반지름과 낮은 산화상태를 갖는 양이온

은 낮은 전기음성도를 가져 비금속 음이온과의 전기음성도 차이가 커서 큰 이온

결합성을 갖는 결합을 형성한다 따라서 이러한 양이온들은 대부분의 경우 단순히 . 

무기고체 격자 내에서 넓은 공간을 채워주며 격자 충진을 담당하는 스페이서

로 작용하며 이들의 오비탈은 높은 위치에 존재하기 때문에 페르미레벨 (spacer)

근처의 전자구조에 큰 영향을 미치지는 않는다 따라서 무기고체화합물의 전자구. 

조는 전이금속 오비탈들과 비금속 오비탈들 간의 상호작용에 의해 결정된다 전술. 

한 바와 같이 일반적으로 전이금속 양이온은 무기고체화합물 격자 내에서 팔면체

나 사면체 자리에 안정화된다 그림 에 제시되어 있듯이 팔면체 국부환경 하에서. 2

는 비금속 음이온과의 공유결합에 의해 오비탈이 d t2g와 eg 오비탈로 갈라지며 음 

이온의 오비탈은 상대적으로 낮은 위치에 안정화된다 이와 반대로 사면체 자리p . 

에 위치한 금속 이온의 경우 오비탈이 반대 에너지 순서를 갖는 오비탈과 d e t2 

오비탈로 갈라진다 전술한 바와 같이 무기고체 화합물에서는 금속 비금속 결합에 . -

의해 전자구조가 결정되기 때문에 금속 양이온 밴드와 비금속 음이온 밴드에 d p 

의해 좌우된다 그림 에 도시되어 있는 바와 같이 일반적으로 금속 산화물의 경. 2

우 전도밴드는 주로 금속 밴드에 의해 결정되며 밸런스밴드는 주로 산소 밴드d p 

에 의해 결정된다 이때 전이금속의 경우 원자번호가 커질수록 전이금속 밴. 3d d 

드의 에너지가 낮아지므로 산소 밴드와의 겹침이 향상되어 중첩된 밴드를 이루p 

므로 금속성의 밴드구조를 갖게 되어 전기전도도가 향상되는 경향을 보인다.

밴드모델에 의하면 와 같은 전이금속 산화물의 경우 오비탈이 일부 채워NiO d 

져 있어 우수한 전기전도도를 가질 것으로 예상되나 실제로는 매우 낮은 전기전

도도를 갖는다 이는 밴드모델에서 전자 전도 시 유발되는 전자간 상호 작용을 고. 

려하지 않았기 때문이다 에서 인접한 니켈 이온간에서 전자가 이동할 경우 . NiO

전자가 이동한 니켈 이온의 산화상태가 낮아지고 원래의 니켈 이온의 산화상태는 

높아지게 된다 즉 다음과 같은 전자구조를 갖게 된다. , : (Ni2+O2-)2 -> (Ni3+O2-) + 

(Ni1+O2- 이때 이동한 전자가 원래 존재하는 전자와의 반발을 유도하여 전). 3d 3d 
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자 에너지를 불안정화시켜 쿨롱 반발포텐셜 에 의(repulsive Coulomb potential U)

해 밴드가 전하갭 에 의해 갈라지게 된다 이 결과 낮은 부밴드d (charge gap) . 

에만 전자가 완전히 채워지고 높은 부밴드는 비워져 있는 반도체 타입(sub-band)

의 밴드구조를 갖게 되어 낮은 전도도를 갖게 되는 것이다 이러한 화합물을 모트. 

허바드 절연체라고 칭한다 이때 전이금속의 원자번호가 증가하- (Mott-Hubbard) . 

여 밴드의 위치가 음이온 밴드와 겹칠 수 있을 정도로 충분히 낮아질 경우 d p 

전자간 반발에도 불구하고 금속타입의 밴드구조가 형성되어 높은 전기전도도를 

가질 수 있다.

일반적으로 공유결합성이 증가할수록 밴드폭 이 증가하는 경향을 (band width)

보이며 이 결과 밴드간의 에너지 차이인 밴드갭이 감소되어 전기전도도가 증가된

다 산소 음이온에 비해 작은 원자번호를 갖는 주기 원소인 질소나 탄소 음이온. 2

은 상대적으로 낮은 전기음성도를 가져 금속이온과 강한 공유결합을 형성할 수 

있다 증가된 공유결합성의 결과로 일반적으로 금속 질화물이나 금속 탄화물은 금. 

속 산화물에 비해 더 넓은 밴드폭과 감소한 밴드갭을 가져 높은 전기전도도를 갖

는다 이에 비해 불소와 같은 할로겐 원소는 산소에 비해 큰 전기음성도를 가져 . 

증가된 이온결합성을 보이며 따라서 금속 할로겐화물은 낮은 전기전도도를 갖는

다 또한 산소와 같은 족의 아래에 위치한 칼코겐 원소의 경우 낮은 전. (S, Se, Te) 

기음성도로 강한 공유결합을 형성할 수 있으며 동시에 상대적으로 높은 밴드 p 

위치를 가져 금속 밴드와 효과적인 겹침을 할 수 있으므로 금속 타입의 밴드구d 

조를 가져 우수한 전기전도도를 갖는다.

합성법3. 

무기고체화합물들이 이들이 갖는 결정구조나 화학조성에서의 높은 다양성 만

큼이나 이들을 합성하기 위한 수많은 합성법들이 개발되어져 왔다 이들 무기고체. 

화합물의 성공적인 합성을 위해서는 구성이온들이 특정 형태의 격자로 응집될 수 

있도록 유도하는 것이 중요한 요소이다 이를 위해서 특정 구조가 안정화될 수 있. 

는 열역학적 조건을 결정하는 것이 가장 중요하며 이와 더불어 구성원소들의 확

산에 장시간이 걸리는 무기고체화합물 합성의 특성상 합성 시간을 단축시키기 위
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해서는 전구체 이온들의 이동도를 최적화하는 것이 필요하다.

대표적인 무기고체화합물의 합성법으로는 고상합성법 이 있(solid state reaction)

다 전형적인 고상합성법에서는 금속성분 전구체로서 금속 산화물이나 금속 탄산. 

염을 주로 사용하며 볼밀이나 막자사발을 이용하여 전구체 분말을 분쇄 혼합한 

후 전기로에서 열처리함으로써 합성한다 그림 [ 3].1 일반적으로 공기 하 열처리를  

통해서는 금속 산화물이 합성되며 금속 질화물 칼코겐화물 할로겐화물 등 산소 , , 

이외의 다른 음이온을 갖는 무기고체화합물을 합성하기 위해서는 이들 음이온을 

포함하는 전구체를 진공 봉입된 반응기에서 반응을 진행하여야 한다 또 다른 방. 

법으로는 금속 산화물을 NH3, H2S, CS2 분위기하에서 고온 열처리함으로써 , HF 

산소와 음이온간의 치환을 통해 금속 질화물 황화물 불화물 등을 합성할 수 있, , 

다.2,3 또한 고상합성법에서는 무기고체화합물의 금속 산화상태를 열처리 온도와  

분위기 제어를 통해 조절할 수 있다 열역학적 관점에서 고온 열처리 도중 무기고. 

체화합물 격자 내 산소이온과 주위 산소기체 간의 평형상태가 이루어진다 이때 . 

깁스자유에너지( GΔ o = HΔ o - T SΔ o 에서 엔트로피의 기여) (T SΔ o 는 온도가 높아짐)

에 따라 증가되기 때문에 이에 따라 고온에서는 격자에 안정화되어 있는 산소음

이온이 높은 엔트로피를 갖는 산소기체로 탈출하게 된다 따라서 열처리 온도를 . 

증가시킬 경우 화합물 내 산소 농도가 감소하며 이를 통해 낮은 산화상태를 갖는 

전이금속 산화물을 합성할 수 있다 반대로 저온 합성시에는 높은 산소농도를 안. 

정화시켜 보다 높은 산화상태를 갖는 산화물을 합성할 수 있다 열처리 온도 조절. 

과 더불어 합성 시 분위기 제어를 통해 무기고체화합물의 음이온 농(atmosphere) 

도를 조절할 수 있다 기압의 산소분압을 갖는 대기에 비해 산소기체 하에는 . 0.2 

더 높은 기압의 산소 분압을 가져 금속산화물의 산소농도를 증가시킬 수 있으며 1

이를 통해 전이금속 이온의 높은 산화상태를 안정화시킬 수 있다 반대로 질소나 . 

아르곤 분위기 하에서는 산소분압이 기압이기 때문에 금속산화물의 산소농도를 0

감소시킴으로써 전이금속 이온의 산화상태를 낮출 수 있다 나아가 . H2와 같은 산

소와의 높은 반응성을 갖는 기체 분위기에서 열처리할 경우 실제적인 산소분압은 

마이너스 기압을 갖게 되어 보다 낮은 금속이온의 산화상태를 안정화시킬 수 

있다.

반응속도론의 관점에서 고체 상태인 전구체를 사용하는 고상합성법은 매우 느
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린 반응속도를 보이며 따라서 일반적으로 장시간의 반응 시간을 요구한다 이러한 . 

단점을 극복하기 위한 방안으로는 합성물과 유사한 결정구조를 갖는 전구체를 사

용함으로써 목표로 하는 결정격자 형성을 위해 필요한 이온의 이동을 최소화하는 

방안이 있으며 이와 더불어 높은 합성온도를 적용함으로써 이온의 확산에너지를 

충분히 공급하는 방법이 있다 하지만 고온에서의 반응은 일부 전구체의 휘발로 . 

인한 화학양론의 변형 및 용융의 위험성을 갖는다 고상반응시 격자 형성 반응이 . 

전구체 그레인 간의 계면에서 이루어진다는 점을 감안하면 반응 도중 중간체의 

파쇄 및 재혼합을 통한 새로운 전구체간 계면 형성이 고상반응 속도 향상의 중요

한 방법으로 사용될 수 있다 또한 목표로 하는 합성물 분말을 전구체와 혼합하여 . 

고상반응 도중 결정형성의 결정핵 역할을 하도록 함으로써 반응속도를 향상시킬 

수 있다.

  

그림 고상합성법의 개요[ 3] 

이러한 고상합성의 낮은 반응속도는 본질적으로 전구체간의 낮은 혼합 수준에 

기인한다 일반적인 분쇄 혼합 후에도 전구체 분말은 여전히 수백 나노미터 수준. 

의 크기를 유지하며 이는 전구체 성분들이 분쇄 혼합 후에도 상당한 거리로 분리

되어 있음을 의미한다 따라서 실제 합성이 일어나기 위해서는 전구체 이온들이 . 

충분한 거리를 확산해야 반응이 일어날 수 있다 이러한 고상합성법의 본질적인 . 

한계점을 극복하기 위한 방법으로는 공침법 및 졸겔법 을 (coprecipitation) (sol-gel)

이용한 보다 균일한 전구체 혼합법이 있다.4,5 공침법의 경우 수용성 염을 전구체 

로 사용하여 구성성분 금속이온들이 균일하게 용해되어 있는 혼합용액을 만들고 
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이들을 침전시켜 고화 시킨 후 고온 열처리 과정을 통해 합성하는 방(solidification)

법이다 균일하게 혼합된 전구체를 열처리할 경우 구성성분 이온 간의 거리를 분. 

자수준으로 줄여 반응속도 및 시간을 크게 개선할 수 있다 그러나 성공적인 공침. 

법 적용을 위해서는 구성 이온들의 용해도가 유사해야 하며 이들 간 용해도 차이

가 클 경우 침전과정에서 각 성분이 다시 분리된다는 문제가 발생한다 이러한 공. 

침법의 한계는 킬레이트 리간드를 이용하는 졸겔법을 이용하여 극복할 (chelate) 

수 있다 두 개 이상의 배위결합자리를 갖는 킬레이트 리간드를 여러 금속이온이 . 

용해되어 있는 혼합용액에 첨가함으로써 다양한 금속 이온들이 하나의 킬레이트 

리간드에 결합되어 있는 전구체 착물을 합성할 수 있으며 이후 용매의 증발을 통

해 고화시키고 열처리함으로써 고상합성반응을 진행할 수 있다 이 경우 공침법과 . 

달리 킬레이트 리간드와의 배위결합을 통해 여러 가지 금속이온이 분자수준에서 

안정적으로 결합되어 있으므로 용해도 차이가 큰 금속이온 조합들에 대해서도 적

용할 수 있는 방법이다 다만 낮은 에서는 킬레이트 분자의 배위결합자리가 양. pH

성자 이온에 의해 결합되어 있으므로 이들이 해리되어 금속이온과 배위결합에 참

여할 수 있도록 를 높여줄 필요가 있다 하지만 너무 높은 에서는 금속 이온pH . pH

과 수산화 이온 간의 반응이 우세하여 킬레이트와의 착물형성 보다 금속 수산화

물 침전 형성 반응이 일어난다 따라서 졸겔반응 시에는 고화과정을 포함한 전체. 

적인 전구체 합성 과정에 걸쳐 정밀한 조절이 성공적인 합성의 핵심 요소이다pH . 

또한 졸겔 전구체 용액의 고화 과정에서 유기성분의 발열반응을 통한 반응 온도

의 급격한 상승이 일어날 수 있다 이 경우 휘발성 높은 성분의 증발로 인한 화학. 

양론의 변형 가능성 있으므로 졸겔법을 알칼리 금속과 같은 휘발성 높은 성분을 

포함한 무기고체화합물 합성에 적용할 경우 세심한 온도조절이 필요하다.

고상합성법의 경우 고온 열처리를 통해 합성되므로 열역학적으로 가장 안정한 

상만이 얻어지며 소결효과로 큰 그레인 크기와 작은 비표면적을 갖는 시료가 얻

어진다 따라서 다공구조를 갖는 준안정상 은 고상합성법을 통해 . (metastable phase)

얻을 수 없으며 이에 대한 대안인 저온 소프트화학 합성법(Chimie douce synthesis)

을 통해 얻어질 수 있다.6 대표적인 저온합성법으로는 용액 상에서의 전구체의 침 

전을 통한 용액상 결정성장법 이 있다 이러한 용액(solution-based crystallization) . 

상 결정성장 반응의 경우 전구체 이온이 원자수준에서 균일하게 혼합되므로 짧은 
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반응시간에서 합성을 이루어낼 수 있다는 장점이 있다 일반적으로 수용액 조건에. 

서 이루어지는 침전반응은 금속이온과 수산화 이온간의 배위를 통해 일어나며 이

를 통해 격자 내 물분자가 포함되어 있는 다공구조나 저차원 구조 화합물이 합성

될 수 있다 상압 하 침전반응과 더불어 용액상 고압합성법인 수열반응법. (hydrothermal 

이 광범위하게 사용되고 있다reaction) .7 이 방법에서는 수열반응기 하에서 물의  

끓는점 이상의 반응온도에서 합성을 진행함으로써 물분자를 활성화시켜 전구체 

이온의 용해도를 증가시키고 동시에 결정형성 반응을 촉진하는 효과를 가져올 수 

있다 최근에는 이러한 수열반응은 다양한 저차원 나노구조체의 합성에도 널리 사. 

용되고 있다 이 경우 반응 조건 제어를 통해 다양한 결정형태와 결정구조를 갖는 . 

소재들을 합성할 수 있다는 장점이 있다 얻어진 소재들은 나노미터 스케일의 제. 

한된 결정크기와 함께 높은 다공성을 가져 우수한 촉매 전극 및 센서 기능성을 , , 

갖는다 합성물의 종류에 따라 물 이외에 다양한 용매를 사용하여 합성을 수행할 . 

수 있는 용매열반응법 도 널리 사용된다 이 경우 일반적으(solvothermal reaction) . 

로 물에 비해 높은 증기압을 갖는 유기용매를 사용하므로 반응조건의 면밀한 조

절을 통한 안정성 확보가 중요하다.

고체상 및 액체상 반응이외에도 전구체의 기화를 통한 결정형성을 유도하는 기

상합성법도 무기고체화합물의 합성에 널리 이용되고 있다.8 일반적으로 기화된 전 

구체는 원자 또는 분자로 분리되기 때문에 큰 반응성을 가지고 있어 높은 결정성

을 갖는 무기고체화합물의 합성이 가능하다 널리 알려진 진공밀봉된 반응기 안에. 

서의 증기상이동반응 이외에도 최근에는 전기로에서 캐(vapor transport reaction) 

리어 기체를 통해 기화된 전구체의 이동을 통해 반응이 일어나는 화학증기증착

반응을 통해 다양한 저차원 나노구조 무기고체화합물(chemical vapor deposition) 

의 합성이 이루어지고 있다.

전술한 무기고체화합물의 합성법에서는 활성화에너지를 극복하기 위하여 주로 

열에너지를 공급하는 데에 반해 전기화학적 합성법에서는 전기화학 포텐셜 조절을 

통해 에너지를 공급할 수 있다 깁스 자유에너지가 평형상수의 로그. ( GΔ o = -RTlnK)

에 비례하는 데에 비해 포텐셜에는 선형( GΔ o = -nFEo 으로 비례하므로  전기화학)

적 합성법에서는 포텐셜을 증가시킴으로써 용이하게 매우 큰 반응에너지를 공급 

할 수 있다 산화 포텐셜을 인가하는 조건에서는 주로 높은 산화상태를 갖는 고체 . 
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금속산화물이 합성되며 환원 포텐셜을 적용하는 경우에는 중성 금속이나 낮은 산

화상태를 갖는 산화물이 합성된다 리튬이차전지에서 이루어지는 반응과 같이 층. 

상구조 소재에 대해 포텐셜을 인가하여 이온종의 층간삽입 탈리- (intercalation- 

를 유도할 수 있다deintercalation) . 

높은 산화상태를 갖는 전이금속 이온을 격자에 안정화시키기 위하여 음이온 양/

이온 비를 증가시키는 것이 필요하다 산화물의 경우 산소함량을 최대화시킴으로. 

써 높은 산화상태를 갖는 전이금속 이온을 안정화시킬 수 있다 따라서 산소 고압. 

조건하에서의 반응을 통해 와 같은 비정상적으로 높은 산Fe(IV), Cu(III), Mn(V)

화상태의 전이금속 이온을 안정화시킬 수 있다 일례로 반응물과 . KClO3을 혼합한 

후 유압 프레스를 이용하여 압력을 인가하여 105 이상의 산소 고압 환경을  kbar 

유도할 수 있다 이러한 고압 조건 하에서 . KClO3 KCl + 3/2O→ 2 분해반응이 일 

어나며 이때 매우 큰 산소분압이 발생하여 얻어진 금속산화물이 매우 높은 산소

함량을 가지게 되며 이를 통해 비정상적으로 높은 금속의 산화상태를 안정화시킬 

수 있다.

일반적인 무기고체 화합물의 합성법은 여러 개의 그레인으로 이루어진 다결정 

시료를 제공한다 그러나 다결정 시료와는 달리 단일 그레인으로 이루어진 단결정 . 

시료를 합성할 경우 결정축 방향에 따른 본질적 인 물리 화학적 특성의 (intrinsic)

측정이 가능하며 실제 응용에 있어서도 전도 특성 등 다양한 물리적 특성을 최적

화할 수 있다는 장점이 있다 그러나 단결정의 합성은 기존의 다결정 시료 합성과. 

는 달리 결정핵에 대해 규칙적인 구성성분 이온의 부착에 의해 이루어지는 결정

성장을 통해서만 이루어질 수 있다 대표적인 단결정 성장법은 전구체를 용융시키. 

고 용융 온도 부분을 저속으로 이동시킴으로써 용융염 결정 의 계면- (melt-crystal)

에서 단결정 성장이 일어나게 하는 방법이다 이러한 원리에 기반한 결정성장 합. 

성법으로는 Czochralski, Bridgman, Stockerbarger, Zone melting, Verneuil frame 

방법이 있다 이와는 달리 수열조건 하 전구체 포화용액으로부터 단결정 성fusion . 

장을 유도하는 수열합성법도 널리 사용되고 있으며 기상전구체로부터 단결정 성

장을 유도하는 증기상 이동반응법이 있다.
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무기고체화학의 연구동향. Ⅲ

마이크로결정성 및 나노결정성 무기고체 화합물1. 

최근 무기고체화학 분야에서는 마이크로미터 결정 크기를 갖는 벌크소재에 대

한 연구와 더불어 나노소재에 대한 연구가 활발히 이루어지고 있다 일반적으로 . 

고온에서 이루어지는 고상합성의 경우 큰 결정크기를 갖는 벌크 마이크로결정이 

얻어지며 이러한 고온반응은 제한된 결정크기를 갖는 나노소재의 합성에는 부적

합하다 이러한 나노구조체의 경우 용액상 결정성장법을 비롯한 저온 소프트화학 . 

합성법을 이용하여 합성할 수 있다.

무기고체화합물의 기능성을 최적화하기 위하여 각 응용분야에 따라 마이크로

결정성과 나노결정성을 선택적으로 합성하여야 한다 예를 들어 유전손실 및 저항 . 

증가를 방지해야 하는 유전체 압전체 초전도체(dielectrics), (piezoelectrics), (superconductor) 

등의 전기 및 전자소자 관련 응용에 있어서는 그레인 경계 형성이 (grain boundary) 

최소화되며 전자 및 이온 전도특성이 최적화될 수 있도록 벌크 마이크로결정의 

형태로 합성하는 것이 유리하다 또한 리튬이온전지용 양극소재의 경우도 리튬 이. 

온의 안정적인 층간삽입 및 탈리를 통해 충방전 포텐셜 변화 최소화 및 싸이클 

특성 향상을 위해서는 마이크로 결정으로의 합성이 바람직하다 이에 비해 표면 . 

구조 및 표면반응성이 기능성에 큰 영향을 미치는 촉매 및 센서 응용을 위해서는 

나노결정 형태로의 무기고체화합물 합성이 유리하다 리튬이온전지용 음극소재의 . 

경우는 리튬 이온의 표면 흡착 및 전극소재의 상전이가 충방전 메커니즘에 기여

를 할 수 있기 때문에 나노결정들이 활발하게 활용되고 있다 이러한 나노결정의 . 

경우 표면을 형성하는 결정면 의 종류에 따라 표면 반응성을 조절할 (crystal facet)

수 있기 때문에 저온에서의 결정형성 조건 제어 및 캡핑제 조절을 (capping agent) 

통해 결정면 및 결정형태를 제어하는 합성법이 개발되고 있다.

표면구조와 더불어 결함구조도 무기고체화합물의 기능성에 심대한 영향을 미

친다 깁스자유에너지에서의 엔트로피 기여. ( GΔ o = HΔ o T S– Δ o 때문에 모든 무기) 

고체화합물은 반드시 격자 결함을 가진다 즉 결함이 없는 완벽히 정렬된 격자의 . , 
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경우 결합의 형성이 최대화되어 엔탈피 안정화 효과가 최대화될 수 있으나 엔트

로피의 측면에서 매우 불리하다 이러한 낮은 엔트로피에 기인한 격자 불안정화 . 

효과를 억제하기 위하여 실제 고체화합물에서는 적절한 수준에서의 엔탈피 저하

만을 유발하는 농도의 격자결함이 생성된다 원래의 격자 자리에서 구성원자가 제. 

거된 경우 쇼트키 결함 이 생성되며 격자자리 사이의 틈새자리에 (Schottky defect)

원자가 안정화되어 있는 경우 프렌클 결함 이 생성된다 이러한 결(Frenkel defect) . 

함자리는 불포화 배위환경을 형성하기 때문에 기존의 격자자리 원소에 비해 향상

된 반응성을 가진다 따라서 표면 결합도입은 표면 반응성 향상을 통해 촉매 및 . 

전극 기능성을 향상시켜 준다 또한 이러한 결함의 존재는 격자 내 이온 이동을 . 

촉진할 수 있기 때문에 고체전해질 용 이온전도체 합성에도 중요(solid electrolyte)

한 설계 요소이다 나아가 반도체 소재 내 열전도도를 선택적으로 감소시켜 주어. 

야 하는 열전소재(thermoelectrics)의 경우도 적절한 농도의 격자결함 도입은 열전

효율 최적화에 중요한 수단을 제공해준다.

무기고체화합물의 구조 차원성2. 

무기고체화합물의 물리화학적 특성과 기능성은 구조 차원성(structural dimension

ality)에 크게 좌우된다 탄소나노튜브 및 그래핀 나노시트의 합성이 보고된 이래 . 

차원 나노구조체에 대한 연구가 활발히 이루어지고 있다 일반적으로 차원 1, 2 . 3

구조에 비해 차원 구조는 낮은 배위수를 갖기 때문에 격자엔탈피 측면에서 불리1, 2

하다 따라서 낮은 차원성을 갖는 결정구조를 안정화하기 위해서는 저차원 구조로 . 

전이됨에 따른 격자엔탈피의 감소가 화학결합 세기 증가 등의 다른 요소에 의해 

상쇄되어야 한다 이온결합의 경우 개별 결합의 세기는 이온간의 거리와 전하에 . 

주로 의존한다 따라서 원칙적으로 결합수에 해당하는 배위수 변화에 따라 개별 . 

이온 결합 세기의 변화는 크지 않다 이러한 이유로 이온성 결정의 경우 정전기적 . 

인력에 기인한 격자에너지 안정화 효과를 최대화할 수 있는 큰 배위수를 갖는 차3

원 구조를 선호한다 이에 비해 공유결합의 경우 구성이온간의 오비탈 겹침을 통. 

한 전자밀도의 공유 정도에 따라 결합세기가 결정된다 따라서 배위수가 감소하여 . 

금속이 이루는 결합의 개수가 적어질 경우 개별 결합에 참여할 수 있는 전자밀도
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의 양이 증가하여 개별 결합의 세기가 현저히 증가한다 이러한 배위수 감소에 따. 

른 결합세기 증대 효과를 고려하면 공유결합성이 큰 화합물일수록 낮은 배위수를 

갖는 저차원 구조를 가질 수 있다 실제로 대부분의 금속산화물이 차원 구조를 . 3

선호하는 데에 비해 더 큰 공유결합성을 갖는 금속칼코겐화물의 경우 차원 층상2

구조를 선호한다 따라서 저차원 구조 무기고체화합물을 합성하기 위해서는 결합. 

의 공유성을 증가시키는 전략이 효과적이다 또한 구성이온의 배열을 통한 고체격. 

자 형성시 구성 이온들의 크기 차이가 현저할 경우 교대로 다른 크기의 이온이 

격층 배열 된 차원 층상구조나 차원 선형구조가 형성될 (layer-by-layer ordering) 2 1

수 있다 따라서 큰 이온 반경을 갖는 등의 알칼리금속이나 알칼. Rb, Cs, Ba 리토

금속 이온의 격자내로의 도입을 통해 저차원 무기고체화합물을 형성할 수 있다. 

무기고체화합물의 응용3. 

무기고체화합물은 이들이 갖는 결정구조 및 화학조성의 다양성 만큼이나 여러 

가지 물성을 보이며 폭넓은 응용분야에 활용되고 있다 예를 들어 촉매활성 전극. , 

활성 유전성 압전성 초전도성 열전성 다공성 센싱활성 광학활성 바이오 활성 , , , , , , , , 

등 매우 광범위한 범위에 걸친 기능성을 갖는다 지면의 한계상 본고에서는 최근 . 

폭발적인 연구가 이루어지고 있는 신재생에너지 환경정화 전자소자 분야 응용에 , , 

대해서만 개괄적으로 소개하고자 한다 그림 [ 4]. 

촉매 분야1) 

현재 신재생에너지 및 환경정화 기술의 핵심요소 소재로 촉매화합물에 대한 활

발한 연구가 수행되고 있다 용매와 분자수준에서 혼합되어 있는 균일상 촉매. 

로 작동하는 개별 분자촉매들과는 달리 무기고체화합물기(homogeneous catalyst)

반 촉매는 용매와 다른 상에서 존재하는 불균일상 촉매 로(heterogeneous catalyst)

서 작동한다 대표적인 촉매 종류로는 촉매반응의 동력원에 따라 전기화학촉매. 

광촉매 산화환원촉매 등이 있다(electrocatalyst), (photocatalyst), (redox catalyst) .
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전기화학촉매(1) 

최근 전기화학촉매는 연료전지 수전해 금속 공기(fuel cell), (water electrolyzer), -

전지 이산화탄소 전환(metal-air battery), (CO2 등 신재생에너지 생산  conversion) 

및 저장 기술에서 핵심소재로서 전세계적으로 활발한 연구가 이루어지고 있다

그림 기존 상용촉매에서 등 금속나노입자들이 사용되었으나 이들 귀[ 4]. Pt, Au 

금속의 비싼 가격과 제한된 부존량의 문제점을 해결하기 위해서 최근에는 전이금

속 산화물이나 황화물과 같이 무기고체화합물을 대체 촉매로 개발하는 연구가 활

발히 수행되고 있다 대표적인 전기화학촉매 반응으로는 수소발생반응. (hydrogen 

산소발생반응 산소환evolution reaction, HER), (oxygen evolution reaction, OER), 

원반응 이산화탄소환원반응(oxygen reduction reaction, ORR), (CO2 reduction reaction, 

CO2 등이 있다 물분자의 환원을 통한 수소발생 반응은 수전해를 통해 그린수RR) . 

소를 생산할 수 있는 반응으로서 무궁무진한 경제적 잠재력을 가져 촉매에 HER 

대해 활발히 연구가 이루어지고 있다 경제성 있는 소재를 개발하기 위하여 . HER 

큰 표면 부피비를 갖는 나노입자를 전도성 무기 매트릭스 위에 분산시켜 / Pt 귀

금속 촉매의 양을 낮추려는 시도가 수행되고 있다.9 이와 더불어 귀금속을 포함 

하지 않는 무기고체화합물을 촉매로 적용하려는 연구가 이루어지고 있으며 HER 

다양한 금속칼코겐화물 금속질화물 금속인화물들이 우수한 촉매 활성, , HER 을 

보임이 보고되었다 특히 . MoS2로 대표되는 전이금속 이칼코겐화물(transition metal 

dichalcogenide, 에 대해 집중적인 연구가 이루어지고 있으며 그 결과 나노 TMD)

구조화 및 층상구조의 증대를 통해 촉매활성이 효과적으로 향상될 수 edge site 

있음이 알려졌다.10 이외에도 단일금속원자 촉매와  금속 유기 골격체- (metal organic 

framework, MOF)를 비롯한 보다 다양한 무기고체화합물을 촉매로 개발하려HER 

는 연구가 활발히 이루어지고 있다.11

반응도 반응과 더불어 수전해 기술의 핵심반응으로 고효율 촉OER HER OER 

매를 개발하려는 연구가 활발히 수행되고 있다 기존의 귀금속 기반 . IrO2, RuO2 

소재를 대체하기 위하여 다양한 비귀금속계 전이금속산화물 및 전이금속수산화물

을 촉매로 적용하기 위한 시도가 이루어지고 있다 특히 등 전이OER . , Ni, Fe, Co 

금속을 포함하는 층상이중층수산화물 들이 우수(layered double hydroxide, LDH)
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한 촉매로서 개발되고 있다OER .12 이들의 촉매활성을 보다 향상시키기 위해서  

조성조절 나노구조화 결정면 제어 혼성화 등의 전략을 이용한 연구가 활발히 수, , , 

행되고 있다 촉매 성능을 최적화하기 위해서는 촉매 반응물과 생성물의 흡. OER 

착력을 동시에 적절히 제어하는 것이 필요하다.

반응은 산소와 수소 및 전자가 만나 물이 되어 나오는 과정의 반쪽 반응ORR 

으로 연료전지에서의 핵심 촉매 반응이다 연료전지의 산화전극에서 일어나는 수. 

소산화반응에 비해 환원전극에서 일어나는 반응은 속도가 현저히 느리기 때ORR 

문에 고성능의 연료전지를 개발하기 위해서는 높은 효율의 촉매 개발이 요ORR 

구된다 따라서 효율적인 새로운 촉매 시스템을 디자인 하고 기존 기반 촉매를 . Pt 

대체하기 위하여 다양한 금속 산화물 금속질화물 등이 적용되고 있으며 우수한 , 

활성을 갖는 소재들이 속속 보고되어 있다.13

CO2 반응은 온실가스인 RR CO2 저감을 통해 기후변화에 대응하고 화석연료에  

의존하지 않고 유용한 유기화합물을 개발하기 위한 기반을 제공한다. HER, ORR 

촉매와 유사하게 우수한 환원력을 지닌 금속산화물 질화물 인화물들이 적용되고 , , 

있다 전기화학적 . CO2 환원을 통해 탄소를 하나 포함하는 화합물을 생성하고 C1 

자 하는 연구가 폭넓게 수행되어져 왔으며 이 결과 다양한 금속 화합물 기반 

CO2 촉매들이 개발되어 오고 있다 최근에는 보다 큰 경제적 가치를 갖는 개 RR . 2

이상의 탄소를 포함하는 멀티탄소 화합물을 생성하는 촉매를 개발하기 위하여 적

절한 세기의 금속 탄소 결합을 이룰 수 있어 멀티탄소 화합물의 생산을 가능하게 -

하는 구리 금속 기반 화합물에 대해 집중적인 연구가 이루어지고 있다.14

광촉매(2) 

광촉매는 밴드갭보다 큰 에너지를 갖는 빛을 흡수하여 밸런스밴드에 있는 전자

가 전도밴드로 여기되어 정공 과 여기전자 를 생성하며 이를 (hole) (excited electron)

통해 산화환원 촉매반응을 유도하는 소재이다 그림 [ 4].15 광촉매 반응에 있어 전자 

정공 분리가 가장 기본적인 출발과정인 만큼 반도체성을 갖는 무기고체화합물이 -

광촉매로 사용될 수 있다 밸런스밴드에 생성되는 정공을 이용한 반응은 정공이 . 

갖는 높은 산화력을 이용하는 산화반응으로 대표적인 예로는 휘발성 유기물(volatile 

분해반응과 반응 등이 있다 대다수의 오염organic compound, VOC) OER . VOC 
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물질은 유기화합물이나 바이오화합물로서 정공에 의해 산화되어 분해될 수 있으

므로 광촉매가 효과적인 환경정화 소재로 널리 사용된다 또한 물분자내의 산소음. 

이온을 산화시켜 중성 산소분자를 생성하는 반응은 인공광합성 및 수전해의 OER 

반쪽 반응으로 높은 중요성을 가지며 효율적인 활성을 갖는 광촉매들이 다OER 

양하게 개발되고 있다 반면에 전도밴드에 여기된 전자는 높은 환원력을 가지므로 . 

HER, CO2 질소환원반응 등 다양한 환원 반RR, (nitrogen reduction reaction, NRR) 

응을 유도할 수 있다 이들 반응들은 태양광 에너지를 이용한 수소에너지 생산. , 

온실가스 제거 및 변환 암모니아 생성 기술에 핵심이 되는 중요한 반응으로 이들, 

에 활성을 가지는 광촉매들이 활발히 연구되고 있다.

TiO2로 대표되는 금속 산화물은 대체로 큰 밴드갭을 가져 자외선 활성을 가지

는 경우가 많다 이들은 우수한 광안정성을 지니나 태양광의 대부분을 차지하는 . 

가시광을 활용할 수 없다는 문제점을 가지고 있어 화학치환 결함도입 혼성화 등, , 

의 전략으로 밴드갭을 조절하여 가시광 활성을 유도하려는 연구가 활발히 수행되

고 있다.16 고효율 가시광 촉매활성을 부여하기 위해서는 단순한 밴드갭 축소이외 

에도 원하는 산화환원 반응을 유도하기 위하여 밸런스밴드와 전도밴드의 위치를 

정밀하게 제어하는 것이 필수적이다 따라서 고성능 가시광촉매 개발을 위해서는 . 

무기고체화학적 원리에 기반한 반도체 무기고체화합물의 전자 구조 설계 연구가 

필요하다 산화물에 비해 높은 공유결합성을 갖는 칼코겐화물 계열 광촉매 화합물. 

은 보다 작은 밴드갭을 가져 우수한 가시광 흡수능을 보인다 또한 산소 오비. 2p 

탈에 비해 칼코겐 원소의 오비탈은 높은 에너지를 가지므로 칼코겐화물의 전np 

도밴드도 높은 에너지와 우수한 환원력을 가져 HER, CO2 등 환원반응에 유리RR 

하다는 장점을 가지고 있다 하지만 높은 밴드 포지션으로 인해 쉽게 산화되어 광. 

침식 이 일어난다는 단점을 보여 광안정성을 향상시키는 것이 중(photocorrosion)

요한 연구주제이다 최근 다른 반도체 소재와의 혼성화를 통해 금속 칼코겐화물의 . 

광안정성과 광촉매 활성을 동시에 개선하려는 시도도 활발히 이루어지고 있다 이. 

러한 광촉매 활성을 지닌 소재들은 광전기화학전지 나 (photoelectrochemical cell)

태양전지 용 전극으로도 이용될 수 있어 신재생에너지 생산 기술(photovoltaic cell)

의 핵심소재로 각광받고 있다. 
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그림 무기고체화합물의 에너지 응용[ 4] 

산화환원촉매(3) 

산화환원력을 갖는 무기고체화합물을 헤테로촉매로 개발하는 연구는 무기고체

화학에 있어 이전부터 연구되어 온 주제로 현재까지 다양한 산화환원촉매들이 다

수 개발되어 있으며 성공적으로 상용화된 바 있다 크게 산화환원촉매는 제올라이. 

트로 대표되는 다공성 구조를 갖는 알루미늄 실리콘 산화물 기반 소재와 산화환

원 활성을 갖는 전이금속 기반 화합물들로 분류될 수 있다 전자의 경우 가 실. +4

리콘 이온은 가 알루미늄 이온으로 치환됨에 따라 전기중성을 유지하기 위해 +3

표면에 양성자 이온이 부착된 고체산 이며 이들이 갖는 강한 산화력을 (solid acid)

이용하여 원유 크래킹 반응과 같이 공유결합을 끊거나 변화시키는 과정에 적용될 

수 있다 이에 반해 전이금속 화합물의 경우 여러 가지 산화상태를 가질 수 있는 . 

전이금속이온의 특성으로부터 촉매 반응물을 산화환원시키는 촉매로서 산화물, 

인화물 칼코겐화물 등 매우 다양한 조성과 구조를 갖는 촉매들이 개발되어 왔다, .

전극 및 고체 전해질 분야2) 

이차전지(1) 

최근 리튬이온전지로 대표되는 충방전이 가능한 이차전지 는 (secondary battery)
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대표적인 에너지 저장장치로 각광받고 있으며 나날이 배가되는 산업적 중요성으

로 인해 관련 연구가 전세계적으로 폭발적으로 이루어지고 있다 이차전지에 적용. 

되는 핵심 무기고체화합물은 양극 및 음극 소재이다 그림 양(cathode) (anode) [ 4]. 

극소재로는 LiCoO2와 같은 리튬 금속산화물들과 LiFePO4와 같은 산소산 음이온

을 포함하는 리튬 금속산소산염 화합물들이 사용되고 있다.17 높은 작동전압과 평 

탄한 작동포텐셜을 제공해야 하는 양극소재의 특성상 큰 이온화에너지를 갖는 

Co3+/Co4+, Ni3+/Ni4+, Mn3+/Mn4+과 같은 높은 산화상태를 갖는 전이금속 이온을 3d 

구성 성분으로 가져야 하며 리튬 이온이 안정적으로 삽입 탈리 반응이 일어날 수 -

있도록 차원 및 차원 리튬이온 확산경로를 갖는 구조를 가져야 한다 최초로 상2 1 . 

용화된 LiCoO2 양극소재의 경우 산소가 입방 최조밀 쌓임구조를 하며 과  Li Co 

이온이 격층으로 팔면체 자리에 안정화되어 있는 층상구조를 이룬다 최근 . 

LiCoO2의 높은 가격과 낮은 저장용량을 개선하기 위해서 를 으로 대체Co Ni, Mn

하고자 하는 연구가 활발히 이루어지고 있다 최근 리튬이온전지의 대체재로서 연. 

구가 활발히 이루어지고 있는 나트륨이온전지나 포타슘이온전지의 경우에도 층상 

리튬금속산화물의 Li+ 자리에  Na+이나 K+ 이온이 치환된 층상구조 금속산화물을  

전극으로 사용한다 각 층의 배열에 따라 단위세포의 대칭성이나 알칼리 금속 주. 

변 국부구조 등에 있어 약간의 변이가 있으나 대부분의 금속 산화물계 양극소재

는 유사한 층상구조를 갖는다 금속 산소산염 기반 양극소재의 경우 강한 공유결. 

합을 갖는 PO4
3-, SO4

2-, SiO4
4- 등의 클러스터 음이온을 포함하며 이들과 금속이온 

간의 경쟁결합 효과를 통해 금속 산소 결합의 이온성이 증대되(bond competition) -

어 산화물에 비해 높은 작동전압을 가지게 된다.18 이들은 금속산화물과 달리 차 2

원 리튬이온 확산경로가 아닌 차원 터널 확산경로를 갖는 경우가 많으며 산소산1

염의 존재로 인해 전자흐름이 방해되어 낮은 전자전도도를 갖는다는 약점이 보인

다 현재 나노구조화 컴포지트화 결정형태 및 결정성 제어 표면 코팅 등의 전략. , , , 

을 통해 보다 우수한 전극을 개발하기 위한 연구가 활발히 수행되고 있다.

음극의 경우 낮은 작동전압을 갖기 때문에 층간삽입 탈리 반응이외에도 전환 -

반응 합금 비합금화 반응 과 같은 다양한 작동메(conversion), - (alloying-dealloying)

커니즘을 이용한 물질 설계가 가능하다 현재 상용화된 대부분의 리튬이온전지에. 

서 층간삽입 메커니즘에 의해 작동하는 흑연계 음극이 사용되고 있으나 작은 저
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장용량 및 느린 충방전 속도 등의 한계점을 가지므로 보다 우수한 성능을 갖는 

음극소재를 개발하기 위한 연구가 활발히 수행되고 있다 실리콘으로 대표되는 원. 

소계 음극소재 이외에도 금속 산화물 금속 칼코겐화물 금속 질화물 등이 음극으, , 

로 적용되고 있다.19 층상구조  MoS2나 스핀넬구조 Li4Ti5O12와 같이 층간삽입반응 

기반 작동 메커니즘을 보이는 음극소재들도 개발되어 있으나 최근에는 전환 합금, 

비합금화 작동메커니즘을 통해 작동하는 비층상계 무기고체 화합물 음극소재들-

도 다양하게 보고되고 있다 이들은 흑연에 비해 훨씬 큰 저장용량을 보이고 있으. 

나 상대적으로 높은 작동전압 및 나쁜 싸이클 특성 등의 단점이 있어 이들을 개선

하려는 연구들이 활발히 수행되고 있다.

이러한 전극소재와 더불어 전고체전지 개발을 위한 고체(all-solid-state battery) 

전해질 소재 연구들도 왕성하게 수행되고 있다 이러한 고체전해질은 우수한 이온. 

전도성과 함께 낮은 전자전도성을 가져야 한다 대표적인 소재로는 전이금속 칼코. 

겐화물 및 할로겐화물들이 개발되어 있으며 이들의 이온전도성을 액체전해질 수

준으로 증가시키기 위해 연구가 수행되고 있으며 이와 더불어 전기화학적 안정성 

및 전극과의 계면 상호작용을 최적화하기 위한 다양한 시도가 이루어지고 있다.20

슈퍼캐패시터(2) 

이차전지와 더불어 슈퍼캐패시터 는 높은 충방전 속도와 뛰어난 (supercapacitor)

싸이클 특성을 갖는 전기에너지 저장장치로 각광받고 있다 전극소재의 산화환원. 

반응에 의해 충방전이 일어나는 이차전지와는 달리 고전적인 캐패시터는 표면에

서의 분극현상을 통해서만 전기에너지를 저장할 수 있어 전하저장용량이 현저히 

작다는 단점이 있다 이러한 한계점을 극복하게 하는 전기저장장치로서 슈퍼캐패. 

시터는 표면에서의 분극현상과 더불어 표면 근처의 전극 소재가 일부 산화환원됨

으로써 전하를 저장하기 때문에 기존 캐패시터에 비해 훨씬 향상된 저장용량을 

가지면서도 이차전지에 비해 뛰어난 출력특성과 싸이클 특성을 갖는다 그림 [ 4]. 

표면분극에만 의존하여 작동하는 전하이중층캐패시터(electrical double layer 

의 경우에는 다공성 탄소소재들이 주로 사용되나 전극소재의 산capacitor, EDLC)

화환원이 전하저장에 함께 기여하는 수퍼캐패시터 전기화학 캐패시터( (electrochemical 

슈도캐패시터 용 전극으로는 capacitor), (pseudocapacitor)) RuO2, MnO2와 같은 전
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이금속 화합물들이 사용된다.21 기본적으로 표면 현상을 통해 전지에너지를 저장 

하는 슈퍼캐패시터의 특성상 이들 무기고체화합물 전극소재의 기능성을 최적화하

기 위하여 큰 비표면적을 갖는 나노구조나 다공체로서 합성하고자 하는 연구가 

활발히 수행되고 있다 이와 더불어 다공성 전도성 지지체에 이들 무기고체 전극. 

소재를 나노크기 결정으로 고정화시키려는 연구전략도 폭넓게 적용되고 있다.

전기 전자소자 분야3) /

유전체 압전체(1) /

높은 유전상수를 갖는 유전체는 캐패시터를 비롯한 다양한 전자소자의 기본 재

료로써 폭넓게 활용되고 있다 그림 높은 유전상수의 구현을 위해서는 국부구[ 4]. 

조 변형을 통해 큰 자기모멘트를 갖는 무기고체화합물의 합성이 필요하다 현재 . 

상용화되어 있는 유전체들로는 BaTiO3와 같이 등을 주성분으로 하는 Ta, Nb, Ti 

페로브스카이트 구조 금속 산화물들이 개발되어 있다 이외에도 자기모멘트의 존. 

재가 유전성 발현에 핵심적인 요소인 만큼 우르짜이트광 구조 와 같(wurzite) ZnO

이 비대칭적인 결정구조를 갖는 무기고체화합물들이 유전체로서 개발되고 있다.22 

화학치환이나 결함도입을 통해 구조적 비대칭성을 증가시켜 유전특성을 최대화하

고자 하는 전략을 바탕으로 활발히 연구가 수행되고 왔다 특히 유전상수는 유전. 

체 층의 두께와 반비례한다는 측면에서 나노입자나 나노와이어와 같은 나노소재

를 유전체로 개발하려는 전략으로 연구가 수행되고 있다 특히 박리화되어 있는 . 

차원 나노시트의 경우 분자수준의 두께를 갖는 소재로 기존 나노입자 소재에 비2

해 현저히 큰 유전상수를 갖는 소재로 활용될 수 있다.

압전체의 경우 전기장을 인가하여 부피 변화를 유도하거나 압력 부피 변화를 /

인가할 경우 전기에너지를 생성하는 소재이다 이들 압전특성도 역시 자기모멘트. 

가 존재하는 낮은 대칭성을 갖는 무기고체화합물에서 발현될 수 있으므로 Pb 

(Zr,Ti)O3나 Pb(Mg,Nb)O3와 같은 페로브스카이트 구조 금속산화물들이 압전체로 

개발되어 액추에이터에 적용되고 있다.23 최근에는 새로운 개념의 에너지 하베스 
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팅 기술로서 압전체를 이용하여 일상에서의 압력 에너지를 전기에너지로 변화하

려는 연구들이 활발히 수행되고 있다.

열전소재(2) 

열전소재는 형 형 반도체가 직렬로 연결된 형태에서 온도차가 인가될 경우 n -p

전기에너지가 발생하는 열전효과 를 발현하거나 이와 반대로 (thermoelectric effect)

전기에너지를 인가하였을 경우 온도차가 발생하는 펠티어효과 가 발(Peltier effect)

현되는 소재이다 그림 이를 통해 열에너지를 전기에너지로 변환할 수 있어 폐[ 4]. 

열 지열 등을 이용하는 온도차 기반 발전기술에 구현할 수 있으며 반대로 전기에, 

너지를 열에너지로 변환함으로써 할 수 있어 냉매나 압축기가 필요 없는 무진동 

무소음 냉각장치 개발이 가능하다 이러한 열전소재의 효율은 지수. ZT (ZT = S2σ

에 따라 결정되므로 열기전력 의 제곱과 전기전도도 절대온도 에 비례T/ ) (S) ( ), (T)κ σ

하며 열전도도 에 반비례한다 현재까지 개발된 대표적인 열전소재로는 ( ) . Biκ 2Te3, 

등으로 대표되는 금속칼코겐화물 원계 SbTe , 2 skutterudite MX3(M = Co, Rh, Ir; 

화합물X = P, As, Sb) , ZnO-In2O3, Al-doped ZnO, NaCo2O4 등의 전이금속산화물 

이 있다 일반적인 무기고체화합물에서는 전기전도도와 열전도도는 비례하며 전. 

기전도도와 열기전력이 반비례하는 경향이 있어 세 가지 성분을 최적화하여 ZT 

기수를 최대화하는 데에 있어 많은 난점이 존재한다 지수를 획기적으로 증가. ZT 

시키기 위해서는 세 가지 전도특성간의 상관성을 깰 수 있는 물질설계 전략의 제

시가 필요하다 현재 전자구조 제어를 통한 열기전력과 전기전도도의 향상과 더불. 

어 나노구조화 결정배향 조절 그레인 경계 증가 강한 격자 진동의 래틀러, , , 

성분 도입 등을 통해 열전도도를 감소시키려는 전략으로 열전성능을 최적(rattler) 

화하려는 연구가 활발히 이루어지고 있다.24 

초전도체(3) 

초전도 현상은 격자진동인 포논 의 매개를 통해 두 개의 전자가 쿠퍼쌍(phonon)

을 이루면서 전자산란이 억제되어 전기저항이 전이온도 이하에서 소(cooper pair)

멸하는 현상이다 기존 합금계 소재에서 초전도 현상이 관찰되어 왔으나 년 . 1986

La2-xSrxCuO4 화합물에서 의 초전도현상이 관찰된 이래  40 K YBa2Cu3O7-x를 비롯
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한 다양한 구리산화물에서 고온초전도 현상이 보도된 바 있다 특히 러덜레스덴. -

포퍼 구조를 갖는 등의 층(Ruddlesden-Popper) Bi-Sr-Ca-Cu-O, Tl/Hg-Ba-Ca-Cu-O 

상 페로브스카이트 화합물에서 높은 전이온도의 초전도현상이 관찰되었다.25 이들  

층상구조 산화물에서 단위세포 내 구리산화물 층의 개수가 증가함에 따라 초전도 

전이온도의 증가가 관찰되었으며 이에 따라 층간 상호작용이 초전도 현상에 기여

하는 것으로 제안되었다 현재에도 상온 초전도체 개발을 통해 송전손실 방지 기. 

술 자기부상 기술 고전기장 기반 기술 등 혁명적인 산업기술의 구현이 가능하다, , 

는 점에서 꾸준한 연구가 이루어지고 있다 최근 상온에 가까운 전이온도를 갖는 . 

무기고체화합물 소재들이 보고되고 있으나 이 경우 초고압 조건이 필요하거나 낮

은 재현성을 갖는 등 초전도체의 폭넓은 산업적 활용에는 여전히 많은 난점이 존

재한다 향후 전자간 반발과 엔트로피 효과를 극복하여 고온 상압에서도 쿠퍼쌍을 . 

형성하여 상온 초전도체를 개발할 수 있도록 전자간 상호작용을 최대화할 수 있

는 결정구조 및 조성 조절 전략의 제시가 필요한 상황이다.

무기고체화학의 쟁점과 전망. Ⅳ

최근 심화되는 기후변화와 화석연료 고갈 문제를 해결하기 위한 대안으로 신재

생에너지 기술에 대한 전세계적 관심이 증대되고 있다 신재생에너지 생산 및 저. 

장 기술의 핵심 소재로서 고효율의 전극 전해질 촉매 기능성을 갖는 무기고체화, , 

합물을 개발하고자 하는 연구 노력에 국내외에 걸쳐 경주되고 있다 더욱이 나노. 

소재 개발 연구의 대상이 금속 및 탄소 등 단일성분으로 이루어진 원소기반 나노

소재에서 다성분으로 이루어진 무기고체화합물기반 나노소재로 옮겨지고 있다. 

따라서 이들 에너지 기능성 및 나노구조 소재에 대한 형성원리와 물성에 대한 근

본적인 이해 및 신물질 설계에 기반을 제공하는 무기고체화학의 중요성이 나날이 

배가되고 있다.

무기고체화합물의 경우 원소 이온 분자들이 집단을 이루어 응집되어 고체상 , , 

화합물을 이루고 있기 때문에 무기고체화학은 개별분자를 대상으로 하는 여타 화

학분야와 연구방법론에 있어 크게 차별화된다 실제 개별 분자의 경우 치환 삽입 . , 
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등의 반응을 통해 특정 결합을 조절할 수 있는 방법론이 잘 정립되어 있는 데에 

비해 무기고체화합물에 대해서는 이러한 방법론이 부재한 상황이다 보다 정밀한 . 

물성 제어를 위해서는 분자수준에서의 결합에 대한 정밀한 제어가 필수적이다 그. 

러나 원소들이 응집되어 열역학적으로 안정한 구조를 형성하고 있는 무기고체화

합물의 특성상 이미 형성되어 있는 소재의 개별결합을 제어하는 것에는 많은 한

계점이 있는 것이 사실이다 따라서 이에 대한 해결책으로는 결합이 조절된 전구. 

체 분자나 이온들을 자기조립하는 방식으로 무기고체화합물의 결합제어 전략을 

개발할 수 있을 것으로 예상된다 이러한 전략은 이미 금속 유기 골격체의 합성에 . -

일부 적용되고 있다 금속 이온과 킬레이트 유기 리간드 분자로 이루어진 금속 유. -

기 골격체  소재와 금속 산화물과 같은 무기고체 화합물간에는 결합 특성 및 결정

구조 구성원리에 있어 큰 차이점이 상존하는 만큼 해결해야 할 걸림돌이 다수 존

재할 것으로 예상되나 향후 이러한 전략을 통해 무기고체화합물의 개별 결합에 

대한 제어를 위한 방법론의 개발이 가능할 것으로 예상한다.

무기고체 화합물의 경우 화학조성의 다양성에서 기인하는 넓은 구조 스펙트럼

의 존재로 인해 이들의 결합 특성 및 물성의 예측과 기능성 발현 메커니즘 규명을 

위해서는 결정구조 규명이 필수적이다 단결정 시료가 존재하는 경우 결정구조에 . 

대한 배경 정보 없이도 단결정 선 회절 분석을 통해 용이하게 결정구조를 결정X

할 수 있다 그러나 나노소재를 비롯한 대부분의 무기고체화합물은 단결정이 아닌 . 

다결정 상태로 얻어진다 이러한 다결정 시료의 경우는 제한적인 정보만을 제공하. 

는 분말 선 회절 분석으로는 배경지식 없이 결정구조를 정밀하게 결정하는 데에X

는 많은 난점이 있으며 일반적으로 기존 데이터베이스와의 비교를 통한 결정상의 

확인만이 가능하다 최근에는 분말 선 회절 패턴을 직접법 을 이. X (direct method)

용하여 분석하여 미지 분말시료의 결정구조를 규명하는 기법이 개발되고 있다 하. 

지만 회절피크의 수가 제한적인 분말 선 회절 데이터의 특성상 피크 인덱싱에 X

많은 어려움이 있는 것이 사실이다 향후 분말 선 회절 측정에 기반한 구조 분석 . X

기법을 폭넓게 보급하기 위해서는 미지 시료의 분말 선 회절 피크 인덱싱 및 구X

조 분석 효율을 향상시키기 위한 알고리즘 및 분석 프로그램 개발이 필요하다.

벌크 마이크로 결정을 주 대상으로 하는 고전적인 무기고체화학 영역에서는 이

제까지 주로 결정구조를 바탕으로 한 전자구조 예측을 기반으로 여러 가지 물성
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을 설명하고 예측해왔다 그러나 최근 나노구조 무기고체화합물에 대한 연구가 . , 

활발히 수행되면서 표면구조나 결함구조가 물성과 기능성에 심대한 영향을 미친

다는 결과가 속속 보고되고 있다 따라서 향후 표면 원자배치와 결함구조간의 상. 

관성을 종합적이고 일관적으로 설명할 수 있는 이론의 확립이 요구된다 이러한 . 

이론 연구를 뒷받침하기 위한 표면 및 결함구조의 정밀 제어 합성법의 개발이 필

요하며 이를 통해 산출된 적절한 모델화합물에 대한 체계적인 이론적 실험적 연

구의 수행이 필요하다.

신재생에너지 기술 및 환경정화 기술 인공지능 및 가상현실 기술을 뒷받침하, 

는 핵심소재로서 무기고체화합물의 중요성은 나날이 증대할 것으로 예상된다 특. 

히 기계학습법 기반으로 하는 고효율 산출 소(machine learning) (high throughput) 

재 설계 기술은 향후 다양한 고성능 무기고체 기능성 소재 개발에 중요한 기여를 

할 것으로 예상된다 그러나 현재 이루어지고 있는 많은 기능성 소재 개발이 무기. 

고체화학적 기초 원리에 기반하여 이루어진다기 보다 시행착오에 기반하여 기존 

결과를 개선하는 에디슨적인 접근법에 기초하여 수행되고 있다 이러한 물질 설계 . 

및 물성 해석의 한계점을 감안하면 향후 무기고체화학의 중요성이 보다 부각될 

것으로 예상하며 이러한 신물질 개발 연구에 있어서 화학적 기초 원리를 제시하

고 확립하기 위한 무기고체화학자들의 기여가 요구된다.
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박남규 *1)

광에너지변환 태양전지 원리 및 효율. Ⅰ

빛 광 에너지는 다른 에너지의 형태로 변환 가능하다 빛에너지의 변환은 크게 ( ) , 

두 가지로 나눌 수 있는데 연료와 전기에너지로의 변환이다 그림 예를 들면 , [ 1]. 

탄수화물이나 수소에너지는 빛을 이용하여 만들 수 있는데 연료 생성에 해당한, 

다 전기에너지도 빛을 이용하여 발생할 수 있다 이와 같은 변환이 가능하기 위해. . 

서는 소자가 필요하다 수소에너지는 반도체와 전해질을 갖는 소자가 필요하며. , 

성균관대학교 교수* 

연료

전기

SC MSC M

O2 H2

H2O

빛

광합성 반도체/전해질
(수소발생)

반도체 pn접합
(전기발생)

그림 빛에너지 변환 기술[ 1] . 빛은 소자 검정색 를 통해 ( )

연료 또는 전기에너지를 발생 왼쪽 광합성을 통한 탄수화( ) 

물 생산 중간 반도체 전해질로 구성된 소자를 통한 수소, ( ) /

에너지 발생 그리고 오른쪽 반도체 접합 소자를 통한 , ( ) pn 

전기에너지 발생.
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전기에너지는 형과 형 반도체 접합으로 만들어진 태양전지라는 소자가 있어p- n-

야 가능하다. 

태양전지는 빛을 흡수하여 직접 전기를 발생하는 소자로서 화학반응 없이 빛, 

이 존재하는 한 지속적으로 전기를 발생할 수 있다 태양전지에 입사되는 빛에너. 

지에 대하여 발생하는 전기에너지의 비를 에너지변환 효율로 정의하고 있다 즉 . 

100 mW/cm2 의 빛 에너지를 태양전지가 흡수하여  20 mW/cm2 의 전기에너지를  

발생하면 에너지 변환 효율은 가 된다 효율은 전류밀도 전압 및 필팩터의 20% . , 

곱으로 결정된다 이 세가지 광변환 변수가 클수록 태양전지는 높은 효율을 가지. 

게 된다.

태양전지의 역사는 세기로 거슬러 올라가 프랑스 물리학자 알렉산드르 에드19 , -

몬드 베크렐 에서 시작된다 베크렐은 그의 나이 (Alexandre-Edmond Becquerel) . 19

살인 년 분리된 두 개의 컨테이너에 산성용액을 넣고 개의 금속전극을 1839 2 Pt 

각각 집어 넣고 한 쪽 전극에 빛을 조사하니 전류가 흐르고 전압이 발생하는 것을 

관찰하였다.1 광전압효과 를 처음 발견한 것이다 년이 지난  (photovoltaic effect) . 100

뒤 년 월 일 미국 은 실리콘 반도체를 이용하여 상용 가능한 태양1945 4 25 Bell Lab

전지를 발표하였다.2 다양한 무기 반도체에서 광전압 효과가 발견되었으며 지금 , 

까지 연구된 광전변환 가능한 소재와 공인인증 기관에서 검증된 변환요율을 표 [ 1]

에 요약 하였다.3

표 태양전지용 소재와 태양전지 변환효율[ 1] 3

소재 효율 (%) 광전압 (V)
광전류밀도 

(mA/cm2)
필팩터 (%)

실리콘 결정( ) 26.7 0.738 42.65 84.9

GaAs 29.1 1.1272 29.78 86.7

InP 24.2 0.939 31.15 82.6

CIGS 23.6 0.7671 38.30 80.5

CdTe 22.3 0.8985 31.69 78.9

실리콘 비정질( ) 10.2 0.896 16.36 69.8

페로브스카이트 26.0 1.190 26.00 84.0

유기 19.2 0.9135 26.61 79.0

염료감응 13.0 1.0396 15.55 80.4
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표 에서 보는 바와 같이 유기물계 광흡수층과 비정질 실리콘을 제외하고는 [ 1] , 

보두 이상의 변환효율을 보이고 있다 대부분의 무기 소재들에서 높은 변환20% . 

효율이 가능한 것은 유기물에 비하여 상대적으로 큰 흡광계수를 가지고 있기 때

문이다. 

태양전지의 작동원리의 이해는 효율이 높은 태양전지의 설계로 이어질 수 있다. 

그림 에서 광 흡수체는 입사광을 흡수하여 가전도대 전자를 전도[ 2] (valence band) 

대 로 여기 시키는 과정 그림 여기 된 전자를 소자의 외부 (conduction band) [ 2(i)], 

도선으로 보내기 위하여 광 흡수체로부터 분리하는 과정 그림 그리고 분리[ 2(ii)], 

된 전자가 전극에 수집되는 과정 그림 을 거쳐 태양전지의 전류를 얻게 된[ 2(iii)]

다 전하분리과정 그림 에서 광 흡수체가 형 반도체일 경우 형 반도체를 . [ 2(ii)] p- n-

접합하여 접합구조가 필요하며 광 흡수체가 본성 반도체pn , (intrinsic semiconductor) 

경우에는 전자와 정공을 모두 분리하기 위하여 형과 형의 반도체가 모두 광흡n- p-

수체에 접합되어야 한다.

Photon
energy

C
l

(i) (ii) (iii)

electron

hole

= h

그림 태양전지 작동원리[ 2] : 광흡수체가 광 에너지를 받아 가전도대 의  (i) (VB)

전자 가 여기되는 과정 여기된 전자를 분리하기 위하여 접합 (electron) . (ii) pn 

구조 필요함 분리된 전자와 정공 을 수집하기 위한 전하이동 과정. (iii) (hole) . 

광 에너지는 플라크상수 광속도 그리고 빛의 파장 으로 알 수 있다(h), (C) ( ) .λ

태양전지의 작동원리로부터 태양전지의 효율 예측이 정성적으로 가능하다 광 . 

흡수체가 빛을 흡수하는 과정에서 매질이 빛을 흡수하는 정도를 나타내는 흡광계

수는 매우 중요한 역할을 한다 흡광계수 는 소광계수. (absorption coefficient, )α

에 비례하고 파장에 반비레하는 값인데 는 광 흡수의 (extinction coefficient) (k) , k 

강도와 관련 있으므로 흡광계수가 크다는 것은 광 흡수가 강하여 쉽게 전자를 여

기 시킬 수 있다 따라서 적절한 밴드갭 을 갖는 광 흡수체를 선정할 때 . (1-2 eV)

흡광계수를 고려하는 것이 중요하다 또한 여기 전자가 분리될 때 전자의 수명. 
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이 긴 것이 중요하며 분리 후 빠른 전자 이동(carrier lifetime, ) , (carrier mobility, τ

이 필요하다 즉 태양전지의 에너지 변환효율은 에 비례하게 된다) . × × .μ α τ μ 4 결정 

질 실리콘을 제외하고 대부분의 무기 반도체 광 흡수물질은 104 cm-1 이상의 흡광 

계수를 가지는 반면 그림 루테늄기반의 유기금속 염료 경우는 [ 3], 103 cm-1 정도  

낮은 흡광계수를 보인다.

그림 다양한 무기 반도체 소재의 상온 흡광계수[ 3] (absorption 

coefficient). 및 는 결정질 실리콘 및 비정질 실리콘c-Si a-Si . 

각 소재의 기울기는 을 나타냄Urbach tail .5

태양전지용 재료의 연구동향. Ⅱ

태양전지 연구 동향을 기술별로 구분하여 살펴보면 흔히 제 세대로 불리는 실, 1

리콘 태양전지와 제 세대 박막태양전지로 구분된다 제 세대는 웨이퍼를 기반으2 . 1

로 태양전지를 제작할 경우이며 제 세대는 전도성 기판을 사용하여 박막의 광 흡, 2

수층을 제작한다 태양전지의 이론효율은 광자 흡수에서 광자 생성할 경우 . 1 1 33% 

정도가 최고효율이다 이상되는 효율도 가능한데 이 경우는 광자 흡수에서 . 33% , 1
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전자 이상을 생성할 경우이다 이러한 다중전자발생 기2 . (multi exciton generation) 

술을 제 세대 태양전지 기술로 구분한다 제 세대 기술은 양자화된 에너지를 이3 . 3

용하기 때문에 양자 태양전지라고도 한다 본 연구동향에서는 제 세대와 제 세대 . 1 2

기술을 중점으로 논의하고자 한다.

실리콘1. 

실리콘 태양전지 개발 역사 및 효율 진보1) 

실리콘 태양전지 역사(1) 

결정질 실리콘은 밴드갭이 약 로 밴드갭 측면에서만 보면 매우 이상적1.12 eV , 

인 태양전지 물질이다 결정질 실리콘이 처음 태양전지에 사용된 것은 년이. 1941

다 미국특허 에 의하. (US2443542) “light-sensitive electric device including silicon”

면 용융과정에서 자연적으로 형성된 과 을 갖는 실리콘을 사용하여 p-zone n-zone

실리콘 태양전지를 제작하여 약 의 변환효율을 보고하였다 년 벨연구소1% . 1954

는 단결정 실리콘 웨이퍼를 기반으로 한 소자를 발표하여 약 (Bell Laboratories)

효율을 보고하였다 년 발표된 기술이 현재 우리가 사용하는 실리콘 태양6% . 1954

전지의 시초가 된다고 볼 수 있다 년대 들어와서는 다양한 기술개발이 일어 . 1970

났는데 입사하는 빛의 사용을 극대화하기 위하여 표면 반사를 최소화하는 소자 , 

구조를 통해 효율을 까지 향상시켰다 상부전극을 산화물 박막 등으로 계면 17% . 

처리하여 처음으로 이상의 효율이 가능한 실리콘 태양전지가 년에 보고20% 1985

되었다 효율 상승을 견인한 주요 실리콘 태양전지 소자 기술을 그림 에 나타내. [ 4]

었다.6 

실리콘 구조 물리화학적 특성 및 태양전지 구조(2) , 

실리콘 결정은 입방구조를 가지고 있다 그림 에서 보는 바와 같이 실리콘 . [ 5(a)]

단위 셀 는 다이아몬드 구조를 나타내고 있다 다이아몬드 구조는 (unit cell) . FCC 

구조에 사면체 구조가 내부에 번갈아 위치하는 구조로서(face centered cubic) , 단 
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위 셀에 원자의 개수는 개이며 원자충전율 은 이다8 , (atomic packing factor) 34% . 

그림 의 평면구조로부터 실리콘 원자의 위치를 알 수 있다[ 5(b)] . 

(a) (b)

그림 격자상수 를 갖는 입방 실리콘 결정 단위 셀 평면으로 본 [ 5] (a) a . (b) 

단위 셀내 실리콘 원자 위치7

용융접합형 (1941)
변환효율: ~1%

단결정 Si 웨이퍼 기반 (1954)
변환효율: ~6%

표면 피라미드 기술 (1974)
변환효율: ~17%

PESC 형 (1985)
변환효율: ~20% 

PESC: Passivated Emitter Solar Cell

(a) (b)

(c) (d)

그림 실리콘 태양전지 소자 변천사[ 4] . 년 발표된 용융접합형 소자(a) 1941 , 

년 연구소에서 발표한 단결정 웨이퍼 기반의 소자 표면 피라미(b) 1954 Bell , (c) 

드형 구조를 이용 빛의 반사를 최소화하여 큰 효율증가를 가져온 소자 그리고 , 

산화물 박막으로 표면 처리된 기술을 이용한 소자(d) PESC .6
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실리콘 결정의 밴드갭은 약 로 알려져 있는데 이것은 상온 근처에서의 1.1 eV

값이다 즉 실리콘 결정의 밴드갭은 식 에서와 같이 온도 절대온도 의존성이 . 1 (K: ) 

있다.8

Eg = 1.187 3.6×10– -4T (eV) (1)

순수한 실리콘은 형도 형도 아닌 본성 실리콘이다 형 또는 형p- n- (intrinsic) . p- n-

을 만들기 위해서는 도핑 기술이 필요하다 실리콘 족 원소 원자번호 보다 . (4 , : 14)

최외각 전가가 하나 더 많은 인 과 같은 족 원소를 일부 사용하면 (phosporous) 5 n-

형 실리콘을 만들 수 있다 반대로 전자가 부족한 족 원소 예 알루미늄 를 . , 3 ( , , Al)

실리콘 자리에 치환하면 형 실리콘이 가능하다 예를 들면 p- . 5×1017/cm3 농도의 인 

을 도핑하게 되면 열적 평형조건에서 약 400/cm3 홀 농도가 만들어진다 .

소자 구조의 개발을 통해 이상의 고효율 실리콘 태양전지가 가능하게 되25% 

었는데 그림 에서와 같이 전면부와 후면부의 계면 처리를 통한 구조, [ 6] TOPCon 

에서 효율이 보고되었다25.1% .9 소자 후면부에 맞물린 전극구조(interdigitated 

디자인을 기반으로 효율이 발표되었다back contact: IBC) 25.6% .10 구조를 변 IBC 

형한 구조에서 박막 비정질 실리콘 접합IBC SHJ (Hydogenated Silicon Junction)

을 이용하여 고전압 생성이 가능하게 되었다. 

(a) (b) (c)

 

그림 고효율 실리콘 태양전지 구조 구조 구조 및 [ 6] (a) TOPCon , (b) IBC 

구조(c) IBC SHJ . ARC: anti reflection coating11
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실리콘 태양전지 국내 연구 동향 (3) 

국내 경우 실리콘 태양전지는 년부터 연구개발을 활발하게 진행하기 시작2000

하였다 한국에너지기술연구원 성균관대학교 고려대학교 등에서 실리콘 태양전. , , 

지 연구를 수행하였으며 학술지에 다수의 연구 결과를 발표하고 있다 반도체 관, . 

련 다수의 대기업이 참여하여 연구개발과 산업화에 기여 하였지만 중국 제품의 , 

저가 전략에 대응하지 못하고 한두군데를 제외하고는 대부분의 기업이 사업을 중

단하게 되었다.      

박막태양전지용 재료2. 

1) CIGS(copper indium galium selenide)

태양전지 역사(1) CIGS 

는 의 약자이다CIGS Copper Indium Galium Selenide . CuInSe2 화학식을 갖(CIS) 

는 구조 화합물의 인듐자리에 갈륨이 치환된 현태가 이다 갈륨chalcopyrite CIGS . 

의 치환정도는 밴드갭 변화에 영향을 준다 즉 . Cu(In1-xGax)Se2 조겅에서 값이  x 

증가할수록 밴드갭이 커지게 된다 경우 즉 . x=0 , CuInSe2 는 밴드갭이 이 1.04 eV 

며 즉 , x=1, CuGaSe2 는 밴드갭이 이다 년 가 처음으로 합성되었 1.7 eV . 1953 CIS

고,12 년 후인 년 단결정 를 이용하여 효율 태양전지가 보고되었 21 1974 CIS 12% 

다.13 박막 필름화 기술의 발전과 갈륨 치환을 이용한 밴드갭을 조절 최적 밴드갭 (

은 약 기술을 통해 효율 이상의 박막 태양전지가 년 보1.14 eV) 22% CIGS 2016

고되었다.14 

결정구조 박막제조 및 광전자 특성 (2) CIGS , 

결정구조는 축으로 다이아몬드 구조를 겹친 형태이다 그림 이러CIGS c- [ 7(a)]. 

한 결정구조를 황동광 이라고 명명한다 는 흡광계수는 (chalcopyrite) . CIGS 105 

cm-1 이상이며 직접전이형 반도체이다 태양전지는 일반적으로 몰리브데늄 , . CIGS 
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금속 기판에 형 박막 필름을 형성하고 형 와 투명전도성 전(Mo) p- CIGS , n- CdS 

극을 코팅하여 제작한다 그림 박막 필름을 제조하는 다양한 방법 습[ 7(b)]. CIGS (

식 및 건식 이 보고되었지만 일반적으로 진공증착을 통해 얻은 필름에서 가장 높) , 

은 효율이 보고되고 있다 사용하는 원소가 성분계 이상이므로 동시에 진공 증착. 3

하는 방법을 사용하여야 한다.15 앞서 기술하였지만 인듐과 갈륨의 조성비에 따라  , 

밴드갭이 달라지기 때문에 동시 진공과정에서 인듐 갈륨 조성비가 일정하게 만드/

는 공정 기술이 필요하다 태양전지의 밴드 에너지 구조를 그림 에 나. CIGS [ 7(c)]

타내었다 형 와 접합하는 부근에 공간전하영역 이 형. n- CdS (space charge region)

성되어 전자가 전극으로 수집되기 쉽게 되고 후면 전극에 제작 공정 중 형성된 , 

MoS2 는 준 옴 접촉 특성으로 정공이 용이하게 수집될 수  (quasi ohmic contact) 

있도록 도와준다.           

Cu

In/
Ga
Se

(a) (b)

(c)

그림 결정구조[ 7] (a) CIGS 16 태양전지 단면 사진 및 (b) CIGS SEM 

제로 바이어스 전기장에서 태양전지 밴드 구조(c) CIGS 17 
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태양전지 국내 연구 동향 (3) CIGS 

태양전지는 한국에너지기술연구원 한국과학기술원 한국과학기CIGS , (KAIST), 

술연구원 한국전자통신연구원 등에서 연구개발을 활발히 진행하고 (KIST), (ETRI) 

있다 초기에는 많은 대기업이 참여하였으나 실리콘 태양전지 시장에 비해 상대. , 

적으로 낮은 시장성으로 인하여 사업을 중단하는 기업이 늘었으며 중견기업과 벤, 

처기업 등에서 연구개발 및 사업화를 추진하고 있다. 

2) CdTe

태양전지 역사(1) CdTe 

대 에 대한 반도체 및 전도도 등에 대한 기초연구를 시작으로1950 CdTe , 1963

년 미국 에서 효율 수준의 태양전지를 보고하였General Electric(GE) 6% CdTe 

다.18 년대 들어와 등 기업을 중심으로 연구개 1980 Kodak. Monosolar, AMETEK 

발을 진행 태양전지 효율이 이상 증가하였다, CdTe 10% .19 년도 초  1990 CdCl2를 

이용한 후처리 공정을 통해 효율을 이상으로 향상시켰다15% .20 이후 First Solar 

기업이 기술개발에 선두 주자로 나서기 시작하여 효율은 이상으로 퀀CdTe 20% 

텀 점프하면서 는 시장을 선점하게 된다First Solar CdTe .21 

결정 구조 및 소자 구조(2) CdTe 

는 기본적으로 다이아몬드 구조와 유사한 구조를 갖는다 그림 CdTe zinc blend [

밴드갭은 약 이며 직접전이를 하는 반도체이다 효율을 보이는 8(a)]. 1.5 eV . 22% 

태양전지는 그림 에서와 같이 빛을 흡수하는 전면부 가까이 CdTe 8b CdSe1-xTex 

와 같이 이 일부를 치환한 조성을 갖도록 광흡수층을 디자인 하였다 또한 Se Te . 

도핑을 통해 의 형 성질을 강화라 수 있다Cu CdTe p- .
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Cd

Te

(a) (b)

그림 결정구조 태양전지 소자 구조 투명[ 8] (a) CdTe (b) CdTe . TCO:  

전도성 산화물, BC: back contact21

족 3) III-V GaAs

태양전지 기술 동향(1) GaAs 

화합물 반도체는 현재까지 알려진 태양전지 재료 중 단일 접합 소자 구조GaAs 

에서 가장 높은 효율을 보인다 년대 중 후반에 재료에 대한 이론 및 . 1950 GaAs 

실험 연구를 기초로 년대부터 태양전지에 적용되어 연구되기 시작했으며 일1970 , 

본 코나가이 교수 그룹에서 화학적 에칭을 이용한 필름 박리 기술(Konagai) GaAs 

을 발표하면서 고효율이 가능하게 되었다.22 

결정 구조 및 소자 구조(2) GaAs 

는 직접전이형 반도체로 밴드갭이 약 이다 도 와 같이 GaAs 1.4 eV . GaAs CdTe 

결정 구조를 갖는다 온도에서 전자 이동도는 약 zinc blend . 300 K 8500 cm2/Vs 

로 실리콘의 전자 이동도 보다 배 이상 빠르다 가장 높은 효율을 갖는 태6 . GaAs 

양전지는 형 와 형 n- GaAs p- Al0.3Ga0.7 접합으로 구성된다 그림 구조에서 보As [ 9]. 

는 바와 같이 매우 다양한 중간층 들이 존재한다 중간층의 존재는 광전(interlayer) . 
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자의 전달과 수집을 원활하게 하고 재결합을 방지하여 효율을 극대화하는 데 도, 

움을 줄 수 있다 의 우수한 광전자 특성으로 인하여 태양전지 외 다양한 광. GaAs

전자 분야에도 응용되고 있다.

그림 고효율 태양전지 구조[ 9] GaAs 11

유기금속 염료4) 

염료감응 태양전지 역사(1) 

유기 금속 주로 루테늄 염료를 기반으로 나노입자 ( ) TiO2 필름과 산화 환원 전해 -

질로 구성된 염료감응 태양전지 는 년 그랏첼(dye-sensitized solar cell) 1991 (Grätzel) 

교수 스위스 연구 그룹에 의해 처음 발표되었다( EPFL) .23 염료감응 태양전지는 무 

기 반도체와는 달리 액체전해질을 사용하기 때문에 광전기화학 태양전지로 분류

된다 초기 효율은 약 에서 염료의 개발 전해질 개선 나노구조 산화물 개발. 7% , , , 

한개 이상의 염료를 동시 흡착하는 기술 등을 통하여 년 현재 효율이 2023 15.2% 

보고되었다.24 

유기금속 염료와 염료감응 태양전지 구조 및 작동원리(2) 

염료감응 태양전지 구조와 작동원리를 그림 에 나타내었다 염료감응 태양[ 10] . 

전지는 앞서 기술한 실리콘 태양전지나 무기 반도체 박막 태양전지 제조공정에 
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비해 훨씬 더 간단하게 만들 수 있다 투명전도성 기판에 나노입자 . TiO2 필름을  

형성하고 염료가 용해된 용액에 담가 , TiO2 표면에 염료를 화학 흡착시켜 음 마이 (

너스 전극을 제작한다 반대편 양 플러스 전극은 이나 탄소를 전도성 기판에 ) . ( ) Pt 

코팅하여 제작한다 두 전극을 샌드위치하고 전극사이에 산화환원 전해질 주로 . (

와 LiI I2 가 용해된 용액 , I3
- 와  I- 가 존재 을 주입하여 염료감응 태양전지를 완성 )

한다 그림 염료가 흡착된 [ 10(a)]. TiO2 전극으로 빛이 입사되면 염료의 전 HOMO 

자가 여기 되고 준위의 광전자는 LUMO TiO2 전도띠로 주입된다 그림  [ 10(b)], 

TiO2로 주입된 광전자는 확산에 의해 TiO2 필름을 통해 투명전도성 기판에 수집 

되어 광전류를 생성한다 산화된 염료의 환원은 산화환원 전해질에 의해 가능하게 . 

되는데 그림 에서와 같이 상대 전극에 도달한 전자는 , [ 10(b)] , Pt I3
-를 환원시켜 I-

가 되고 I-는 산화된 염료를 환원시키고 다시 I3
-로 환원되는 과정에 의해 염료가 

환원되게 된다 광전압은 개방 단자 에서 . (open circuit) TiO2 페르미에너지 준위와  

산화환원 전해질 포텐셜 차이에 의해 결정된다.                 
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TiO2

Counter 
electrode 
(Pt, C)

� �

��
�

�
� � ��

�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

� ��
�
�

dye

Redox 
electrolyte

D+/D*

D+/D

CB

VB

I3
¯/I¯

surface 
states

Voc

TiO2 Dye

tinj

tcc

tr

(a) (b)

그림 [ 10] 염료감응 태양전지 구조 염료감응 태양전지 작동원리(a) . (b) 및  

에너지 구조 에너지 다이어그램에서 . τinj, τ 및 cc τ는 r injection, chrage 

그리고 시간상수collection recombination 25,26
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다양한 염료가 개발되었다 특히 루테늄을 포함하는 유기금속 염료가 주. 로 

사용되었는데 대표적인 유기금속 염료는 , N719(Di-tetrabutylammonium cis-bis 

( i so th iocyanato)bi s(2 ,2 -bipyr idyl -4,4 -dicarboxyla to)ru thenium( II)) , ′ ′

N749(Tris(N,N,N-tributyl-1-butanaminium)[[2,2 6 ,2 -terpyridine]-4,4 ,4″ ′ ″ ′ ″

그리고 -tricarboxylato(3-)-N1,N1 ,N1 ]tris(thiocyanato-N)hydrogen ruthenate) N886 ′ ″

(trans-[Ru(L)(NCS)2], L = 4,4 -di-‴ tert-butyl-4 ,4 -bis(carboxylic acid)-2,2 :6 ,2 :6 ,′ ″ ′ ′ ″ ″

가 알려져 있다 그림 리간드의 종류에 따라 배위를 하는 2 -quaterpyridine) [ 11]. 6‴

OTBA

OTBA
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N749
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900800700600500400
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[Ru(dcbpy) 2(NCS) 2]
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[Ru(dcqp)(NCS) 2]

N886

N719

N749
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그림 루테늄계 유기금속 염료 및 구조 및 가[ 11] N719, N749 N886 

시광 흡수 스펙트럼29
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중심 금속 루테늄의 t2g-eg 에너지 차이가 발생하여 흡수 스펙트럼이 달라진다 . 

는 주로 까지 빛을 흡수하여 붉은색 염료로 불리고 와 은 N719 700 nm , N749 N886

까지 가시광 전 영역을 흡수하기 때문에 흑색 염료 로 불린다900 nm (black dya) . 

일반적으로 염료감응 태양전지를 제작할 때 TiO2 필름에 단일 염료가 흡착된다 . 

흡수 파장이 서로 다른 염료를 크로마토그래피 원리를 이용해 염료를 선택적으로 

흡착하고 탈착할 수 있는 이동상 과 정지상 물질을 (mobile phase) (stationary phase) 

개발 서로 다른 색상의 염료를 선택적으로 수직 배열하는 기술이 개발되어 가시, 

광 전체를 흡수할 수 있는 판크로마틱 염료감응 태양전지가 보고되었다.27 판크로 

마틱 기술을 활용하면 광전류밀도 향상에 도움이 된다 더 많은 염료에 대한 정보. 

를 얻기 위해서는 참고문헌 을 참고하기 바란다[28] .28

할라이드 페로브스카이트5) 

페로브스카이트 태양전지 역사(1) 

페로브스카이트는 ABX3 화학식을 갖는 결정이다 이온은 음이온과 배 . A X 12 

위를 하고 양이온은 음이온과 배위를 한다 그림 , B X 6 [ 12]. CaTiO3 화학식을 갖는  

페로브스카이트 물질이 년 우랄산맥에서 처음 발견되었다 페로브스카이트 1839 . 

태양전지에 사용되는 CH3NH3PbI3(MAPbI3 는 년 독일의 베버 에 의) 1978 (Weber)

해 100 o 수용액에서 처음 합성되었다C 30 하지만 년까지 광흡수체에 대한 연. 2009

구는 전무하였다 년 염료감응 태양전지에서 유기금속 염료 대신 페로브스카. 2009

이트를 광감응 무기 염료로 처음 사용하여 효율 가 보고되었다3.8% .31 년 뒤  2

년에 극성이 낮은 전해질 용매 사용과 페로브스카이트 전구체 농도 변화를 2011

통하여 이상의 효율이 두 번째로 발표되었다6.5% .32 하지만 앞선 두 연구 논문은  , 

페로브스카이트를 광흡수체로 사용하였지만 액체 전해질을 사용하는 염료감응 , 

태양전지 구조에 적용하였기 때문에 페로브스카이트의 용해성 전해질 용액에서 (

쉽게 녹는 성질 으로 인한 안정성 문제로 인하여 후속 연구가 불가능하였다 페로) . 

브스카이트의 안정성이 크게 향상된 연구 효율과 시간 안정성 결과 가 (9.7% 500 )

년 박남규 교수 성균관대 그룹에서 최초로 발표되어 페로브스카이트 태양전2012 ( ) 
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지라는 새로운 연구 분야가 탄생하게 된다.33 년 고체 페로브스카이트 태양전 2012

지 발표 이후 연구 논문이 기하급수적으로 증가하여 년 월 현재 누적 논문 2023 7

수는 여편에 달한다 년 효율은 태양전지 구조 페로브스카이트 33,900 . 2012 9.7% , 

필름 제작 공정 및 페로브스카이트 조성 연구를 통하여 년 월 현재 로 2023 7 26%

효율이 급속하게 상승하였다.3      
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그림 [ 12] (a) ABX3 화학식을 갖는 페로브스카이트 결정 구조 34 와 원자 (b) Pb I  

오비탈 에너지로부터 구축한 분자 오비탈 가 반결합 Pb-I . HOMO (antibonding) 

특성을 가짐35

페로브스카이트 재료 및 태양전지 구조(2) 

초기 페로브스카이트 태양전지용 광흡수체는 밴드갭이 약 인 1.55 eV MAPbI3

를 사용하였다 배위를 하는 유기 양이온은 외 다른 유기 또는 무기물로 . 12 MA 

치환할 수 있으며, Pb2+ 이온은 이온 반경이 비슷한 가 양이온으로 치환할 수 있다 2 . 

페로브스카이트 ABX3 결정상은  tolerance factor(t 에 의해 예측할 수 있다 식 ) [ 2]. 

t = (rA + rX)/[√2(rB + rX)] (2)

적절한 이온 반경을 갖는 이온을 선택하면 페로브스카이트 결정상을 만들 수 

있다 예를 들면. , APbX3에서 t가 에서 사이면 페로브스카이트 결정을 예상0.8 1.0 
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할 수 있는데 표 에서와 같이 , [ 2] X= I- 경우 이온 반경이 인 양이 1.64 2.59 Å A – 

온을 선택하면 된다.34 메틸암모늄 양이온을 구형으로 가정할 경우 이 되 t = 0.83

어 MAPbI3는 페로브스카이트 결정상을 갖게 된다. 

표 [ 2] APbX3 물질에서 페로브스카이트 결정상을 갖기 위한 이온 반경 예측 A 

이온반경 (Pb2+)* 이온반경 (X-)*
t = 0.8

이온반경 (A+)**

t = 1.0

이온반경 (A+)**

1.19 Å 1.81 Å (Cl-) 1.58 2.43

1.96 Å (Br-) 1.60 2.50

2.20 Å (I-) 1.64 2.59

대신 포름아미디늄 양이온을 사용하면 밴드갭이 로 감소하여 MA FA( ) , 1.47 eV 

더 장파장의 빛을 사용할 수 있다 하지만 이온이 이온보다 이온 반경이 . FA MA 

커 되기 때문에 상온에서 페로브스카이트 상을 유지하기 어렵다t>1 . FAPbI3 페로 

브스카이트 상을 안정화 하기 위하여는 이온보다 조금 작은 이온 반경을 가지FA 

는 Cs+ 이온을 소량 치환하면 된다 .36 이상의 효율을 보이는 소자는 페로브스 25% 

카이트 결정상이 안정화된 FAPbI3 조성을 기반으로 하고 있다 .

페로브스카이트 태양전지는 초기 나노 TiO2 표면에 수 나노 크기를 갖는 페로 

브스카이트를 흡착하여 광 흡수층으로 사용하였으나 차츰 박막 형태로 발전하였, 

다 빛을 받아 들이는 면이 전자 전달 층이면 구조라고 하고 홀 전달 층일 . n-i-p , 

경우 구조라고 한다 그림 구조에서 전자 전달 층으로 사용하p-i-n [ 13]. n-i-p 는 

물질은 TiO2, SnO2 등이다, ZnO . SnO2 경우는 페로브스카이트 전도대의 에너지  

준위를 고려하여 결정질 보다는 비정질에 가깝다 홀 전달 층으로 사용하는 물. 질

은 분자형 spiro-OMeTAD(2,2',7,7'-Tetrakis[N,N-di(4-methoxyphenyl)amino]-9,9'- 

또는 고분자형 등이다 구조는 spirobifluorene) PTAA(poly triaryl amine) . p-i-n 

에 비해 열안정성이 우수한데 홀 전달 층으로 유기물 n-i-p , PEDOT:PSS(Poly(3,4- 

또는 무기 소재로 등이 사용된다ethylenedioxythiophene) polystyrene sulfonate) NiO . 

전자 전달 층에는 이 주로 사용된다 페로브스카이트 소자는 용액공정과 PCBM . 

저온 소성 공정으로 고효율이 가능한 기술이다 페로브스카이트 태양전지를 실. 리콘 
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태양전지와 텐덤화 하면 실험실 수준에서 의 매우 높은 효율이 가능하다33.7% .3

   

(a) n-i-p structure (b)  p-i-n structure

그림 페로브스카이트 태양전지 구조 구조 구조[ 13] : (a) n-i-p , (b) p-i-n 

페로브스카이트 태양전지 국내 연구 동향  (3) 

페로브스카이트 태양전지는 박남규 교수 성균관대 연구 그룹이 안정한 고체형 ( ) 

소자를 처음 발견한 이후 석상일 교수 연구 그룹에서 공인 효율을 여러 (UNIST) 

차례 경신하여 효율 기술을 확보하였다 한국화학연구연구원 한국에너지25.8% . , 

연구원 성균관대 서울대 고대 등에서 활발한 연구를 수행하고 있다 기업으로는 , , , . 

한화큐셀에서 페로브스카이트 실리콘 텐덤 기술을 상용화하기 위한 연구개발을 /

수행하고 있다.

광에너지변환 무기재료의 쟁점과 전망. Ⅲ

전세계적으로 탄소중립 탄소 배출과 탄소 포집이 같아지는 시점 에 대한 관심 ( )

증대로 탄소 배출이 없는 태양전지 풍력발전 등 신재생 에너지에 대한 연구 개발, 

이 활발하게 진행되고 있다 국제에너지기구 에 의하. (International Energy Agency)

면 년까지 탄소중립을 달성해야 한다고 한다 그렇지 않으면 지구온난화에 2050 . 

따른 기후 위기가 초래될 수 있다고 경고하고 있다 탄소중립을 위해서는 탄소 배. 

출을 지속적으로 줄여 나가야 한다 즉 이산화탄소 배출이 많은 화석연료를 에너. 
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지 생산의 원료로 더 이상 사용하지 않아야 한다고 한다.

전세계 에너지 생산 중 전기에너지가 차지하는 부분은 에 가깝다 이산화탄50% . 

소 배출이 없는 태양전지는 아주 우수한 대안이다 태양전지에 의한 누적 전기 생. 

산은 년 테라와트 에 도달했다 하지만 년 테라와트 목표를 맞2022 1.1 (TW) . 2050 20

추기 위해서는 아주 적은 양이다 년의 목표를 달성하기 위해서는 매년 약 . 2050

기가와트 를 설치해야 한다 년 한해 실리콘 태양전지 설치량이 약 700 (GW) . 2022

를 고려하면 년간 설치량에 도달하기 위해서는 설치량을 대200-250 GW , 700 GW 

폭 증가해야 한다 실리콘 태양전지보다 더 높은 효율이면서 동시에 발전단가는 . 

더 낮은 새로운 기술의 등장이 절실하다. 

높은 효율과 낮은 발전 단가라는 두 마리 토끼를 잡기 위해서는 태양전지용 재

료가 중요하다 페로브스카이트 태양전지의 등장은 이러한 질문에 답을 주기에 충. 

분하다. 150 o 이하의 낮은 온도에서 수십 초 이내에 용액공정으로 만들어질 수 C 

있는 페로브스카이트 필름은 효율이라는 아주 높은 광전변환 특성을 보인다26% . 

공정 면에서 매우 경제적이면서 이미 실리콘 태양전지와 같거나 더 높은 효율을 

가지기 때문에 연간 태양전지 시장의 요구를 충족시킬 수 있는 새로운 700 GW 

기술이다 이처럼 광전변환 기술에서 광흡수체의 발견은 매우 중요하다 페로브스. . 

카이트는 다른 무기 재료와는 달리 결함이 존재해도 성능에 큰 영defect tolerant(

향을 끼치지 않는다는 의미 성능을 가진다 이는 페로브스카이트의 화학결) . Pb-I 

합 특성 가전자띠의 반결합 특성 과 이러한 화학결합이 페로브스카이트라는 결정( )

에 안정화 되어 있기 때문이다 즉 화학결합 결정구조 물성의 상관관계의 중요성. - -

을 보여주는 좋은 사례이다 페로브스카이트 보다 더 우수한 물질의 발견이 가능. 

하다는 것이다 반결합 특성을 갖는 화학결합 원소를 찾아서 물리화학적 특성을 . 

구현할 수 있는 적절한 결정 구조를 찾는다면 페로브스카이트 보다 더 우수한 광

전변환 재료가 가능할 수 있을 것으로 본다.
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제 장 무기나노입자화학 분야의 동향과 전망14

임동권 * ․남좌민**1)

서론 . Ⅰ

무기나노입자 소재는 무기물 원소를 주된 구성요소로 하여 형성된 나노스케일 

크기 나노미터 의 입자 소재로 정의한다 그러나 무기나노입자 소재는 [ (nm)] . , 100% 

무기물로만 구성된 것은 아니며 무기나노입자 소재의 제조과정에서 유기물질의 , 

사용은 필수적이다 또한 응용 방법에 있어서도 표면 개질 등에 유기물 소재와 . , 

함께 사용되는 경우가 빈번함을 주지할 필요가 있다 나노입자 소재는 입자의 어. 

느 한 차원이 나노스케일 차원을 가진 소재를 의미한다 구형의 형태를 기본으로 . 

하여 와이어 형태 및 입자 내에서 다양한 미세구조를 추가적으로 가지는 형태가 

될 수도 있다 나노스케일은 . 10-9 를 의미하며 나노스케일은 에서 m , 1.0 nm 100 nm 

크기 범위에 속하는 경우를 주로 의미한다.

무기나노입자 소재가 특별한 관심과 활발한 연구대상이 되고 있는 이유는 동일

한 원소로 구성된 물질이라 하더라도 나노스케일의 크기로 존재할 때와 bulk scale

의 크기로 존재할 때는 물리적 화학적 성질이 크게 다르게 나타난다는 점이다, . 

나노스케일 내에서도 크기와 모양 차이에 의한 물리화학적 성질의 변화가 크게 

나타난다는 점도 주목해야 한다 기본적으로 나노스케일의 물질은 과 . , bulk scale

비교하여 표면적이 크게 증가하고 물질의 고유한 성질을 나타내는 구성원자들의 

표면 분포수 또한 증가하기 문에 물질의 활성이 높아진다 물질의 구성원소들에 . 떄

따른 고유한 물리화학적 성질이 나노스케일에서는 확연히 다르게 달라진다 예를 . 

들면 금 원소는 에서는 고유한 황색의 색깔과 광택을 가지고 있으며, bulk scale , 

화학적 반응성이 매우 낮은 귀금속 물질이다 그러나 약 크기(noble metal) . , 20 nm 

고려대학교 교수 * 

서울대학교 교수** 
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의 구형 입자 용액상으로 합성이 된 경우에는 매우 특징적인 색깔을 나red wine 

타낸다 이와 함께 금 나노입자는 여러 가지 화학반응의 촉매로도 활용이 가능할 . 

정도로 화학적 반응성도 크게 증가한다 또 다른 예로 반도체 나노입자인 양자점. , 

은 동일한 구성 성분임에도 불구하고 입자의 크기에 따라서 밴드갭(qunatum dot)

이 달라진다 이 때문에 입자의 크기에 따라서 방출되는 형광의 파장이 다르게 나. 

타나며 이러한 형광특성은 유기물 형광분자의 광학적 특성과는 매우 다르게 나타, 

난다 무기물이기 문에 광표백 등의 단점을 가진 유기형광 분자에 비교하여 형. 떄

광 신호의 안정성이 매우 우수하다. 

이러한 나노소재들의 새롭고 고유한 성질들은 물질이 나노크기가 되었을 때 나

타나는 높은 표면적 특성과 함께 활용되어 기존의 다른 소재들로는 구현할 수 없

었던 새로운 기술 분야의 개척과 활용이 가능하다 무기나노입자 소재는 표 에 . [ 1]

표시된 바와 같이 크게 귀금속 원소를 포함하는 귀금속 나노소재와 비귀금속 원

소들로 구성된 나노소재로 구분을 할 수 있으며 용도에 따라서 이들 두가지 소재, 

를 복합적으로 구성한 나노소재로 활용하는 경우도 빈번하다 표 에 정리된 바. [ 1]

와 같이 무기나노입자 소재는 구성원소에 따라서 나노크기에서 나타나는 고유한 

물리화학적 성질들이 매우 다양하기 때문에 이를 활용한 응용범위 또한 광범위 

하다 나노스케일이 아닌 기존 소재와 기술로는 극복할 수 없었던 각 분야에서의 . 

기술적 한계를 뛰어넘는 응용이 다양한 분야에서 이루어지고 있다 특히 생명공. , 

학 의학을 포함하는 바이오 분야 에너지 분야 및 차세대 반도체 분야 등 중요, , 한 

산업 분야에서 광범위하게 이미 적용이 되고 있으며 아직 실용화 수준에 이르지 , 

못한 다양한 나노소재들의 경우에도 전세계적으로 활발히 연구가 진행되고 있다. 

표 대표적 무기나노입자 소재들의 구분과 성질 응용 예[ 1] , 1 

분류
명칭 원소기호 (

또는 약어)

물리화학적 성질

(Nanoscale)
응용 분야

귀금속 

나노입자

소재

Gold (Au)

가시광선 영역에서의 표

면플라즈몬공명(Surface 

plasmon resonance)

바이오 센서In vitro 

Silver (Ag)

가시광선 영역에서의 표

면플라즈몬공명(Surface 

plasmon resonance)

바이오 센서 신호 In vitro 

증폭
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무기나노입자 소재의 연구동향 . Ⅱ

무기나노입자 소재는 방식에 속하는 습식 용액상 합성법으로 주로 bottom-up ( ) 

합성된다 용액상 합성법은 입자의 대량 합성은 가능하나 방식의 구조 . , top-down 

형성방법과 비교하여 정교한 초미세 구조제어가 어려운 단점이 있으나 합성기술, 

의 비약적인 발전으로 크기와 모양의 제어는 물론 복잡한 입체구조를 가진 입자, 

의 합성도 가능해지고 있다 구성 원소의 종류와 상태에 따라 합성원리의 차이가 . 

있기 때문에 귀금속 나노입자와 비귀금속 금속산화물 으로 구분하여 설명한다 또( ) . 

한 무기물의 원소의 종류가 다양하여 응용 분야가 매우 넓다 특히 활용도가 높고 , . 

분류
명칭 원소기호 (

또는 약어)

물리화학적 성질

(Nanoscale)
응용 분야

Cupper (Cu) 촉매 특성 항균효과, 바이오센서 향균필름, 

Platinum (Pt) 촉매 특성 연료전지 촉매 센서, 

Palladium (Pd) 촉매 특성
커플링 반응 수소화 반응 , 

촉매 센서 , 

비귀금속 

나노입자

소재 

Cadmium Selenide  

(CdS) 
반도체 양자점 형광특성, , 

형광특성 활용분야

바이오이미징( , 

디스플레이 광촉매, )

란탄계 나노입자 상향변환 발광 특성

형광특성 활용분야 

바이오이미징( , 

디스플레이 광촉매, )

Iron oxide 

(Fe2O3/Fe3O4)

초상자성

특성(Superparamagnetic )

핵자기공명 이미징 

조영제 자성 (imaging) , 

분리 목적 바이오센서, , 

정보 저장매체 

Manganese oxide 

(MnO)
Magnetic property

핵자기공명 이미징 

조영제(imaging) 

Manganese oxide 

(MnO2)

Redox potential, 

수퍼커패시터
배터리 바이오센서, 

Silica (SiO2)
높은 생체적합성 및 

안전성 무해성 다공성, , 
약물전달시스템
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중요한 분야로서 바이오분야 에너지 분야 기타분야로 분류하여 기술 동향을 여, , 

기서는 서술하고자 한다.

무기나노입자 합성  1. 

귀금속 나노입자1) 

귀금속 나노입자의 생성원리는 기본적으로 산화환원반응을 기반으로 하고 있

다 대표적인 귀금속 나노입자인 금 나노입자는 원소가 포함된 전구체 주로 수. Au (

용성 염의 형태인 HAuCl4 가 사용됨 의 산화수는 상태이다 환원제를 가하여  ) 3+ . 

Au3+의 산화상태를 Au0 상태로 변형되는 과정에서  Au0의 수에 따라서 얻어지는 

입자의 크기가 달라진다 대표적인 환원제로는 시트르산이 사용되며 시트르산은 . , 

환원제로도 작용할 뿐만 아니라 합성된 금 나노입자 표면에 결합하여 강한 음전, 

하 성질을 가지도록 한다 강한 음전하 표면 성질로 인하여 금나노입자는 입자간 . 

강한 반발력이 생기게 되고 수용액 상에서 안정한 콜로이드상을 유지할수 있게 

된다 년 년 등에 의해서 보고된 합성방법이 현재까. 1951 Turkevich, 1973 G. Frens 

지도 널리 활용되고 있다.2,3 구형의 입자 형태가 아닌 막대형 큐브형 쉘형태 등  , , , 

다양한 입체구조를 가진 나노입자는 입자 합성시에 보조적으로 사용되는 계면활

성제등이 나노입자 결정 성장시 특정면과의 강한 상호작용으로 비등방성으로 결

정이 성장하는 원리를 기반으로 합성된다 그 외에도 주형 를 기반으로 . (template)

나노구조를 형성하고 를 제거하는 방법으로 보다 복잡한 구조의 나노입, template

자 형성이 가능하다 금나노쉘 구조는 실리카 나노입자를 주형으로 하여 표면에 . 

금쉘 구조를 형성한다.4 반응에 참여하는 화학종의 미세한 조절을 통해 정교한 입 

자 구조이 제어도 가능하다 예를 들면 의 의 등이 가능하. , Au cube edge sharpness

다.5 특히 최근에는 금쉘의 형성과정에서 키랄성 아미노산을 적용하여 금쉘의 키 , 

랄성이 조절된 나노구조 물질 를 합성 보고한 바 있다(helicoid) .6 이종원소들간의  

합금 형태 또는 접합된 형태의 정교한 제어가 가능한 용액상 합성법도 제시된 바 

있다.7 보다 더 최근에는 분자 형태로 기계결합을 형성하여 만들어진 카 catenane(

테난 구조에서 영감을 받아 무기나노입자 형태에서도 최초로 나노기계결합을 형) 
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성하여 금 나노카테난 구조를 합성한 연구 결과가 발표되었다.10 금 나노카테난은  

조절 가능하면서 강한 카이랄 특성을 나타낼 수 있음이 보고되었다. 

은 나노입자의 합성은 금 나노입자의 합성방법과 원리는 동일하다.8 그러나 은  

나노입자는 금나노입자에 비교하여 입자 안정성이 낮아서 정확한 반응 조건 조절

이 필요하다 은 나노입자는 주로 알코올 용매하에서 알코올 분해로 생성된 전자. 

가 환원력을 제공하여 은나노입자가 생성되는 방법도 활용되고 있으며 화학적 환, 

원제를 직접 사용하는 경우도 있다.

귀금속 나노입자는 일반적으로 이상의 크기일 때 가시광선영역 이상의 10 nm , 

빛과 상호작용을 강하게 하는 특성 을 가지고 있다 한편 미만 특히 (LSPR) . , 10 nm , 

미만의 나노입자는 특성을 나타내지 않으며 매우 작은 수의 5 nm LSPR Au0로 

구성되어 있어 나노클러스터라고 불리우고 나노입자적 성질 보다는 원자 분자적 /

특성에 더욱 가까운 물리화학적 성질이 관찰된다 예를 들면 미만의 나. , 5 nm Au 

노클러스터는 형광 특성을 나타낸다.9 화학반응의 촉매로도 사용된다 나노클러스 . 

터의 합성법은 비교적 간단하다 나노입자의 형성과정은 환원 반응 초기단계의 빠. 

른 핵 형성 이후 느린 속도의 핵의 성장 과정을 통해서 입자가 합성된다 따라서 , . 

나노클러스터의 경우 마치 핵의 행성 단계에서 반응을 멈추게 하는것과 동일한 , 

반응 조건을 가하여 합성 가능하다 예를 들면 환원력이 강한 환원제를 사용하고. , , 

핵과 강한 결합을 하는 종류의 기능기 기 등 를 포함하는 리간드를 Au (thiol (-SH) )

사용하는 방법으로 핵의 성장을 억제하는 것이 가능하다 결과적으로 매우 작은 . 

크기의 나노클러스터의 합성이 가능하다(< 5 nm) .

구리 플래티늄 팔라듐 등의 나노입자 합성의 경우(copper), (platinum), (palladium)

에도 전구체의 환원 반응을 통해 주로 합성하고 있으며 환원제의 반응성에 따른 , 

반응속도와 보조적으로 사용되는 계면활성제 등의 종류에 따라서 입자의 크기와 

모양이 결정된다 귀금속들 간의 서로 다른 환원 전위와 표면 개질 방법 등을 적. 

절히 활용하는 경우 입체적인 구조의 제어가 가능한 새로운 나노입자 구조의 합, 

성도 가능하다 고리형 분자구조를 가진 의 구조를 가진 나노구조 및 키. catenane 

랄성 나노구조로서의 특성에 관한 연구가 최근 보고된 바 있다.10 촉매활성에 관 

한 이해를 더욱 높이기 위해서는 용액상에서의 나노결정들의 성장 과정에 관한 

정교한 이해를 가능하게 해 주는 새로운 용액상에서 실시간으로 분석법도 최근 
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보고되고 있다.11 

이와 같이 무기나노입자의 합성분야에서는 최근 여년 동안 매우 정교한 수, 20

준의 합성기술 영역으로 발전하고 있고 합성 수율도 비약적으로 올라가고 있으며 

유용한 특성도 다양한 분야에 실제로 활용이 가능한 수준까지 발전하고 있다 용. 

액상 실시간 분석법의 등장으로 인해 합성 메카니즘에 대한 정교한 이해가 가능

해지고 있으며 기존에 알지 못했던 새로운 발견들이 빠르게 보고되고 있다, .

비귀금속 나노입자2) 

양자점은 크기가 미만의 나노입자로서 수용액에서 제조하는 경우 균일10 nm , 

한 크기의 입자 합성이 어렵다 균일한 크기와 조정을 가진 입자의 합성이 매우 . 

중요하다.12 크기에 따라서 물질의 광학적 성질이 크게 달라지기 때문이다 따라 . 

서 양자점의 경우 수백도에 이르는 높은 온도에서 열분해 반응을 통한 빠른 핵생, , 

성 반응 과정으로 주로 합성된다 수백도에 이르는 높은 온도를 (burst nucleation) . 

위해서는 분자량이 높은 탄화수소 용매를 사용한다 따라서 양자점 전구체는 수용. 

성이 아닌 비극성 용매에 용해가 가능형태의 전구체를 사용하여야 한다 예를 들, . 

면 와 같이 소수성기를 가진 유기분자와 간에 염을 형성한 물질을 , zinc oleate Zn 

고온에서 빠르게 열분해 하는 방법으로 작은 크기의 입자를 합성한다 란탄계 상. 

향변환 나노입자의 경우에도 고온 열분해 하는 방식으로 합성된다 열분해 방법은 . 

소수성 기를 가진 양자점을 균일한 크기로 합성하는 것이 가능한 장점이 있지만, 

소수성 기 때문에 수용액에는 잘 분산되지 않는다 수용액에 분산되는 양자점을 . 

활용하기 위해서는 추가적인 표면 개질 과정이 필요하게 된다. 

이와는 별도로 금속 비금속 산화물 나노입자의 경우는 나노입자의 제조 원리, 

가 조금 다르다 산화물 나노입자는 주로 전구체의 가수분해 반응을 통해 합성된. 

다 예를 들면 철산화물은 . , Fe3O4와 r-Fe2O3 결정구조의 혼합물로서  Massart 

라고 알려진 방법으로 수용액 상에서 합성된다Method .13 전구체의 가수분해 과정 

과 과정으로 합성이 가능하다 철 산화물의 경우에도 앞서 설명한 양protonation . 

자점의 경우처럼 수용액에서 합성하는 경우 입자의 크기가 균일하지는 않다 그러. 

나 양자점에 비교하여 크기에 따른 성질의 변화가 상대적으로 약하기 때문에 크, 
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기 조절이 핵심적이지는 않다 철산화물의 경우에도 양자점과 같은 방법으로 열분. 

해 반응을 통한 합성이 가능하다 하지만 마찬가지로 수용액에 분산된 철산화물 . , 

나노입자를 활용하기 위해서는 추가적인 표면 개질과정이 필요하다.

약물전달기술 분야에 활용되고 있는 실리카 나노입자의 합성방법은 전구체 주(

로 의 산 또는 염기 촉매조건에서 가수분해 반응과 이후 tetraethoxysilane(TEOS))

중합반응 과정을 거쳐서 구형의 나노입자를 합성한다 로 잘 알려져 . Stöber method

있다.14 계면활성제가 존재하는 반응 조건에서 가수분해와 중합 반응을 진행하는  

경우에는 내부에 다공성의 공간을 가진 메조포러스 실리카 나노입자가 형성된다. 

이산화 티타늄(TiO2 나노입자의 대표적인 합성과정도 실리카 나노입자의 합성과) 

정과 동일한 과정으로 가수분해와 중합과정을 통해 합성이 되고 있다 이산화티타. 

늄의 경우 다양한 산화수와 결정구조를 가지는 특징이 있으며 가수분해 외에도 , 

열분해 방법 직접 산화방법 등 다양한 합성방법을 적용할 수 있다 금속 산화물 , . 

나노결정은 내부에 여러 가지 형태의 가 존재하며 물질의 활성에 grain boundary , 

중요한 역할을 한다 이러한 를 조절하는 것은 나노구조의 크기와 . grain boundary

모양 균일도를 조절과 함께 매우 중요하다 최근에는 이러한 내부구조의 조절이 , . 

가능한 합성 방법론도 보고되고 있어 비귀금속 나노입자의 합성 기술이 더욱 고

도화되고 있다.15  

바이오 응용 분야 2. 

체외 진단  1) 

바이오 분야에 활용되는 무기나노입자 소재들은 표 에서 열거한 나노입자 소재1

들이 대부분 활용되고 있을 정도로 다양한 형태로 활용되고 있다 그중에서 가장 . 

활용 범위가 넓은 나노입자 소재는 금나노입자로 진단기술 분야와 치료기술 분야

를 포함하는 바이오 분야 전영역에서 다양한 형태로 활용되고 있다 금 나노입자. 

는 가장 특징적으로 수십 나노미터 크기의 용액으로 제조하는 경우 마치 적색 포, 

도주와 같은 뚜렷한 용액색깔을 나타낸다 이러한 용액 색깔은 수십나노미터 크기. 

의 금 나노입자가 가시광선 영역의 빛을 흡수 및 산란을 하는 국부 표면 플라즈몬 
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공명 특성을 가지고 있는 물질이기 때(localized surface plasmon resonance(LSPR)) 

문에 나타나는 광학적 현상이다 은 나노입자 또한 특성을 가지고 있으며. LSPR , 

보다 높은 에너지 영역대 주로 에서 특성이 나타난다 따라서 금 ( 400 nm) LSPR . 

나노입자와 은나노입자는 상호보완적으로 활용이 가능한 장점이 있다 특히 나노. , 

입자의 크기 모양 입자주변의 굴절계수 의 변화에 따라서 , , (refractive index) LSPR 

특성이 매우 민감하게 변한다 나노입자들간의 거리에 따라서도 특성이 변. LSPR 

하며 이는 의 최대흡광 파장의 편이 등을 쉽게 관찰된다, UV-Visible spectrum (shift)

그림 [ 1(A)].

이러한 성질은 다양한 형태의 바이오센서의 원리로 활용되어왔다 예를 들면 . 

그림 에서 삼각형 구조의 은 나노입자가 균일한 간격으로 배치된 기판의 [ 1(B)]

은 삼각형 은 나노입자의 표면에 존재하는 용매의 종류에 따UV-Visible Spectrum

라서 스펙트럼의 편이가 발생한다 이러한 편이는 매우 민감하고 실시간으로 나. , 

타나기 때문에 바이오분야에서의 새로운 연구도구로 활용이 가능하다 예를 들면. , 

생명과학 분야에서는 바이오물질 들간의 상호작용을 관찰할 수 있는 연구방법론

이 매우 중요하다 단백질 단백질 상호작용에 대한 연구 단백질과 신약후보물질. - , 

간의 상호작용에 대한 연구등에 나노입자 어레이 기판을 활용하여 실시간으로 용

액상에서 관심 분자들간의 상호작용에 대한 연구에 매우 적합하다 나노입자 어레. 

이 기판 뿐 아니라 금 박막 구조의 기판도 활용되고 있으며 박막 구조에 홀 어레, , 

이 형태의 구조를 추가하여 스펙트럼의 편이를 더욱 민감하게 개선하여 특정 표

그림 플라즈모닉 나노입자의 광학적 성질 변화 및 응용 예 [ 1] 16
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적 바이오분자 질병연관 엑소좀 등 를 검출하는 방법으로도 활용이 가능하다 이( ) . 

러한 원리를 기반으로 전체적인 기기 형태로 구성한 제품이 에서 최초로 Biacore

개발되어 전세계 연구실에서 기기 를 공급하고 있으며 생명공학 연(Biacore(TM)) , 

구 및 신약 개발 연구에 활용되고 있다 그림 [ 1(C)].17 

금 나노입자는 황 아민 산소 기등과 공유성 배위결합을 통한 강한 결(S), (N), (O)

합이 가능하며 정전기적 인력 등을 통해서도 여러 가지 중요한 바이오물질 예를 , (

들면 단백질 들의 표면 결합이 가능하다 특히 매우 많은 수의 단백, DNA, ) . , DNA, 

질 등이 나노입자 표면에 결합이 다양한 방법으로 가능하다 나노입자 표면에 다. 

량 결합된 단백질은 마치 처럼 표적 또는 단백질에 강하고 DNA, velcro ball DNA 

선택적인 결합을 빠르고 효율적으로 할 수 있다 이러한 특성을 활용하여 . DNA 

또는 단백질이 부착된 금 나노입자는 바이오 질병 진단 목적으로 널리 사assay( ) 

용이 되고 있다 특히 년에 발생한 코로나바이러스로 인한 비상 방역 상황에. , 2019

서 중합효소연쇄반응 과 신속진단 를 기반으로 (polymerase chain reaction, PCR) kit

하는 자가 신속진단기법이 광범위하게 활용된 바 있다 은 높은 민감도와 정. PCR

확도 성능을 가지고 있지만 대량의 검체를 빠르고 즉각적으로 결과를 확인하는 , 

형태 로의 활용은 어렵다 항원항체반응을 이용한 신속 진단키(point-of-care(POC)) . 

트 는 매우 빠르고 쉽게 바이러스 감염 여부를 저비용으로 확인할 수 (Rapid Kit)

있는 장점이 있어서 과 비교하여 진단 정확도는 낮지만 널리 사용되어 왔다PCR . 

신속 진단 에서는 결과 확인용으로 사용되는 두 개의 붉은색 라인은 육안으로 kit

관찰 가능하며 뚜렷한 적색은 금 나노입자가 해당 밴드에 바이러스 항원항체 반, 

응을 통해서 많은 수의 입자들이 모인 결과로 인한 것이다 이뿐만 아니라 기존에 . , 

임신여부를 확인하기 위한 진단키트 소재로도 널리 활용된 바 있다 이러한 종류. 

의 신속진단 키트는 년대에 개념이 발표되고 현재 전세계적으로 널리 사용되80 , 

고 있을 정도로 기술적 성숙도가 높은 응용 분야로 판단된다.

신속진단 키트와는 별개로 표적 검출방법으로도 금 나노입자의 활용도 DNA 

가능하다 표적 염기서열에 상보적인 짧은 염기서열 말단에 티올 기를 결합. (-SH)

시켜 금 나노입자에 많은수의 염기서열을 안정적으로 결합시킬 수 있다 나노입자. 

에 결합된 가 표적 염기서열과 상보적 결합을 하는 경우 나노입자들간의 거DNA , 

리가 가까워 지고 이로 인해서 금나노입자 용액의 색깔이 적색에서 보라색으로 
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변한다 이러한 색깔 변화는 육안으로 관찰이 가능하며 비색변화 . assay(colorimetric 

assay)라고 한다.16 입자들간의 응집되는 정도를 광학적 기기를 사용하는 경우 검 , 

출 민감도가 이하의 표적 염기서열을 검출할 수 있는 정도로 검출한계 개선이 fM 

가능하다 특히 은 나노입자 나노쉘형성 반응과 함께 사용하는 경우 전기적 신호. , 

의 증폭 방법 라만분광 신호의 증폭 등 다양한 방식의 신호 증폭 메카니즘으로 , 

활용 가능하다.18-22 이를 통해 민감도를 더욱 개선할 수 있으며 최근에는 검출한 , 

계가 의 검출한계에 필적하는 수준에 도달 가능한 보고들도 지속되고 있PCR aM 

다 이와 같이 귀금속 나노입자 범주에 속하는 금 은 나노입자는 바이오센서분야. , 

에 광범위하게 사용되고 있다. 

주기율표에서 족과 족 또는 족과 족 원소들을 포함한 이종원소로 구성된 2 4 , 3 5

나노입자인 양자점은 미만의 크기가 작은 반도체 물질로서 영역의 빛10 nm UV 

을 흡수하여 가시광선 영역의 빛을 방출하는 반도체성 형광물질이다.12 동일한 구 

성 성분이라 하더라고 입자의 크기에 따라서 밴드갭의 크기가 달라지며 이로 인, 

해 방출되는 빛의 파장이 달라진다 양자점은 무기물질이기 때문에 유기물 형광분. 

자에서처럼 매우 빠른 광표백 현상 등이 없으며 방출되는 빛의 파장 범위가 매우 , 

좁기 때문에 장시간 관찰과 다양한 파장 범위의 동시관찰이 필요한 응용분야에서 

특히 활용도가 높다 따라서 양자점은 생명공학에서 중요한 연구 분야중에 하나인 . 

세포 이미징 분야에서 기존 유기형광분자를 대신하는 신호물질로 널리 활용되고 

있으며 고민감도를 가지면서 다중검지가 가능한 바이오센서 분야에서도 다양하, 

그림 양자점의 광학적 특성 및 응용 예[ 2] 23 
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게 활용되고 있다 높은 빛 안정성 및 좁은 발광 파장영역 등의 장점등을 활용하. 

여 광촉매 및 분야 등에 널리 활용되고 있다 그림 이 부분은 기타 분display [ 2]. (

야에서 더 자세히 상술할 것임). 

상향변환 발광 현상은 작은 에너지를 가진 두 개의 광자가 물질에 흡수된 후 

큰 에너지를 가지는 한 개의 광자를 방출되는 현상으로서 란탄족 원소가 도핑된 

나노입자는 기저준위와 여기준위 사이에 여러 에너지 준위를 생성시켜 낮은 출력

의 레이저로도 가시광 발광을 시킬수 있다.24 일반적으로 이터븀 어븀 (Yb), (Er), 

툴륨 홀뮴 등이 사용된다 상향변환  발광 특성 나노입자(Tm), (Ho) . (Upconversion 

는 에너지 낮은 근적외선 영역의 빛을 흡수하여 에너지가 높은 가시Nanoparticle) , 

광선 영역의 빛를 방출하는 특성을 가지고 있다 물질의 조성을 달리하여 가시광. 

선 영역의 모든 파장대에서 발광특성을 구현할 수도 있다 무기물질이기 때문에 . 

유기형광체보다 광안정성이 우수한 특징이 있으며 근적외선 영역의 빛을 여기 파, 

장으로 사용하기 때문에 세포이미징 등의 응용에 있어서 로 인한 autofluorescence

간섭문제를 피할 수 있는 장점이 있다.25 바이오센서 용도의 신호물질로도 널리  

응용연구가 되고 있으며 가시광선 영영의 빛 방출 특성을 활용하여 양자점과 함, 

께 디스플레이 용도로도 응용이 되고 있다.

한편 체외진단 분야 및 생명공학 분야에는 귀금속 나노입자외에서 철산화물, 

나노입자도 활용도가 높다 철산화물은 (Iron oxide) . Fe3O4, Fe2O3의 혼합물 상태

로 존재하며 수십 나노미터 크기의 나노입자 상태에서는 외부자장이 가해지지 않

느 경우에는 자화 방향이 무작위로 존재하여 자성을 가지고 있지 않기 때문에 용, 

액 중에 잘 분산된 상으로 존재한다 그러나 외부자장이 가해지는 경우에만 자화. , 

되어 자성을 가지게 되어 외부자장에 끌리게 된다 이러한 성질을 활용하는 경우 . 

체외진단 및 체내진단 분야 세포사멸 기작 조절 등 다양한 방식으로 활용가능하, 

다.26 가 다량 봉입된 폴리스티렌 마이크로 입자는 생명공학 분야 바이 Iron oxide

오 등을 위해 매우 빈번하게 표적물질의 분리 정제과정에 활용된다 폴리스assay , . 

티렌 마이크로 입자에 표적과 결합이 가능한 단백질 등을 결합시켜 표적 DNA, 

바이오 분자를 매우 빠르게 분리 및 세척을 하는 목적으로 활용되고 있다 산화철 . 

나노입자는 자기적 특성이 민감하게 변하는 특성이 있기 때giant magnetoresistive 

문에 항원측정방법인 와 유사한 방식으로 단백질 표적을 검출하는 방법으ELISA
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로 상용화 되어 있다 로 알려진 방법으로 . Immunomagnetic reduction(IMR) assay

대만회사 에서 기기는 상용화 되어 질환 관련 단백질 표적을 고감MagQu Co Ltd( )

도로 검출하는 데 사용되고 있다 한편 철산화물은 자기공명영상 의 신호증. (MRI)

강 조영제로도 활용이 가능하며 외부 자장을 가하여 열을 발생시키기 특성, 

을 이용한 종양 치료법에도 적용 가능하다(Magnetic hyperthermia) .27 체내 진단 및  

치료 분야에서 설명을 추가로 부가할 것이다.

체내 진단 분야 2) 

인체 내 해부학적 구조 확인을 통한 질병 진단 목적으로 현재 다양한 영상방법

들이 활용되고 있다 초음파 자기공명영상. , X-ray, (Magnetic Resonance Imaging, 

핵의학영상 등의 방법들이 사용되고 있으며 높MRI), (Nuclear medicine imaging) 

은 해상도의 영상들을 얻기 위해서는 신호증강을 위한 조영제 가 (contrast agent)

필수적으로 사용되고 있다 기존에 임상에서 사용중인 조영제들은 대부분 유기물. 

질을 기반으로 하여 각 조영 방법에 따른 유효원소를 공유결합 시키거나 킬레이. 

션 방법으로 유기물질에 결합시켜서 사용되고 있다 생체 내 부작용 문제와 짧은 . 

체내 반감기 등이 극복해야 할 문제점으로 인식되고 있다 무기나노입자 소재들도 . 

여러 가지 조영 방법에 따른 응용이 가능하기 때문에 활발한 개념연구와 임상적

으로 사용되고 있다 특히 체내에 나노입자가 들어갔을 때 다양한 생체 내 물질이 . , 

입자 표면에 달라붙어 입자의 형태 크기 표면 전하 표면 특성 등이 다 변화가 , , , 

일어나는 이슈가 중요하게 부각이 되고 있는데 이러한 부분에 대한 이coronation 

해와 조절이 없이는 나노입자의 보다 더 넓고 다양한 체내 활용에 많은 제약이 

있을것으로 판단이 된다.

플라즈몬 나노입자의 강한 빛 산란 특성과 광열 특성 등은 바이오이미징 영역

에서 다양한 조영 신호 증강 물질로 활용이 가능하다 예를 들면 기존의 선 기. , X-

반의 조영제로는 원자번호 번인 비금속 원소인 요오드 가 결합된 화CT 53 (iodine)

합물 등 이 사용된다 요오드 기반의 조영제는 요오드에 의(Iopromide, Iodixanol ) . 

한 과민 반응 짧은 체내 머무름 시간 등 여러가지 단점이 있다 금 나노입자는 , . 

강한 선 산란 특성이 있기 때문에 금 나노입자 기반 조영제는 와 비교X- Iopromide
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하여 배 높은 신호 세기와 함께 긴 체내 머무름 시간 및 낮은 독성 등의 1.9 CT 

장점이 있음이 보고된 바 있다.28 한편 금나노입자의 광열 특성을 활용하는 경우  , 

조영신호의 증강 뿐 아니라 광음향신호영상 의 증강에CT , (photoacoustic imaging)

도 활용이 가능하다 광음향신호는 빛을 가하여 흡수된 물질에 생성되는 열에너지. 

가 주변 매질로 열평창을 일으키면서 발생하는 음향신호를 활용하여 생체조직의 

해부학적 영상을 얻는 방법으로서 초음파 보다 높은 해상도의 조직영상이 가능한 

장점이 있다 근적외선 영역을 빛을 가하여 발생하는 높은 열에너지를 발생시키는 . 

특성을 활용하여 다양한 구조와 조성의 금나노구조가 광음향영상 신호의 증강에 

적용한 연구내용이 보고되었다.

자기공명영상 를 이용한 의료영상 진단법에서도 무기나노입자 조영제가 (MRI)

활발히 연구 및 임상 적용을 위한 단계가 진행되고 있다.29 현재 가돌리늄 (gadolinium) 

기반의 유기분자 킬레이트가 임상적으로 사용되고 있지만 종양특이도가 낮으며 , 

짧은 체내반감기 부작용 등의 문제점이 있다 나노입자 형태의 조영제는 생체내, . 

에서의 거동이 유기물질과는 크게 다르며 입자의 크기 표면기의 존재등에 따라 , , 

생체내에의 약물동태학적 특징이 달라진다 대표적으로 산화철 나노입자 형태로 . 

의 승인을 득하여 임상적으로 사용되던 페리덱스로 알려진 조영제가 있었FDA T2 

으나 간 흡수률이 높아서 현재는 널리 사용되지 못하고 있다 자기공명영상 조영, . 

제로는 가돌륨(Gd3+ 망간), (Mn2+ 산화철 기반의 나노입자들이 활발하게 연구되), 

고 있다 가돌륨. (Gd3+ 는 조영제로 유기물질과 킬레이트 형태로 임상에 적용되) T1 

고 있으며 무기화합물에 , Gd3+를 강하게 결합시켜 나노입자 형태로 구성할 수 있

다 조영신호가 강하며 생체내 반감기가 길어지는 장점을 활용하여 종양을 이. T1 , 

미징 하는데 더욱 적합하다 산화망간 나노입자도 조영제로 활용 가능. (MnO) T1 

함이 보고된 바 있다 철 기반의 나노입자는 생체 내 무해성이 높은 특징이 있다. . 

철 원소는 인체 내 적혈구등에 존재하기 때문에 생체 내에 이미 풍부하게 존재하

는 원소이기 때문이다 나노입자 형태로 만드는 경우 초상자성 특성을 가지고 강. , 

한 조영제로 활용이 가능하다T2 .            

핵의학영상 분야에는 방사성 동위원소를 사용하는 pisitron emission tomography 

또는 등이 있으며 양(PET) single-photon emission computed tomography(SPECT) , 

전자를 방출하는 동위원소가 사용되며 동위원소 붕괴시 발생하는 감마선을 검출, 
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하여 영상 목적을 달성한다. 64Cu, 68Ga, 72As, 88 등 다양한 동위원소 종을 사용하Zr

여 나노입자 형태로 구성하여 조영 증강제로 활용한 예들이 보고되고 있다 또한 . 

방사선 동위원소를 금 나노입자 표면에 공유결합 또는 물리적흡착등의 방법으로 

결합시키고 추가적인 쉘구조 형성을 통해 방사선 동위원소를 나노입자 내부, 에 

봉입시키는 방법으로 신호세기가 매우 증강된 그리고 신호물질이 나노입자 내부

에서 빠져나오지 않는 높은 안정성을 가진 나노입자 소재로의 구성도 보고된 바 

있다.30

질병 치료 분야3) 

무기나노입자 소재는 질병을 치료하는 응용영역에서도 활용이 가능하다 아직 . 

임상 완료 및 실제 의료현장에서의 사용되는 예는 없다 그러나 기존 저분자 유기. 

화합물 기반 약물 단백질 약물들의 단점들을 극복할 수 있는 방안을 제공할 수 , 

있다 특히 앞서 설명한 체내 진단분야에 적용되는 나노입자 소재에다가 항암제 . 

약물들을 담지 또는 결합시켜서 종양조직에 나노입자들이 선택적으로 분포할 수 

있도록 하고 나노입자에서 나타나는 영상 신호 확인을 통해 종양의 크기 변화를 , 

관찰하는 방법으로 약물의 치료효과를 높이고 동시에 약물의 치료효과를 추적하

는 방법으로 종양의 치료효과를 높이는 데 활용 가능하다. 

약물전달기술 분야에 활용되는 무기나노입자 소재는 독성이 없어야 하며 가능

한 많은 양의 저분자 유기화합물 핵산 단백질 등을 담지할 수 있어야 하고 동시, , 

에 나노입자 소재로부터의 방출 특성을 조절 가능한 경우 특히 유용하다 실리카 . 

나노입자는 생체적합성이 매우 높으며 제조 방법에 따라 다공성 표면기의 조절이 , 

용이하기 때문에 약물전달기술 분야에 널리 활용되고 있다 특히 핵산물질. , (DNA, 

은 유전자 치료제 및 백신 등으로 활용이 가능하나 생체 내 안정성이 매우 RNA) , 

낮기 때문에 핵산물질이 세포 내에 도달하여 기능을 할 때까지 안정성을 높여야 

한다 이를 위해서 전통적으로 아데노바이러스 등의 등이 활용되고 . viral carrier 

있으나 다양한 부작용에 대한 우려가 존재한다 최근 코로나바이러스 백신에서 , . 

활용되는 지질나노입자 등은 유기물 기반 나노입자 소재이다 실리카 나노입자는 . 

이를 대신할수 있는 무기물나노입자 소재로 활발한 연구가 진행되고 있다 특히. , 
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최근 분해가능한 실리카 나노입자를 기반으로 하는 치료제 개발에 대한 연RNA 

구가 활발하게 진행되고 있다 앞서 열거한 금 나노입자 자성 나노입자 모두 전달. , 

체로서 활용이 가능하나 실리카 나노입자이 경우 다공성 특성으로 인한 약물로딩. 

량이 높으며 생체적합성이 특히 우수한 장점을 가지고 있다, .31

반면 플라즈모닉 나노입자는 모양에 따라서 가시광선 영역과 근적외선 영역의 , 

빛을 흡수하여 강한 열에너지로 전환된다 특히 영역의 근적외선 빛. 700 - 900 nm 

은 인체에 의한 흡수가 최소화되는 파장 범위로서 단파장의 빛보다 인체에 대한 

유해성이 낮고 인체내 깊은 조직 부위까지 도달이 가능하기 때문에 빛을 가하여 , 

발생하는 열에너지를 이용하여 종양 치료등의 분야에 응용 가능하다 이러한 특징. 

을 활용하는 경우 금 나노입자 표면에 결합된 항암제 를 선택적으(anticancer drug)

로 방출시킬 수 있다 또한 광증감제 를 나노입자와 함께 표적 종. (photosensitizer)

양 부위에 축적되도록 할 수 있다 광증감제는 외부에서 가해진 빛에너지에 의해 . 

광증감제가 활성화되어 주변에 존재하는 산소 물분자 등을 활성산소종, (reactive 

으로 전환 시키며 활성산소종은 높은 독성을 나탸내면서 주oxygen species, ROS)

변에 존재하는 암세포를 사멸시키고 종양의 크기를 축소시키는 방법으로 암의 치, 

료가 가능하다 이를 기반으로 치료하는 방법을 광역학 치료. (photodynamic therapy, 

라고 한다PDT) .32  

철 나노입자도 광열치료에 적용 가능하다 산화철 나노입자는 교류 외부 (iron) . . 

자기장 를 가하는 경우 자화 회복과정에서 국부적 열이 발생하게 (magnetic field) , 

되며 이를 활용하여 암세포의 사멸을 유도하고 결과적으로 종양의 크기를 줄일 , 

수 있다 특히 자기장은 생체조직의 투과 깊이가 빛을 사용하는 경우보다 더욱 깊. 

은 인체 부위에 전달이 가능하기 때문에 플라즈모닉 나노입자를 사용한 것보다 

장점이 되고 있다.33

기타 바이오 응용 분야 4) 

(1) Photonic PCR  

과정은 가 짧은 서열이 상보결합 되어있는 특정 염기서PCR polymerase primer 
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열을 초기에 인식하고 반복적인 승온 및 냉각과정을 거쳐서 표적염기서열이 기하

급수적으로 복제되는 과정에 기반한다 이후 표적염기서열과 상보적인 서열을 가. 

지고 있는 형광물질을 활용하여 표적염기서열이 시료 내에 존재 여부를 확인하는 

방법으로 진행된다 따라서 기존 기기는 전기적인 방법으로 발열 및 냉각시. PCR 

키는 방법으로 온도 상승과 냉각을 진행하였다 플라즈모닉 나노입자 특히 금 나. 

노입자는 빛을 흡수하여 열을 발생시키는 광열효과가 있기 문에 이러한 원리를 , 떄

바탕으로 빛으로 온도조절을 하여 과정을 진행할 수 있다PCR .34 기존의 방법보다  

더욱 빠르고 간편하게 승온 냉각과정을 진행할 수 있으며 표적특이도가 높은 - , 

복제 결과를 얻을 수 있다는 장점이 있다 최근에는 이러한 원리를 발전시켜 DNA . 

소형화된 장비로 개발되어 빠른 유전자 증폭 및 형광 신호 검출이 가능한 PCR 

기기로 구성되어 용도의 표적 핵산을 검출할 수 있는 새로운 플랫폼 poinit-of-care 

기술로 발전하고 있다 이러한 원리를 기반으로 를 빠르게 검. SARS-CoV-2-RNA

출할 수 있다는 결과가 보고 된 바 있다.35 

(2) UV protection  

태양광에는 영역 및 가시광선 근 원적외선 영역의 파장이 지표에 도달하UV , , 

고 있으며 영역의 빛은 높은 에너지로 인해 피부의 노화 촉진 피부암의 발생, UV , 

원인이 되고 있다 무기물 나노입자 소재들 중에서 이산화티타늄. (TiO2 나노입자) 

는 지구상에 풍부하게 존재하는  원소의 산화물이며 인체에 무해한 성질로서 Ti , 

영역의 빛을 효과적으로 흡수하는 물질이다 이러한 특징을 바탕으로 이산화UV . 

티타늄(TiO2 나노입자는 자외선 차단제의 유효성분으로 사용되고 있다) .36 전세계  

이산화티타늄 시장은 년 억 달러에서 연평균 성장률 로 증가하여2016 106 5.8% , 

년에는 억 달러에 이를 것으로 전망되며 나노입자 소재로는 자외선 차단2021 141 , 

제 및 섬유등의 분야 위주로 활용되고 있다 영역의 빛 흡수 특성을 활용하, . UV 

고 다양한 나노 구조 형성 화학 구조 변형 등을 통해 지속가능한 에너지 생산을 , , 

위한 촉매 오염물 분해등의 환경정화에도 활용되고 있다 에너지 분야 응용 설명 , (

참고 이산화티타늄). (TiO2 외에도 아연 나노입자도 선스크린) (Zinc oxide) (Sunscreen) 

분야에 활용되고 있다.
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에너지 분야 응용 3. 

태양광 활용1) 

(1) Plasmonic photovoltaics 

태양전지는 흡수된 태양광을 광전효과에 기반하여 전하의 흐름을 만들어 내는 

과정을 활용하는 것이며 오늘날 신재생에너지의 한 형태로 활용되고 있다 전통, . 

적인 실리콘 기반 태양 전지는 이미 활발하게 여러 분야에 상업적으로 사용되(Si) 

고 있는 기술 분야이며 족 박막 태양전지 염료감응형 유, III-V (thin-flim solar cell), 

기 태양전지 유기물 태양전지(dye-sensitized solar cell, DSSC), (organic photovoltaics, 

양자점 태양전지 페로브스카이트 태양전지OPV), (quantum dot solar cell), (perovskite 

에 이르는 다양한 종류의 태양전지가 연구되고 있다 태양전지에 있어서 solar cell) . 

가장 중요한 성능 지표는 광전환 변환효율 이며 내구(photo conversion efficiency) , 

성 가격 경쟁력 대량 생산성 무게 등의 지표들도 중요하다 광전환 변환효율, , , . 

외에도 외부양자효율 및 (photo conversion efficiency) (external quantum efficiency) 

전류밀도 전압 곡선으로 광전환효율을 주로 나타내고 있는데 외부양자효율은 태- , 

양전지에 입사된 광자 수 대비 소자 내에서 생성되는 전하의 비율을 나타내는 데, 

이터로 넓은 파장대의 빛 에너지를 흡수하는 경우 높은 외부 양자효율을 나타

낸다. 

현재 실리콘 기반의 태양전지의 외부양자효율이 약 정도 수준에서 상용화40% 

되고 있지만 더욱 높은 효율의 달성이 필요하다 이를 위해 플라즈모닉 나노입자, . 

는 가시광선 근적외선 영역의 빛을 흡수 산란하는 특성을 가지고 있기 때문에 , , 

이를 활용하여 양자효율을 높이는데 적용 가능하다 그림 에 표시한 바와 . [ 3(A)]

같이 먼저 소자 내로 입사한 빛을 산란시켜서 소자 내에서 이동 경로를 증가시켜 

빛이 소자 내에서 더 오래 머무르게 하는 역할로 결국 소자가 더 많은 빛을 흡수

하게 하는 역할을 한다.37,38 두 번째로 플라즈모닉 나노입자의 효과로 인해  SPR 

입자 표면에 국부적으로 빛이 집중되는 현상을 통해 이 일어나는 파장대의 빛SPR

의 전자기장을 증가시켜 더욱 많은 전류의 발생이 가능하도록 도와준다 세 번째. 
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는 플라즈몬 구조를 소자의 바닥에 형성시켜서 입사된 빛 에너지가 소자 계면에

서 더 높은 효율로 흡수될 수 있도록 도와준다 그림 에 표시된 형태로 소자가 . 3-B

구성되며 그림 에서 처럼 플라즈몬 나노입자 및 구조에 의해 태양전지의 효, [ 3(C)]

율을 개선할 수 있는 방법으로 응용된다.

그림 플라즈모닉 나노입자가 태양전지 효율개선에 적용되는 원리[ 3] 37,38

이때 나노입자의 크기 모양의 선택 표면 작용기의 조절 입자들의 응집 방지, , , , 

나노입자 도입층 광활성층 의 위치 등이 중요하게 고려되어야 한다( ) .

나노 촉매 및 태양광 촉매  (2) 

화학 반응의 속도를 빨라지게 하는 촉매는 크게 균일상 촉매와 불균일상 촉매, 

효소 촉매로 구분된다 불균일계 촉매는 주로 고체로 이루어져 있으며 촉매 반응. , 

에 사용후 회수가 용이한 장점 등을 가지고 있어 전체 촉매 시장에서 정도, 80% 

로 사용되고 있다.39 다양한 종류의 무기원소들이 중요한 기초화합물의 제조과정 

에 사용되어 왔다 예를 들면 철 촉매 기반 공정에 의한 암모니아 합. , Haber-Bosch

성 코발트 촉매기반 공정을 통한 탄화수소 합성 제올라이트 담지 , Fisher-Tropsch , 

백금 촉매를 활용한 오일 크랙킹 귀금속계 삼원 촉매를 이용한 배기가스 정화반, 

응 등 다양한 분야에 활용되고 있다 불균일계 촉매는 대부분 나노입자로 이루어. 

져 있으며 입자들의 응집을 막기 위해 다양한 지지체에 담지하여 입자 안정성을 , 

높이고 있다 년대 부터의 표면화학에 대한 체계적인 연구를 통해 나노입자 . 1970
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촉매반응의 활성점 반응기작 등이 밝혀지고 있으며 특히 표면의 구조에 따라 촉, , 

매활성이 좌우된다는 사실이 알려져 있다 예를 들면 계산 굽은자리 돌출원자 . , , , 

등 다양한 형태의 결합구조가 높은 촉매활성에 기여한다는 사실이 밝혀진 바 있

다 그러나 이러한 보고에도 불구하고 촉매활성에 관한 연구 모델의 불일치로 인. , , 

해 추가적인 연구가 필요하다 촉매활성에 관한 기존의 연구는 고진공 상태에서의 . 

분석결과이지만 실제 촉매는 고진공 상태가 아니며 용매에 둘러쌓인 환경에서 반, 

응에 참여한다 최근에는 여러 가지 실시간 분석기법의 발전으로 촉매활성에 관한 . 

연구를 더욱 정확하고 체계적으로 진행되고 있다.

콜로이드 나노입자 합성기술의 발전으로 나노입자의 균일한 크기 모양 조성 , , 

등의 조절이 가능한 다양한 방법이 개발되고 있다 지지체가 존재하는 상태에서 . 

나노입자 촉매를 제조하는 경우 나노입자 촉매의 크기 모양 조성의 정확한 제어, , 

가 어렵기 때문에 콜로이드 나노입자를 먼저 제조한 다음 지지체에 고정하는 방

법으로 활용되고 있으며 불균일계 열촉매 광촉매 전기촉매등 다양한 촉매활용 , , , 

분야에서 사용되고 있다. 

최근에는 특히 나노입자 촉매의 활성을 더욱 높이는 방법으로서 원자 분산촉매

또는 단원자 촉매 에 대한 연구(atomically dispersed catalyst) (single atom catalyst)

가 활발하다 원자 분산 촉매는 입자의 크기가 수 나노미터 정도로 크기가 작으며. , 

표면에 존재하는 모든 원자가 촉매활성점으로 작용할 수 있기 때문에 높은 촉매 

활성이 기대되며 따라서 금속촉매의 사용량을 극소화할 수 있다 나노입자 촉매, . 

와 비교하여 높은 촉매활성을 나타내는 보고들이 다양한 종류의 모델 반응들에서 

활발하게 보고 되고 있다.         

여러 가지 촉매 활용 분야들 중에서 광촉매 분야는 태양광을 활용하는 경우 더, 

욱 친환경적인 에너지 활용법이 될수 있다 태양광을 이용한 촉매 광촉매 는 산업. ( )

적으로 다양한 영역에서 활용되고 있다 예를 들면 유기물 분해 및 오염물 정화 . 

작용 등에 이미 활용되고 있으며 궁극적으로 태양광을 활용한 물 분해 반응을 통, 

해 수소와 산소를 발생하는 영역에 이르기까지 미래 신재생에너지 분야에 중요한 

연구 주제이다 년대 일본 연구그룹에 의해 제안된 이산화티타늄. 1970 (TiO2 은 태)

양광을 이용한 물분해 반응을 포함한 다양한 영역에서 활용되고 있는 광촉매이며, 

다양한 나노구조 결정구조들을 활용하여 촉매 효율을 개선하는 데 이용되고 있, 
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다. TiO2의 가장 큰 단점은 태양광 중에서 흡수가능한 파장 영역이 영역UV (200 

으로 제한된다는 점이다 태양광의 상당 부분인 가시광선 영역의 빛을 - 400 nm) . 

활용하지 못하는 단점을 가지고 있다는 의미이다 따라서 특성을 나타내는 . SPR 

플라즈모닉 나노입자를 활성촉매 와 함께 활용하는 경우(active catalyst) , TiO2가 

흡수하지 못하는 파장대의 빛에너지를 추가로 촉매반응에 활용할 수 있게 된다. 

태양광을 이용한 물의 직접 분해과정이 가장 이상적인 수소 생산 방법이 될 수 

있지만 아직 양자수율이 낮은 단계이다 보다 현실적인 방법으로는 물의 전기분, . 

해를 통한 수소 생산 방법이 있다 따라서 앞절에서 열거한 실리콘 태양전지를 이. 

용하여 태양광에서 전기에너지를 얻고 전기에너지를 사용하여 물을 분해하는 방, 

법도 가능하다 이들 에너지 전환단계를 감소시키는 방법으로서 광전기화학적 물 . 

분해 반응이 있다 이는 광반응성을 갖는 전극에 태양광과 외부 바이어스를 가하. 

여 전기화학반응을 일으킨다 광전극의 빛흡수 극대화를 통해 광전극의 성능을 높. 

일수 있기 때문에 양자점, TiO2. 금나노입자등이 다양한 구조와 형태로 연구에 활

용되고 있다.   

플라즈모닉 나노입자는 가시광선 영역의 빛을 흡수하여 크게 두 가지 메커니즘

으로 광촉매 분야에서 활용이 가능하(indirect photocatalyst, direct photocatalyst)

다 간접 기여 메커니즘은 플라즈몬 나노입자 표면에 높게 형성된 전자기. (indirect) 

장으로 인해 인접한 위치에 있는 활성 촉매의 전자 홀 생성을 촉진하는 과정이며- , 

활성 촉매의 전자와 홀의 재결합을 방지하는 시스템인지 광촉매의 빛 흡수 및 이

용률을 높이는 시스템인지 따른 분류가 가능하다 직접 기여 메커니즘은 . (direct) 

플라즈몬 나노입자가 직접 빛 흡수 및 촉매작용을 수행하는 역할(direct photocatalyst)

로 작용하는 경우이며 입사된 빛에 의해 형성된 높은 에너지의 에 의, hot electron

한 직접적인 반응에의 참여가 대표적인 활용 형태들이다. 

플라즈모닉 나노입자의 태양광 흡수 특성은 상기 설명한 태양전지 태양광 촉, 

매 외에도 생성된 열에너지를 활용하는 방법도 가능하다 앞서 설명한 광열효과. 

와 동일한 원리로 입사된 빛에너지는 나노입자 또는 구조가 (photothermal effect)

흡수하게 되고 이 에너지는 몇 단계의 양자적 에너지 전환과정을 거쳐 최종적으, 

로 나노구조 표면에 열에너지 형태로 전환된다 열에너지는 주변 매질에 전달되어 . 

매질의 온도를 높이는 기능을 한다 예를 들면 수용액에 분산된 금 나노입자는 . , 
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태양광을 흡수하여 물의 온도를 높여 증기로 변화시키는 과정을 촉진시킨다 화석 . 

연료 원자력을 사용하여 수증기를 발생시키고 이를 이용하여 터빈을 돌려 전기를 , 

생산하는 방식과 유사하게 태양광을 이용하여 전기를 생산하는 방식이 원리적으

로 가능하다 생성된 증기를 다시 응축시켜 정수된 물을 얻거나 생성된 고온의 증. 

기를 이용하여 멸균하는 데 활용하는 등 다양한 형태의 응용이 가능하다 특히. , 

증기 멸균 응용은 년 에 의해 보고된 이후 후속 논문들이 보고되고2013 Halas  

있다.40 

열전 소재   (3) 

열전 소자의 에너지 변환 효율은 열전 소재의 성능 지수에 의해 결정된다 열전 . 

소재의 성능지수는 제백계수 전기전도도 절대온도 열ZT(ZT=S2 sT/ , S: , s: , T: , : κ κ

전도도 로 나타낸다 따라서 열전 소재는 높은 성능 지수 달성을 위해 높은 제백) . , 

계수와 전기전도도 그리고 낮은 열전도도를 동시에 만족해야 한다, .41 최근 나노구 

조체의 도입으로 크게 향상된 값은 이러한 전기전도도 제백계수 열전도도 간ZT , , 

의 커플링 극복에 기인한 것이며 주로 전기전도도와 열전도도의 독립적 조절에 

의한 것이다 년 미국 의 교수팀은 양자우물. 1993 MIT Mildred Dresselhaus (quantum 

구조에서의 열전 특성이 혁신적으로 증가한다는 이론 연구 결과를 발표하였well) 

고,42 현재까지 많은 그룹들이 나노구조체가 도입된 열전소재를 만들어 상승된 열 

전 성능지수 결과를 보고하였다 이는 전기전도도와 열전도도의 독립적 제어에 기. 

반한 기술로 나노구조체 도입에 의해 형성된 열전 물질 내 수 많은 계면들은 열, 

전도의 매개체인 포논 을 산란시켜 열전도도를 저감시킨다 이는 전자나 (phonon) . 

홀과 같은 전하운반체 와 포논의 평균 자유 경로 와 (charge carrier) (mean free path)

밀접한 관련이 있는데 상온에서 일반적인 반도체 물질의 포논의 평균 자유 경로, 

는 약 수 수십 정도로 이하인 전자의 평균 자유 경로에 비해 월등nm~ µm 10 nm 

히 크기 때문에 나노구조체의 크기를 적절히 제어하게 되면 계면에서 포논만 선, 

택적으로 산란시킬 수 있게 되고 이로부터 전기전도도의 감소 없이 열전도도를 

감소시켜 열전 성능지수를 상승시킬 수 있다 하지만 최근의 눈부신 발전에도 불. , 

구하고 나노구조 열전 소재의 성능지수는 몇 년간 어느 정도 한계를 보이고 있다. 

이는 나노 구조 열전 소재의 저변이 크게 확대되었음에도 최근의 연구가 단일종, 
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의 나노구조 도입 등과 같은 획일적인 전략 기반의 연구가 대부분이었기 때문이

다 특히 현재 열전 성능 지수가 상승된 나노 구조 열전 소재 중 대부분이 열전도. , 

도 저감 효과에 의존하고 있으며 전기적 특성 열전 파워팩터를 상승시키는 연구, -

는 극히 제한적이었다 현재 다양한 이론적 연구 결과들이 제안되어 있으나 이를 . 

구현하기 위해서는 매우 복잡한 나노스케일의 구조 제어가 요구된다 열전도도 저. 

감 효과 역시 격자열전도도 기반 수준에 머물고 있는데 마찬가지로 단일 나50% , 

노구조 위주의 연구가 대부분이었기 때문이다 따라서 수 나노미터 스케일에서 . , 

크기 조성 에너지 띠 구조 등을 정교하게 제어하는 극미세 나노구조 제어 공정의 , , 

측면에서 콜로이드 화학 기반 나노입자 합성법은 그 가치를 지닌다 일반적으로 , . 

콜로이드 합성법으로 제조된 수 크기의 나노입자는 용액 또는 분말 형태로 제nm 

조되고 용액으로 제조된 나노입자의 경우 스핀 코팅 딥 코팅 등의 용액 공정을 , , 

통한 박막형 열전소재로 제조된다 분말형 나노입자의 경우 열간가압. (hot-press) 

소결 공정을 통해 일반적인 벌크형 열전 소재로 제조된다 대표적인 열전 소재들. 

인 Bi2Te3, Sb2Te3, PbTe, Ag2Te, Cu2 등이 주로 다루어지고 있으며 특히 상온 Se , 

열전 소재인 Bi2Te3 및  Sb2Te3 계 소재 군이 가장 활발히 연구되고 있다 . 

기타 분야4. 

배터리 소재 1) 

리튬 이온 차 전지는 리튬 이온의 삽입과 탈리에 용이한 층상구조를 갖는 리2

튬전이금속 산화물로 이루어진 양극과 이에 밸런스가 맞는 탄소재질의 음극 고분, 

자 재질의 분리막 또는 리튬 염으로 구성된 액상 및 고상의 전해질로 구성된다. 

양극제로는 LiCoO2, Li[Ni,Co,Mn]O2계 소재, Li-Mn spinel(LiMn2O4 계 ), Olivine

양극재(LiFePO4 등이 사용되고 있다 이들 양극 소재를 나노입자화 전해액과 전) . 

극 간의 계면을 넓혀 충방전 속도 향상 전도도 향상 수명향상 등에 관한 연구가 , , 

활발하다 탄소재질의 음극 소재는 급속 충방전 시 성능 및 수명저하의 한계점을 . 

가지고 있다 이를 극복하기 위해 리튬 이차전지용 음극재료로써 . Li4Ti5O12 스피넬 

계 산화물이 크게 주목을 받고 있으며 탄소 재질 음극 소재의 단점을 극복 가능, 
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한 우수한 성질을 가지고 있다고 보고되고 있다.43 

한편 미세 다공성 평막인 고분자 재질의 분리막은 매우 중요한 구성 요소 중 , 

하나로 양극과 음극의 물리적 접촉에 따른 전기적 단락 을 방지하, (electrical short)

며 다량의 전해질을 담지하고 리튬 이온을 자유롭게 이동시키는 역할을 담당한, 

다 리튬 이온 차 전지용 분리막에 관한 연구는 수 에서 수 범위의 기공 . 2 nm ㎛

크기를 갖는 미세 다공성 고분자 박막을 제조하는게 핵심이다 이러한 분리막의 . 

재질로는 주로 유기 용매와 반응성이 낮고 저가인 폴리에틸렌 폴리프로필렌(PP), 

과 같은 우수한 기계적 특성 화학적 안정성 우수한 사이클 특성과 더불어 (PE) , , 

적절한 생산 비용으로 폴리올레핀계 수지가 널리 활용이 되고 있다 폴리올레핀계 . 

분리막은 고용량 고출력 고안정성의 리튬 이온 차 전지의 적용에 있어서 상대적/ / 2

으로 소수성인 표면 때문에 액체 전해질과 융화성이 낮고 높은 유전율을 갖는 유

기 용매를 담지하는 능력이 부족하여 리튬 이온의 이동성을 낮게 하는 문제가 있

다 또한 고온에서 쉽게 치수 안정성 이 감소하여 내부단락. , (dimensional stability)

을 동반한 발화 및 폭발을 일으킬 수 있는 가능성이 제기되고 있다 그러므로 리. 

튬 이온 차 전지의 고용량화 및 고안정성을 위해서는 분리막의 이온 전도성뿐만 2

아니라 기계적 물성 치수 안정성을 동시에 가진 새로운 개념의 분리막의 개발이 , 

요구된다 최근에 고분자 분리막의 낮은 기계적 물성뿐만 아니라 열적 안정성을 . 

확보하기 위하여 무기 나노 입자(TiO2, SiO2, Al2O3 를 도입하려는 시도가 , MgO)

진행 중이다 무기물 재료 사용의 이점은 친수성의 성질이 있어 전해질에 대한 젖. 

음성이 뛰어나고 전기화학적 안정성 및 열적 안정성 뿐만 아니라 기계적 물성을 

향상시키는 효과가 있음을 여러 문헌을 통해 입증되고 있어 리튬 이온 차 전지의 2

대형화 및 고안정성의 대안의 하나로 평가받고 있다.44  

및 응용  2) LED Display 

는 백열등 형광 등에 비교하여 에너지 변환효율이 에 이르LED (5%), (40%) 90%

며 파장등의 조절이 가능하기 때문에 단순 조명 기능 뿐만 아니라 파장 조절을 , 

통한 다양한 응용이 가능한 장점이 있다 조명용 백색 뿐 아니라 디스플레이 . LED 

소자 분야에서 실용화되고 있다 특히 발광성 무기 나노입자는 유기물 형광염료. , 



482    임동권 ․남좌민

와 비교하여 효율 수명 색 재현성이 우수하기 때문에 활발한 연구 및 상용화가 , , 

진행되고 있다.45

휴대용 전자기기 및 초박형 디스플레이드 투명 디스플레이 등 디스플레이 시, 

장의 급격한 팽창으로 차세대 발광소재에 대한 연구가 학계 및 기업에서 활발히 

진행되고 있다 백라이트가 필요한 방식과 발광소재에 직접 전류를 가하여 . LCD 

빛을 내는 전계 발광방식이 있다 현재 삼성전자 등 기업에서 활용하는 양자점 기. 

반의 디스플레이는 방식에 컬러 필터를 가하는 방식으로 색감 개선 등에 활LCD 

용되고 있다 무기물 나노입자 소재는 높은 양자수득률과 우수한 색감 장시간 사. , 

용 안정성 등의 장점이 있기 때문에 유기물 발광소재에 비교하여 우수한 특징을 

가지고 있다 가장 우수한 발광효율과 안정성을 가진 양자점은 청색 적생 . CdSe , 

발광소자의 밝기가 4200, 31000 cd/m2으로 보고되고 있다 그러나 를 기반으로 . , Cd

하기 때문에 상용화는 어려운 단점이 있었다 중금속인 를 대체할 수 있는 소재. Cd

로 양자점 양자점들이 연구 copper indium sulfide(CIS), silicon, InP , InP@ZnSeS 

및 보고되고 있다 또한 전계발광소재들로 삼성전자 등의 기업에서 활발한 연구. ,

가 진행되고 있으며 기존 기술보다 성능이 우수한 디스플레이 소재로 활용될 것

으로 예상된다.           

특히 최근에는 플렉서블 디스플레이 등 첨단 전자산업의 핵심인 전자, (flexible) 

소자 박막 트랜지스터 의 모든 구성요소를 용액공정이 가능한 무기 나노입( , TFT)

자로 구현한 연구가 국내 연구자에 의해 세계 최초로 발표된 바 있다 박막 트랜. 

지스터 는 및 의 최소 영상 구성단위인 화(TFT, Thin Film Transistor) LCD OLED

소 의 기본 구동을 제어하는 소자다 여러 얇은 박막으로 형성되며 기본적으(pixel) . 

로 으로 구성된 세 개의 금속전극과 절연층 그리고 전기가 흐르gate, source, drain , 

는 통로인 반도체층으로 구성된다 용액공정 에 기반을 두고 유기. (solution process)

용매 등을 이용해 액체화하여 스핀코팅 잉크젯 프린팅(spin-coating), (ink-jet printing) 

등과 같은 방법으로 기판 위에 증착하는 방식이다 진공증착 방식은 진공 중에서 . 

금속이나 화합물을 증발시켜 증발원과 마주 보고 있는 기판의 표면에 박막, 을 

만드는 것을 말한다 용액공정은 진공증착 방식에 비해 설비 투자비용이 낮고 소. , 

규모 장비로 더 빠른 공정이 가능하여 년에 사이언스지에 발표된 바 있2016 다

그림 [ 4].46 
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그림 유연기판 소재에 구성된 무기나노입자 기반 발광 소자[ 4] 46

무기나노입자 소재의 쟁점과 전망 . Ⅲ

체외진단분야에 사용되는 무기나노입자 소재는 주로 금 나노입자 금 나노박막, 

구조의 독특한 광학적 현상을 이용하는 형태로 활용되고 있으며 이미 국내외에서 , 

표적 단백질 및 핵산을 검출할 수 있는 센싱 기술 특히 현장 및 간편 진단키트 ( , 

형태 로 활발하게 이용되고 있다 이번 코로나 사태로 더욱 널리 활용이 되기 시) . 

작했으며 앞으로 여러 개의 표적 단백질과 핵산을 보다 더 고감도로 현장진단 하

는데 다양하게 활용이 될 것이며 여러 가지 질병 타겟에 대해 적용이 되기 시작할 

것으로 예상된다 현재 널리 활용되고 있는 형광신호 기반의 한계점을 극복 가능. 

한 새로운 광학신호로 라만 분광학 등에 관한 연구도 활발히 진행이 되고 있다. 

라만 신호의 증폭에는 플라즈모닉 금속 나노입자의 사용이 필수적이며 매우 정교, 

한 단일입자의 구조 제어 뿐 아니라 입자들 간의 간격이 조절된 플랫폼이 필요한 

기술 분야이다 또한. , 106 이상의 신호증폭이 요구되는 만큼 신호를 정량적으로 발 

생시키고 분석이 가능한 정량 분야가 상용화까지 가는데 있어서 가장 중요SERS 

한 허들이라고 할 수 있다.14 초정밀 초고해상도 나노기술의 발전 및 에 기반한  / AI

데이터 해석 기법의 발전으로 과거에는 진단이 부정확하거나 불가능한 다양한 질

환 영역에서의 정확한 진단을 위한 기반 기술로의 발전을 예상할 수 있다 분자정. 

보의 보다 스마트한 결과의 해석 및 분석을 하는데 있어서 최근에는 가 결합DNA

된 금 나노입자의 지질막 상에의 분자간 상호작용에 의한 거동을 단일 입자 수준
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으로 동시에 분석하여 컴퓨팅 연산 논리로 구성이 가능한 연구결과도 서울대 남

좌민 교수 연구실에서 발표하였다.47,48         

한편 체내 진단을 위한 조영제 분야는 임상 검증등을 통한 장기간의 연구개발 , 

기간이 필요한 영역이기 때문에 상대적으로 임상을 통한 실용화가 더딘 분야이다. 

현재 임상에서 사용되고 있는 유기분자 기반의 조영제 또한 부작용과 빠른 배출 

등의 단점들을 가지고 있으며 조영제를 나노입자 형태로 합성하여 보다 다 강한 , 

신호를 내면서 이러한 문제점을 극복할 수 있는 새로운 대안으로 활용할 수 있다. 

그러나 등의 예에서 볼 수 있듯이 나노입자 조영제 또한 생체 내에서의 , Ferridex 

거동에 대한 독성을 포함한 여러 가지 한계가 존재한다 따라서 조영 방법에 따른 . , 

다양한 무기나노입자 조영제는 높은 신호세기 독성 등 조영제로서 갖추어야 할 , 

기본적인 특성 뿐 아니라 목적에 맞는 생체 내 거동 등에 관한 충분한 기초연구, 

가 병행되고 임상에서 증명되는 과정이 선결 요건으로 보인다 금속 무기나노입자 . 

소재는 기존의 유기물 소재로는 적용이 어려운 광열치료 자기온열치료 등이 가능, 

하도록 해준다 특히 자기온열치료는 이미 허가를 득한 선례가 있는 산화철 . , FDA 

나노입자를 이용하는 경우이기 때문에 비교적 독성 문제에 대한 우려가 낮다 이. 

러한 가능성에도 불구하고 교류자기장을 이용한 암세포 사멸 등의 종양치료에 효

과적으로 적용하기 위해서는 무엇보다 향상된 범위에서 자성 나노입자를 조절할 

수 있는 특화된 가 필요하고 나노입자의 구조와 크기 생체 magnetic field gradient

내에서의 이동을 조절할 수 있는 다양한 기술이 요구된다 나노물질을 이용한 다. 

양한 임상학적 진단방법도 생명공학분야에서 기존 진단기술에 비해 상대적으로 

측정 감도가 크게 향상 되었으나 보다 복잡한 생체시료 등 에 , (blood, urine, serum )

간편하고 손쉽게 적용할 수 있는 방법으로 진화해야 할 것으로 보인다 이와 더불. 

어 진단타겟 물질의 정성 및 정량적 측정 이외에 생체물질의 활성 비활성 여부와 /

다른 생체물질과의 상호작용 여부를 정확하게 실시간으로 감지하고 분석할 수 있

는 능력은 차후 나노입자를 이용한 생물학적 응용분야에서 해결해야 할 가장 중

요한 과제이다.

를 극복은 백신기술을 주요 기반으로 해서 이루어지게 되었다 지질COVID-19 . 

나노입자를 이용한 백신의 장점을 활용하고 기존의 부작용 등의 단점을 mRNA 

극복하기 위한 소재로서 무기나노입자 소재가 주목을 받고 있다 특히 여러 강한 . , 
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신호를 내고 기능성을 가지면서 독성이 아주 적은 금 나노입자를 비롯하여 실리

카 나노입자는 다공성과 무독성 등의 장점 때문에 백신 개발에 활용될 가능RNA 

성이 높아지고 있다 생체영상 신호 조영제와 함께 사용되어 질병의 치료와 함께 . 

질환의 경과를 동시에 모니터링 할 수 있는 기반기술로 지속적으로 연구 개발될 

것으로 사료된다.     

무기나노입자 소재는 에너지 분야 응용에 태양광의 흡수률을 높이는 데 활용되

는 것 뿐만 아니라 다양한 불균일 촉매와 함께 복합구조로 활용되어 다양한 종류, 

의 모델반응에 다양하게 적용될 것으로 보인다 복합구조로 사용하는 경우 촉매 . , 

구성원소들 간의 에서 일어나는 일들에 대한 정확한 이해와 조절이 필요interface

해 보인다 이를 통해 기대한 바와 같이 양자효율을 개선 시킬 수 있는 방향으로. 

의 발전이 가능할 것이다 앞으로 실시간 나노분석 기술을 기반으로 촉매 활성에 . 

관한 정확한 메카니즘에 관한 연구가 많이 필요할 것이다. 

콜로이드 형태의 양자점 나노입자는 우수한 발광 특성을 바탕으로 실용화 연구

가 활발하다 친환경적인 특성의 새로운 양자점의 합성 및 물리화학적 분석과 함. 

께 더 발전된 소재 개발 및 소자 구현이 요구되고 있다 현재 학계를 중심으로 연. 

구가 진행이 되면서도 다양한 기업체에서도 관심을 가지고 연구와 상용화를 동시

에 추진을 하고 있으므로 현재보다 미래가 더 기대되는 분야라고 할 수 있다. 

란탄계 원소를 기반으로 하는 무기나노입자 소재도 발광 특성을 활용하여 태양

전지용 파장 전환 소재 뿐 아니라 바이오 이미징용 프로브 디스플래이용 형광체 , 

등 다양한 분야에 응용연구가 진행되어 왔다 하지만 다양한 응용분야에 적용하. , 

기 위해서는 해결되어야 할 문제점들도 가지고 있다 란탄계 원소는 낮은 몰 흡광. 

계수와 매우 협소한 흡광 파장 범위를 갖기 때문에 넒은 파장대에서 사용해야 하

는 태양전지용 파장 전환 소재의 적용에 적용하기 어려운 단점이 있다 나노 입자. 

의 구조 및 조성의 조절 광대역 흡광 안테나의 도입 광결정이나 프라즈모닉 구조, , 

체 도입 등을 통하여 란탄계 파장 전환 소재가 갖는 단점을 극복한다면 더욱 다양

한 분야에 응용될 수 있을 것으로 기대된다. 
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박지용 * ․백무현**1)

서론. Ⅰ

년대 이후 양자 계산화학을 통해 유기금속 촉매 반응을 완전히 모델링하여 2000

촉매 반응 전 과정을 시뮬레이션할 수 있게 되었다.1,2 컴퓨터는 년대 최초로  1950

등장한 이후 계산 속도와 자료 저장 능력이 기하급수적으로 발전하고 있다 양자 . 

계산화학의 등장 이전 분자 궤도 이론 리간드 및 크리스탈 필드 결정장 이론은 , , ( ) 

배위 화합물과 고체 상태 물질의 전자 구조를 이해하는 데 기본적인 역할을 담당

했다 분자 궤도 이론은 폴링 멀리켄 등에 의해 체계화되고 후쿠이 호프만 등에 . , , 

의해 완성되어 공유 결합의 성질을 이해하는 기본적인 이론적 틀로서 자리잡았

다.3 리간드 필드 이론은 금속 이온과 주변 리간드 간의 상호작용을 설명하여 전  

자적 전이와 분광학적 특성을 설명한다 이와 함께 크리스탈 필드 이론은 리간드 . 

환경이 금속 궤도 함수의 전자 구조에 미치는 영향에 초점을 맞추어 배위 화합d-

물의 성질을 설명한다.4 이러한 이론적 구조들은 무기 화합물의 행동을 이해하는  

데 기반이 되었지만 정성적인 이론으로서의 한계가 존재한다 이에 따라 현실 세, . 

계의 시스템의 복잡성을 다루기 위해 더 포괄적이며 정량적인 접근 방법의 필요

성이 대두되었다. 

분자의 양자역학을 무기화학에 통합함으로써 무기 화합물의 전자 구조와 반응, 

성을 이해하는 데 있어 비약적인 발전이 이루어졌다.5 컴퓨터의 발전과 함께 양자 

역학의 원리에 기반하여 분자의 전자 구조를 예측하는 양자 계산화학이 등장하고 

발전했다 하트리 폭 이론 밀도범함수이론 후속 방법들. - (HF), (DFT), HF (MP2, CCSD 

등 그리고 완전활동공간 자체일관성장 과 같은 양자역학적 계산법들은 ) (CASSCF)

한국과학기술원 연구교수 * 

한국과학기술원 교수** 
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무기 분자 연구에서 매우 유용한 도구가 되었다.6,7 이러한 방법들을 활용하여 연 

구자들은 분자의 구조 공유 결합의 전자 구조 분광학적 특성 및 반응 기작을 높, , 

은 정확도로 예측할 수 있게 되었다. 

년대 이후 컴퓨터의 계산 속도와 저장 용량이 크게 발전하고 밀도 범함수 2000 , 

이론 이 널리 받아들여지며 본격적으로 유기 화학 반응 (Density functional theory) , 

및 유기금속 촉매 반응에 참여하는 분자 전체를 시뮬레이션하는 것이 가능해졌

다.8 년대까지 컴퓨터의 계산 속도와 저장공간의 제약으로 인해 양자 계산화 1990

학에서 다룰 수 있는 분자의 크기에 제한이 따랐다 이에 따라 화학 반응을 시뮬. 

레이션할 때 반응에 참여하는 분자의 크기를 줄여야 하는 한계가 있었다 촉매 반. 

응에 대한 완전한 컴퓨터 시뮬레이션이 가능해진 이후 이전에는 현실화하기 어려, 

웠던 전이금속 촉매 반응에 대한 구체적인 이해가 가능하게 되었다 이와 함께 실. 

험 결과를 설명하는 사후 연구 도구로서 컴퓨터 시뮬레이션을 활용하는 전통적인 

양자 계산화학 연구에 그치지 않고 현재에는 실험을 수행하기 전에 결과를 예측, 

하고 더 나아가 사용 목적에 최적화된 촉매를 설계하는 것이 가능한 단계에 접어, 

들고 있다 본 논저에서는 양자 계산화학 연구 방법을 활용한 최신 연구 동향을 . 

정리하고 향후 컴퓨터 시뮬레이션을 활용한 유기금속 촉매반응 연구 발전 방향에 

대해 논의하고자 한다.

연구동향. Ⅱ

현대적인 양자 계산화학의 도래1. 

전술한 바와 같이 년대 이후 컴퓨터 기술의 진보와 양자 계산화학 이론, (2000 ) 

의 발전으로 유기금속 촉매 반응의 전 과정을 시뮬레이션하는 것이 가능하게 되

었다 이전에는 컴퓨터의 계산 능력의 한계에 의한 제약 때문에 연구 대상인 촉매. 

와 기질 중 반응에 직접 참여하는 일부만을 컴퓨터로 묘사할 수 있었다 년대 . 2000

이후 컴퓨터의 계산 속도와 저장 용량이 비약적으로 발전하였고 사용자 (1) , (2) 

편의성이 증대된 양자 계산화학 프로그램이 대중화되었으며 표 밀도 범함[ 1], (3) 
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수 기반 전자구조 계산법이 널리 받아들여져 본(Density functional theory: DFT) 

격적으로 전체 반응 과정에 대한 컴퓨터 시뮬레이션이 가능하게 되었다.

표 양자 계산화학 연구에 사용되는 대표적인 계산 화학 소프트웨어[ 1] ﾠ

이름 상용 무료/ 웹사이트

ADF 상용 https://www.scm.com/

Gaussian 상용 http://www.gaussian.com/

Jaguar 상용 https://www.schrodinger.com/jaguar

Q-Chem 상용 http://www.q-chem.com/

Spartan 상용 http://www.wavefun.com/

GAMESS-US 무료 (academic license) http://www.msg.chem.iastate.edu/gamess

ORCA 무료 (academic license) https://orcaforum.kofo.mpg.de/

NW Chem 무료 (open source) https://www.nwchem-sw.org

PSI4 무료 (open source) https://psicode.org/

ﾠ

ﾠ

그림 계산화학 방법을 적용한 반응 메커[ 1] 

니즘 연구 과정
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양자 계산화학 연구 방법을 이용하여 유기 및 유기금속 반응의 전체 경로를 

시뮬레이션할 수 있게 되었다 아래에서는 반응 경로를 연구하고 이를 통하여 반응.  

메커니즘을 정량적으로 설명하고 이해하는 과정을 설명하고자 한다 그림 계산[ 1]. 

화학 연구 방법을 적용하기에 앞서 먼저 촉매 반응 메커니즘을 제안한다 이때 , . 

연구자는 기존의 연구 결과들을 토대로 가능성이 높은 반응 경로들을 제안하게 

된다 그다음 계산화학 모델링을 통하여 반응 과정의 기질 촉매. (reactant), (catalyst), 

중간체 전이상태 및 반응 생성물 의 구조를(intermediate), (transition state), (product)  

예측한다 이와 함께 각 중간체 및 전이상태의 깁스 자유에너지를 계산하고 이를 . , 

반응 속도론과 결합하여 각 반응 단계의 속도 상수를 예측할 수 있다 이때. 정 

반응과 부반응의 반응 속도 차이를 확인하여 기질 자리 및 입체 선택성이 나타나, 

는 이유를 확인하게 된다 궁극적으로 계산화학 방법을 적용하여 얻은 정보를 토. 

대로 촉매의 성질을 조절하여 활성도와 선택성을 높인 새로운 촉매를 설계할 수 

있다.

양자 계산화학 연구 방법을 이용한 유기 금속 촉매 반응의 이해2. ﾠ

아래에서는 양자 계산화학 연구 방법을 적용하여 전이 금속을 포함하는 유기 

금속 배위 화합물의 전자 구조 및 성질과 배위 화합물이 참여하는 화학 반응의 

반응성을 이해하고 예측하는 연구 현황에 관해 설명하고 향후 연구 방향에 대해 

전망해 보고자 한다 특히 . N2, O2, CH4 등 저분자 화합물을 활성화하여 유용한 물 

질로 변환하는 연구와 두 분자 사이에 새로운 공유 결합을 형성하여 높은 부가가

치를 지니는 복잡한 화합물을 생성하는 교차 짝지음 반응- (cross-coupling reaction)에 

있어 양자 계산화학 연구 방법이 적용되는 구체적인 사례들을 알아보기로 

한다. ﾠﾠ

메탄(CH4 은 주변에서 매우 흔한 분자 중 하나로서 각종 석유화학 제품의 부산)

물과 미생물 발효의 결과로 전 지구적으로 연간 억 톤가량 배출되고 있다6 .10 메탄 

은 근래 들어 지구 온난화 주요 원인 중 하나로서 알려지게 되었다 따라서 메탄 . 

방출량을 줄이려는 방법으로 화학적 변환을 거쳐 유용한 물질로 전환하기 위한 

노력이 계속되고 있다 그러나 . sp3 탄소와 수소 사이 강한 결합력으로 인해 이온화  
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에너지가 높으며 극성이 없어 용매에 용해도가 낮은 특성 때문에 다른 화합물로  

변환하기 어렵다 메탄을 활성화하는 촉매들은 알려졌지만 높은 온도와 압력 그. , 

리고 강산 강염기 등 높은 활성도의 첨가물을 필요로 한다 따라서 메탄의 / . sp3 

결합 활성화는 촉매 화학의 중요한 연구 주제로 여겨진다 년 본 연구실C-H . 2016

은 의 그룹과의 공동 연구를 통하여 메테University of Pennsylvania Prof. Mindiola 

인에 보릴기를 도입하는 이리듐 촉매를 개발하였다.9,11 개발된 촉매 반응은 상대 

적으로 낮은 도 압력 조건에서 의 수율과 회의 촉매 변환 150 , 3500 KPa 52% 100

수 를 달성할 수 있었다 그림 는 밀도 범함수 계산에 기반한 (turnover number) . [ 2]

이리듐 촉매를 이용한 메탄의 보릴화 반응의 에너지 표면을 나타낸다 이를 근거. 

로 촉매 반응 과정을 이해하게 되었다 반응 초기 리간드 교환 반응으로 활성 촉. 

매 이 생성된다 이리듐의 촉매에 메탄이 접근하여 약한 결합을 형성한 화합물 1 . 

를 형성한다 산화적 첨가반응을 통하여 중간체 를 형성한다 산화적 첨가 반응 2 . 3 . 

단계의 활성화 에너지는 로 가장 높은 활성화 에너지를 갖는 것으로 35.4 kcal/mol

예측되며 이는 전체 반응의 속도 결정 단계임을 의미한다 중간체 은 수소 음이, . 3

온와 의 위치가 바뀌는 이성질체화를 거쳐 중간체 를 만들고 환원적 제거 Bpin 4 , 

반응을 거쳐 보릴화 메테인 을 얻는다 이후 촉매 재생 단계를 거쳐 (4-TS) (MeBpin) . 

촉매 주기를 완성한다 이 과정은 비스피나콜라토디보론. (B2Pin2 의 산화적 첨가 )

반응 과 하이드로피나코보래인을 얻는 환원적 제거 단계 로 이루어(6-TS) 7-TS

그림 이리듐 촉매를 사용한 메테인의 보릴화 반응의 반응 에너지 표면[ 2] 9
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진다. 

양자 계산화학 연구 방법을 얻은 메탄의 보릴화 촉매반응 경로에 대한 이해를 

바탕으로 새로운 리간드를 제안하였고 성공적인 결과를 얻을 수 있었다 해당 촉. 

매 반응의 속도 결정 단계인 산화적 첨가 반응 단계에서 인 이리듐soft Lewis acid

의 전기적 분극을 질소 기반의 인 페난트롤린 리간드가 지지하지 hard Lewis base

못할 것으로 예측할 수 있었다 이를 토대로 해당 반응을 개선시키기 위해 페난트. 

롤린 리간드 대신 인 인 기반 리간드soft Lewis acid (1,2-bis(dimethylphosphino) 

를 사용하는 새로운 시스템을 제안하였으며 실험적으로도 리ethane, dmpe) , dmpe 

간드를 적용했을 때 더 높은 수율과 촉매 변환 수를 달성할 수 있었다.

그림 유기금속 촉매를 사용하는 교차 짝지음[ 3] (cross- 

반응의 일반적인 반응 경로coupling) 

교차 짝지음 반응은 두 가지 작용기를 결합하여 - (cross-coupling) C-C, C-O, C-N, 

결합을 생성하여 새로운 분자를 만드는 합성법이다C-Si, C-S .12 이 반응을 통하여  

복잡도가 낮은 작용기를 결합하여 활용도와 부가가치가 높은 화합물을 합성할 수 
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있다 또 기존의 합성법과 비교할 때 합성 단계의 수를 크게 줄일 수 있으므로 편. 

리성과 경제성이 뛰어나다 할 수 있다 이에 따라 년대 이후 수많은 관련 연. 1980

구가 이루어져 왔으며 년 현재에도 전 세계에서 매우 활발한 연구가 진행 중, 2023

이다. ﾠ

그림 은 교차 짝지음 반응의 일반적인 촉매 순환 을 설명한다[ 3]   - (catalytic cycle) . 

첫 번째 단계로서 유기 리간드와 배위 결합한 금속핵 에 첫 번째 기질 , A R1 의 -X

산화적 첨가 반응을 일으킨다 이 단계의 결과 금속 핵의 산화수가 증가한 중간체 . 

를 생성한다 두 번째 단계에서 두 번째 기질인 B . ,  R2와 배위 결합한 중간체 를 C

생성한다 금속 교환반응 마지( ). 

막 단계에서 환원적 제거 반응

에 의해 배위 결합했던 두 기질 

사이 새로운 결합이 생성되며 

동시에 반응 생성물 R1-R2을 얻

는다. 

양자 계산화학 연구 방법을 

통하여 다양한 교차 짝지음 반-

응의 구체적인 반응 과정 중간,  

체의 구조와 성질 반응 속도 및 , 

입체 자리 선택성 선택 단계의 /

특성들에 관한 자세한 연구가 

진행됐다 아래 두 사례를 통해 . 

양자 계산화학 연구 방법을 통

한 유기금속 촉매 반응의 주요

한 특성을 이해하는 방법을 설

명하고자 한다. 

교차 짝지음 반응의 선택성을 -

규명하는 첫 번째 사례로서 팔

라듐 촉매를 사용한 교차C-F -

짝지음 반응의 자리 선택성에 
그림 촉매를 사용한 교차 짝지음 [ 4] Pd C-F -

반응에서 낮은 자리 선택성13
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관한 연구를 소개하고자 한다 대학의 교수 연구실의 실험 결과. MIT S. Buchwald 

에서 바이닐 트리플레이트 을 기질로 가 촉매를 사용한 반응에서 두 , 9 0 Pd 10, 11 

가지 자리 이성질체를 얻게 됨을 알게 되었다.13 양자 계산화학 모델링 결과 기질 

이 산화적 첨가반응을 거친 중간체 에서 팔라듐에 배위 결합한 싸이클로헥센12A

이 쉽게 회전하여 로 변환됨을 확인하였다 그림 이후 환원적 제거 단계의 12B [ 4]. 

활성화 에너지 차이가 없으므로 기질 회전에 의해 라셈화한 실험 결과를 얻게 됨

을 이해할 수 있다 이에 비해 사일릴트리플루오로메틸. (Triethylsilyl triflumethyl: 

를 당량 첨가할 경우 촉매 리간드에 플루로메틸이 친핵 첨가반응을 일TESCF3) , 

으키며 변형된 리간드는 기질의 회전을 억제하여 높은 자리 선택성을 얻음을 알, 

게 되었다. 

양자 계산화학적 분석에 근거하여 자리 선택성을 높이는 전략을 제안할 수 있

다 첨가물의 역할은 배위 결합하는 리간드에 친핵 첨가반응을 일으켜 입체 장애 . 

를 통해 기질의 회전을 억제한다 따라서 새로운 리간드를 도입하여 (steric effect) . 

첨가물을 대체함으로써 자리 선택성을 얻을 수 있음을 기대할 수 있다. 

ﾠ

그림 와 촉매를 사용한 교차 짝지음 반응에서 기질 변화에 [ 5] Pd(0) Cu(I) C-N 

따른 속도 결정 단계의 활성화 에너지 변화14

교차 짝지음 반응의 선택성을 규명하는 두 번째 사례로서 한양대학교 조천규 -

교수 연구실과 협업을 통해 년 에 발표한 연구 결과를 소개하2021 ACS Catalysis

고 논의하고자 한다.14 본 연구에서는 인돌을 포함하는 접합 고리 분자의 새로운  

합성법으로 전이금속 촉매를 이용한 교차 짝지음 반응을 통한 아릴 하이드라C-N - -
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진 중간체를 활용하는 방법을 제안했다 이때 팔라듐 가 촉매는 사이클로펜틴 및 . 0

사이클로헥센과 아릴 하이드라진 사이 교차 짝지음을 유도하고 구리 가 촉매는 - - , 1

탄소수 이상의 큰 사이클로알켄의 반응을 촉진함을 발견하였다7 . 

본격적인 양자 계산화학 연구를 통하여 두 촉매의 기질 선택성 차이를 설명할 

수 있었다 먼저 두 촉매에 의한 교차 짝지음 반응 전체 과정을 양자 계산화학 방. -

법으로 분석하여 촉매 반응의 속도 결정 단계를 확인할 수 있었다 이 결과 팔라. 

듐 촉매 반응의 경우 환원적 제거 반응이 속도 결정 단계임을 확인하였고 구리 , 

촉매의 경우 산화적 첨가 반응이 속도 결정 단계임을 알게 되었다 속도 결정 단. 

계의 전이상태 구조를 분석하여 서로 다른 반응성의 원인을 파악하였다 그림 [ 4]. 

팔라듐 촉매의 경우 환원적 제거 반응 단계에서 사이클로알켄의 크기가 커짐에 

따라 생성되는 결합의 강도가 줄어드는 경향성을 확인하였다 반면 구리 촉C-N . 

매에서는 산화적 첨가 반응 단계에서 트라이플레이트 이탈 그룹과 사이클로알켄 

사이 결합력이 사이클로알켄 크기에 반비례 하는 경향을 확인하였다. 

양자 계산 화학적 연구 결과를 바탕으로 교차 짝지음 반응의 반응성 디자인을 -

위한 원리를 파악할 수 있었다 즉 팔라듐 가 촉매와 같이 산화되기 쉬운 촉매의 . , 0

경우 환원적 제거 단계가 속도 결정 단계가 되며 이때 새로 생성되는 결합이 강, 

할수록 반응성이 높아진다 반면 구리 가와 같이 환원되기 쉬운 촉매의 경우 이. 1 , 

탈기를 제거하기 쉬울수록 반응성이 높아지는 것이다. 

3. ﾠﾠ 유기 금속 화합물의 전자 구조 금속 주족 원소 결합과 리간드 비결백성: -  

전이금속 중 주기율표의 주기에 속하는 원소들을 포함하는 유기 금속 화합물의4  

경우 금속의 궤도에 전자를 채우는 방법에 따라 스핀 다중도d- (spin multiplicity) 

사이 미분화 를 고려해야 하는 경우가 발생한다 또한 후술할 산화 환(degeneracy) . -

원 비결백성 리간드를 포함하는 화합물의 경우 중심 금속의 산화수 등 화합물의 

성질을 규명하는데 어려움이 따른다 이런 경우 양자 계산화학 방법을 활용하여 . 

실험 결과를 명확히 해석하고 연구하고자 하는 분자의 전자 구조와 반응성을 이

해할 수 있다.

금속 옥소 작용기는 산소 분자의 활성화와 알캔의 환원 등에 있어 중요- (M=O) 
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한 중간체이다 여러 계산화학 연. 

구를 통하여 금속 옥소 작용기의 -

전자 구조에 대한 이해도를 높이

고 있다 이중 망간옥소 . - (Mn(V)=P) 

작용기에 대하여 제일원리 계산

과 밀도 범함수 계산을 비교하여 

실험적으로 의미 있는 유기금속 

화합물에서 망간 옥소 작용기의 -

스핀 다중도와 산화수를 이해할 

수 있었다.15 망간 옥소 작용기는  -

크게 극성 결합과 공유 결합으로 

분류할 수 있으며 극성 결합의 경우 에 해당하는 전자 배치를 보이며.  Mn(IV)-O· , 

공유 결합일 때 일반적인 에 해당하는 전자 구조를 나타낸다 그림 Mn(V)=O [ 6]. 

산화 환원 비결백성 리간드 는 금속 원자와 배위결합 - (redox non-innocent ligand)

하는 리간드 중 산화 환원 반응에 참여하는 리간드를 말한다 산화 환원 비결백성 - . -

리간드를 포함하는 유기 금속 화합물의 경우 반응 중 금속핵의 산화수를 결정하

는데 어려움이 따르고 이와 함께 일반적이지 않은 반응성을 나타내곤 한다 리간, .  

드 비결백성의 잘 알려진 사례로 에 의해 유도되는 메탄의 수산Cytochrome P450

화 반응을 예로 들 수 있다 반응 중 포피린 에 배위결합한 가 철. (porpyrine) 3

과 산소 원자 사이의 이중 결합이 생성되나 철 원자의 산화수는 Fe(III)) (Fe=O) , V

가 아닌 로 밝혀졌다 그 이유는 포피린이 산화되며 양이온 라디칼 상태로 바뀌IV . 

기 때문임이 알려졌다.16

본 연구실에서 최근 발표한 를 이용한 산소 분자의 활성화 과정에 [Ni(H)(OH)]+

대한 연구를 통해 리간드 비결백성을 탐구하는데 양자 계산화학의 역할을 설명해 

본다.17 기존 연구 결과로 부터 산소 분자가 니켈 화합물과 결합한 후 환원되며  

퍼옥소 작용기를 형성함을 알게 되었다 그러나 하이드록시 작용기가 리간드 비결. 

백성을 나타낼 수 있다는 점에서 산소 분자의 활성화 중간 단계의 정확한 전자 

구조를 이해하는데 어려움이 따른다 본 연구에서는 제일 원리 계산 방법인 완전. 

활동공간 자체일관성장 이론 과 후속 계산 방법 을 결합하(CASSCF) HF (CCSD(T))

그림 망간 옥소 작용기의 전자구조[ 6] - 15
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여 분자의, 구조 및 전자 구 

조를 연구할 수 있었다 계. 

산 결과로부터 산소와 니켈 

원자 사이 전자 전달이 일

어나기 전 하이드록시 작용

기가 먼저 전자를 전달하는 

중간체를 형성함을 확인할 

수 있었다 그림 삼중항[ 7]. 

으로 존재하는 산소와 사중

항으로 존재하는 니켈 화합

물이 결합하며 반응을 시작

한다(19-Q1+
3O2 산소 분). 

자가 배위결합 한 결과는 

열역학적으로 출열 반응이

며 이중항(20-D0 을 포함한 )

여러 스핀 다중항의 중첩일 것으로 예상된다 전자 전달 과정을 거치면 가 니켈. 3 -

옥소 화합물을 생성한다(Ni(III)-superoxo) (20-Q1과 20-D0 마지막으로 산소 분자). 

의 첨가 반응이 진행되어 퍼옥소 니켈 화합물을 얻는다- (21-D0과 21-Q1 이러한 ). 

결과는 산소 분자의 활성화 과정에서 비결백성 리간드가 전자 보관소 역할을 수

행하여 결과적으로 산소 분자의 환원을 촉진함을 보여준다. 

양자 계산화학을 이용한 생무기화학 연구4. ﾠﾠ

생무기화학은 생명체 내에 존재하는 금속 원자를 포함하는 효소들의 구조, 

활성을 연구하고 나아가 새로운 응용 방법을 찾는 연구 분야이다 사이토크롬 . 

탄산 무수화 효소 철 황 단백질 P450(cytochrome P450), (carbonic anhydrase), -

등 생명체 내의 여러 효소들은 금속 원소를 포함하는 반응 활(iron-sulfur protein) 

성자리를 지니고 있다 이러한 효소들은 아미노산으로 만 구성된 효소가 수행할 . 

수 없는 생명 활동에 필수적인 화학 반응을 유도한다 양자 계산화학 연구 방법을 . 

그림 화합물을 사용한 활성화 [ 7] [Ni(H)(OH)]+ O2 

반응17 
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활용하여 효소내 금속 원자 주변에서 일어나는 공유 결합의 형성과 분리 반응 과, 

정에서 전자 전달 과정에 대한 정량적이고 구체적인 이해가 가능하게 되었다.

최근의 컴퓨터 계산 능력의 발전과 함께 금속을 포함하는 효소 반응 자리(active 

에 더 사실적인 계산 모델을 도입할 수 있게 되었다 효소를 구성하는 전체 site) . 

원자들을 양자 화학적으로 다루기에는 여러가지 기술적인 어려움이 따른다 따라. 

서 금속 원자 주변의 적은 수의 주족 원소들만 양자 화학적으로 다루고 그 나머, 

지는 간략화한 모델로 묘사하게 된다 이러한 연구 방법을 혼성 양자역학 분자역. /

학 계산법이라고 부른다(Hybrid QM/MM) .18 현대적인 슈퍼컴퓨터의 발전에 따라 

최근에는 금속 원자와 그 주위 개 이상 주족 원자를 손쉽게 양자역학적으로 100

기술할 수 있게 되었다 이러한 규모의 양자 역학적 모델은 년대 초반에는 극. 2000

소수의 연구자들만이 접근 가능했던 규모의 계산 모델이다 최신의 연구 결과들에 . 

따르면 이렇게 더 큰 양자역학 모델링을 도입할 때 비로소 재현 가능하며 신뢰할 , 

만한 연구 결과를 얻을 수 있음을 보여주고 있다.19  

생무기화학 연구에 있어 양자 계산화학 연구 방법을 적용하여 복잡한 반응 과

정에 대한 정량적인 반응 모형을 구축하는 데 성공한 연구 중 하나는 메탄 모노  

옥시게나아제 에 의한 메탄 수산화 효소의 반응(Methane Monooxygenase, MMO)

기작에 대한 양자 계산화학적 연구이다 효소에 의한 메탄 수산화 반응은 년. 1990

대 초부터 중요한 실험적 발견이 이어지며 구체적인 반응 원리에 대한 이해가 깊

어져 왔다 메탄 수산화가 다양한 응용을 위해 이용될 수 있는 반응이라는 점.[20] 

에서 의 구조와 촉매 기작에 대한 연구는 중요한 가치를 지닌다 예를 들어 MMO . 

메탄 수산화 반응의 주요 생성물인 메탄올이 기체 상태의 메탄보다 저장 및 운송

이 쉬우며 다른 고부가가치 화합물을 만드는 원료로 쉽게 사용될 수 있다 또한 , . 

지구 온난화 원인 물질인 메탄을 제거할 수 있다는 점에서 생무기화학 연구자들

에게 중요한 문제로 받아들여지고 있다. 

메탄 모노 옥시게나아제의 선 회절 결정 구조가 발견되면서 촉매 활성화되는 X-

부위로 두 개의 철 이온으로 둘러싸인 글루타메이트 및 히스티딘 리간드가 확인

되었다 철 이온과 그 주변의 배위 구조를 포함하는 다양한 크기의 컴퓨터 모델을 . 

사용하여 메탄 수산화 효소 반응의 메커니즘을 조사하였고 결론적으로 널리 받아, 

들여지는 메커니즘을 이해하게 되었다 계산 결과 산소 분자 . , (O2 가 효소의 활성)
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자리에 존재하는 두 개의 철 원자 사이에 위치한 후 환원되어 형식적으로 옥실 

라디칼이 된다 이 과정에서 철 원자는 산화되어 가 철 이 된다 그림 . 4 (Fe(IV)) [ 8]. 

생성된 옥실 라디칼은 메탄 기질로부터 수소 원자를 떼어내는 것을 확인하였다.22 

이러한 라디칼로이드 옥실 이 반응에 관여함으로 화학적으로 대단히 (oxyl radical)

안정적인 메탄의 결합이 어떻게 활성화되는지 직관적으로 이해할 수 있는 개C-H 

념을 제시하게 되었다. 

그림 철 원자 두개를 포함하는 메탄 모노 옥시게나아제의 활성자리에서 산소 [ 8] 

분자의 활성화 과정21

양자 계산화학을 적용할 때 고려할 점들5. 

살펴본 바와 같이 지난 여 년간 양자 계산화학에 기반한 유기 금속 촉매 화학 20

연구는 괄목할 만한 성장을 이루었다 이전까지 소수의 이론 화학자의 전유물이었. 

던 계산화학 연구 방법은 최근 들어 다양한 배경을 지닌 여러 연구자가 손쉽게 , 

적용할 수 있는 연구 도구가 되었다 또한 밀도 범함수 이론을 포함한 최신의 이. 

론적인 도구와 현대적인 고성능 컴퓨터를 결합하여 복잡한 촉매 반응 전 과정을 

시뮬레이션 할 수 있게 되었다 이러한 발전에 힘입어 그간 실험적 사실을 확인.  , 

하고 설명하는 도구였던 양자 계산화학 연구 방법을 실험을 설계하고 결과를 예, 

측하는 도구로서 적극적으로 사용하려는 시도들이 다수 등장하고 있다 아래에서. 

는 이와 같은 양자 계산화학에 기반한 연구를 시작하기 앞서 주의해야할 점들에 

대하여 논의하고자 한다. 

분자 구조에 대한 이해 큰 리간드를 포함하는 촉매 올리고머 등 구조적 복잡: , 
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도가 높은 기질 분자등 구조적인 자유도가 높은 분자들의 반응을 연구하면 분자 

구조에 대하여 충분한 고민이 필수적이다 선 회절법의 등에 의한 연구 하고자 . X-

하는 분자의 구체적인 의한 구조 정보는 반응을 모델링하는데 유용한 출발점이 

된다 이와 함께 시뮬레이션과 유전 알고리듬을 활용한 분자 구조 예측 방법이 개. 

발되어 양자 계산화학 연구자들 사이에 널리 사용되는 추세이다(CREST).23  

적합한 양자화학 계산 방법 선택 유기 금속 촉매 반응을 다루는 상당수의 연구 : 

논문에서 와 등의 정확성과 유용성이 잘 알려진 밀도 범함수를 사용B3LYP M06 

하고 있다 특히 가 개발한 . Axel Becke B3LYP24,25와 등이 개발한 Truhlar M0626 

등은 계산량 대비 정확도와 신뢰성이 높으므로 여러 유기 금속 촉매반응 연구에 , 

성공적으로 적용됐다.27 최근에도 더 정확한 밀도 범함수를 개발하기 위한 노력이  

지속되고 있으며 특히 유기 금속화학 문제에 최적화된 밀도 범함수가 꾸준히,  

개발되는 중이다 그러나 과 이외에 금속 종류에 구애받지 않고 광범. B3LYP M06 

위하게 쓰일 수 있으며 신뢰성이 높은 밀도 범함수는 분명히 알려지지 않았다 따. 

라서 해결하려는 문제에 따라 적절한 밀도 범함수를 선택하기 위해서는 이전 연

구에 대한 충분한 고찰이 반드시 전제되어야 한다 전자 구조에 대한 계산에 . 더

하여 예측의 정확도를 향상하는 추가적인 보정을 고려할 수 있다 비공유 상호. 

작용을 더 정확하게 기술하는 의 경험론적 분산력 보정 및 Grimme (D3 correction) 

보정을 적용할 때 더 정확한 분자간 비공유 결합 에너지를 예측할 수 counterpoise 

있다.28,29 분자의 크기가 커질수록 분자내 그리고 분자 사이 비공유 상호작용이 분 

자 구조와 반응에 더 큰 영향을 미친다 따라서 비공유 상호작용을 더 정확히 기. 

술하기 위한 보정들을 적극적으로 적용하는 것을 권장하고 있다. 

한편 전술한 리간드 비결백성의 예에서와 같이 전자 구조에 다중참조, (multi- 

성질이 두드러지게 나타날 경우 일반적인 밀도 범함수 방법으로는 서reference) , 

로 다른 고유 상태를 구별하지 못하는 한계가 있다 이 경우 완전활동공간 자체일. 

관성장 이론 와 같은 제일(complete activate space self-consistent field, CASSCF) 

원리 계산법을 고려할 수 있다.30 그러나 제일원리 계산법은 연구자의 계산법에  

대한 충분한 경험과 연구하는 분자의 전자 구조와 반응에 참여하는 활성 오비탈

에 대한 사전 지식을 요구한다는 점에서 면밀한 주의를 요구한다. 

열역학적 인자들에 대한 고민 촉매 반응의 각 단계의 활성화 에너지를 예측하: 
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는 것은 촉매 화학 반응의 반응성 예측에 있어 가장 중요한 요소가 된다 균질 상 . 

반응과 관련하여 실험과 직접 연관 지을 수 있는 계산량은 깁스 자유에너지( G)Δ

이며 여기에는 분자의 전자적 에너지와 함께 양자역학적 영점 에너지 , (zero-point 

병진 회전 에너지 및 용매화 에너지energy), - (trans-rotational free energy) (solvation 

에 대해 고려해야 한다 또한 경우에 따라 촉매의 비활성 상태free energy) . (resting 

의 구조와 열역학적 자유 에너지를 계산 모델에 도입하여야만 반응 정확한 state)

활성화 에너지를 구할 수 있다.2

실험과 이론 연구의 건설적 통합 마지막으로 실험 연구자와 이론 연구자 사이 : 

상호작용의 중요성을 강조하고자 한다 양측이 서로의 결과를 이해하고자 노력해. 

야 하며 또한 각자 연구 방법의 한계를 인정하는 자세가 필요하다, .   
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천연물 전합성의 개요. Ⅰ

천연물 전합성이란1. ?

천연물 전합성은 생체에서 생합성 되는 대개는 복잡한 구조를 (total synthesis) ( ) 

갖고 다양한 생리활성을 가지는 이차대사물을 화학적으로 합성하는 연구 분야로 

여러 단계의 화학반응을 통해 목표 천연물의 합성을 화학적으로 달성해나간다 이 . 

때 모든 단계의 화학반응을 성공시켜 최종 목표 분자를 합성해야만 과제가 끝나

는 학문적 특성으로 인하여 연구의 호흡이 화학의 다른 분야에 비해서 상대적으

로 길다 하지만 복잡한 구조의 천연물을 합성하는 과정은 이미 보고된 화학반응. 

의 유용성의 가름자가 되기도 하고 새로운 반응 개발의 동력을 제공하기도 한다, . 

이러한 연유로 전합성 연구를 유기화학의 꽃 이라고 부르기도 한다“ ” .

천연물 전합성의 쟁점2. 

전술한 바와 같이 천연물 전합성이라는 연구분야의 학문적 중요성에도 불구하

고 일의 능률이 강조되는 현대사회에서 전합성에 대한 비판적 시각이 있는 것이 

사실이다 상당히 많은 물적 및 인적 자원이 투입되는 연구임에도 불구하고 전술. 

한 긴 연구호흡으로 말미암아 논문 및 특허로 대변되는 학문적 결실의 생산성이 

상대적으로 낮고 무엇보다도 그 많은 노력을 들여 합성에 성공한 천연물의 후속, 

연구가 제대로 이루어지지 않는 문제가 제기되어 왔다 쉽게 말해 천연물 전합성. 

한국과학기술원 화학과 교수* 
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은 가성비 가 좋지 않다는 비판에서 자유롭지 못했다 국민의 시선에서 그 많은 “ ” . 

연구비와 노력을 들여서 천연물을 합성했으면 그를 통한 신약개발이 이루어지는

등의 삶의 질을 직접적으로 향상시킬 수 있는 가시적인 성과를 기대하게 되는데 

그 동안 천연물 합성 연구자가 그런 기대에 부응하지 못한 것도 일부분 사실이다. 

역사적으로 천연물은 신약개발 프로세스에서 매우 중요한 위치를 차지해 왔다. 

천연물은 일반적인 합성화합물 라이브러리보다 높은 분자량과 sp3 탄소 함유량을  

보인다 특히 다환천연물 의 경우 구조적 단단함으로 말. (polycyclic natural product)

미암아 항암제 및 감염병 치료제 개발 분야에서 합성화합물 라이브러리가 도달하

지 못하는 생리활성을 보여왔을 뿐만 아니라 효소활성 포켓을 넘어 다양한 단백

질 단백질 상호작용 혹은 단백질 핵산 상호작용 을 표적 하는 것이 가능- (PPI) - (PNI)

하다 일례로 년부터 년 사이 미국 에 승인된 개의 저분자 항암. 1981 2019 FDA 185

제 중 개가 천연물 천연물 유도체 혹은 천연물의 약물작용발생단120 , , (pharmacophore)

을 포함하는 합성화합물이었다.1 하지만 천연물을 기반으로 한 신약개발은 현실적 

인 어려움이 있다 우선 그 구조적 복잡성과 물질 확보의 어려움으로 말미암아 대. 

단위 천연물 라이브러리를 구축하기 힘든 문제가 있다 구조가 특정된 천연물의 . 

약학적 활성을 찾는 것 또한 쉽지 않은 일이다 또 세포실험 단계에서 표현형 스. 

크리닝 을 통해 약효를 가지는 천연물을 특정하더라도 그 천(phenotypic screening)

그림 천연물 기반 신약개발의 어려움[ 1] 
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연물의 표적 발굴 의 어려움은 신약개발의 큰 장애(target identification, target ID)

요인이었다 그림 [ 1].

천연물 전합성 학자의 입장에서도 어렵게 합성한 천연물을 통한 신약개발 연구

는 제한적이었다 특정 단백질 혹은 생체시스템에 대한 어세이 시스템을 갖춘 연. 

구자에게 천연물을 보내 생리활성을 테스트하는 수준의 활용이 대부분이었다 하. 

지만 합성 천연물이 무작위로 테스트한 표적에 대하여 생리활성을 가질 확률은 

극히 낮을 수밖에 없다 따라서 이미 약학적 연구가 활발히 진행된 천연물을 합성. 

하지 않는 이상 천연물 합성 연구와 신약개발 사이에는 상당한 괴리가 있어 왔다, .  

천연물 전합성과 천연물의 표적단백질 발굴3. 

저분자 화합물의 표적단백질을 발굴하기 위한 다양한 기술들이 개발되었다 특. 

히 표적을 발굴하고자 하는 저분자 화합물에 다양한 작용기를 달아 이를 탐침자

로 활용하는 다양한 기법들이 개발되었다 친화도 기반의 탐침자를 이용한 (probe) . 

방법 친화도 및 광결합을 이용한 탐침자 이용과(affinity-based pull-down), (photoaffinity- 

생리 활성 물질과의 경쟁을 통한 가시화 방법based probe), (fluorescence difference 

그리고 활성도 기반의 탐침자를 이용한 방법In two-gel electrophoresis), (activity- 

등이 개발되었다 최근 이와 같은 표적단백질 발굴 기술을 based protein profiling) . 

천연물에 적용하여 천연물 기반 탐침자를 합성하여 표적단백질 발굴에 사용하는 

몇몇 연구가 보고되었다 구조적으로 복잡한 천연물의 전합성 경로를 구축함으로. 

써 화합물의 다양한 부위에 작용기를 달 수 있는 여지가 생겼고 표적에 대한 생, 

리활성을 유지하는 천연물 기반 탐침자의 합성이 가능하게 되었다 본 전합성 연. 

구의 동향과 전망에서는 최근 이루어진 전합성에 기반한 천연물 탐침자 합성을 

통해 표적단백질을 발굴한 최신 연구를 소개하고자 한다 아울러 천연물 기반 탐. 

침자 합성과 더불어 전합성 연구의 트렌드를 반영한 예시를 소개하고자 한다. 

와 의 연구사례에서는 두 단계 합성전략을 의 연구사례Portimine A B , cepafungin I

에서는 생촉매를 통한 합성전략을 마지막으로 의 연구사례를 통해, ainsliatrimer A

서는 이합체 천연물의 합성에 대해서 소개하고자 한다. 
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천연물 전합성 기반 표적단백질 발굴의 연구동향. Ⅱ

와 의 연구사례1. Portimine A B

두 단계 합성1) (two-phase synthesis)

터펜 의 생합성에서는 다이메틸알릴 피로인산(terpenes) (DMAPP, dimethylallyl 

과 아이소펜테닐 피로인산 을 빌딩pyrophosphate) (IPP, isopentenyl pyrophosphate)

블록으로 제라닐 피로인산 파네실 피로인산(geranyl pyrophosphate, C10), (farnesyl 

제라닐제라닐 피로인산pyrophosphate, C15), (geranylgeranyl pyrophosphate, C20)

등의 선형의 생합성 중간체가 만들어지고 이 선형의 중간체가 생합성 효소의 작, 

용으로 천연물의 탄소 골격을 합성하는 고리화 단계 를 거친다 이(cyclase phase) . 

렇게 얻어진 탄소 골격체는 다양한 효소에 의한 산화단계 를 거쳐(oxidase phase)

서 최종 천연물로 생변환된다 교수는 터펜의 두 단계 생합성 논리를 . Phil Baran 

화학합성에도 적용하는 두 단계 합성 전략을 제시하였다.2 이와 같은 두 단계 천 

연물 합성 전략은 그간 개발된 다양한 산화 방법론의 개발이 있었기에 가능하다

는 측면에서 시대정신을 잘 반영한다 최근 연구실에서는 승인 항암제. Baran FDA 

인 을 두 단계 합성 전략을 통해 합성해낸 바 있다 그림 taxol [ 2].3

그림 연구실의 두 단계 합성을 통한 의 전합성[ 2] Baran Taxol 3

와 의 전합성 2) Portimine A B

연구실은 두 단계 합성 전략을 통해 및 의 전합성을 보고하Baran portimine A B

였다 그림 [ 3].4 합성은 에날 유도체와 의 다이엔 간의 비대칭 반 Rawal Diels Alder –

응으로 시작되었다 이 화합물은 선형의 친핵체의 알데하이드 작용기로. Grignard 

의 첨가반응과 선형의 유기구리 화합물의 입체 장애가 덜한 쪽으로의 콘1,2- 1,4-
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쥬게이션 첨가반응을 통해서 최종 천연물의 모든 탄소를 포함하는 화합물로 변환

되었다 이 화합물의 이민 작용기를 보호기로 막은 후 얻어진 양쪽 말단에 . Troc 

메틸화된 아세틸라이드 작용기를 포함하는 화합물은 연구실에서 Alois Fürstner 

개발된 알카인의 고리닫힘 상호 교환 반응 을 통해서 거대(ring closing metathesis)

고리구조 화합물로 변환할 수 있었다.5

얻어진 거대고리 화합물은 산 처리를 통해 알켄 작용기와 알카인 작용기를 갖

는 케톤 화합물로 변환되었다 분자 내 알카인 작용기는 금촉매하에서 스파이로케. 

탈 작용기로 변환되었고 알켄 작용기는 루테늄 촉매와 부틸하이드로퍼록사이드, 

가 더해진 반응조건에서 다이케톤 구조로 변환되었다 의 케톤 작용기를 입체. C15

선택적으로 환원시킨 후 해당 중간체를 아연과 카복실산으로 처리한 결과 Troc 

작용기가 떨어지면서 스파이로케탈 구조가 풀려 이민과 옥소카베늄 이온을 포함

하는 중간체가 형성되었고 에 위치한 하이드록실 작용기가 해당 옥소카베늄 , C15

그림 연구실의 및 의 전합성[ 3] Baran portimine A B
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작용기를 공격하여 재배열된 스파이로케탈 화합물이 합성되었다 이후에 . Rubottom 

산화반응과 타입의 재배열 반응을 통해 와 위치에 산화를 단Boekelheide C5 C13 

행한 후에 교차 짝지음 반응을 통해서 에 바이닐 작용기를 도Suzuki Miyaura C18–

입하였다 마지막으로 하이드록실 작용기의 산화와 탈아세틸화 반응을 통해서 . C5 

를 합성하고 이어지는 케톤 작용기의 입체선택적 환원 반응을 통portimine B , C5 

해서 의 합성도 완성하였다portimine A . 

의 표적단백질 발굴 및 세포독성 기작 탐구3) Portimine A

의 전합성 경로의 구축은 이 천연물에 기반한 친화도 및 광결합을 Portimine A

이용한 탐침자의 디자인 및 합성을 가능케 하였다 탐침자 디자인에 있어서 가장 . 

중요한 것은 탐침자가 천연물의 생리활성을 유지하는 것이다 교수가 이끄. Baran 

는 연구진은 구조 활성 관계 연구를 통해 에 비닐 작용기 대신 페닐 작용기를 - C18

그림 의 표적단백질 발굴 및 세포독성 기작 탐구[ 4] Portimine A
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도입해도 화합물의 세포독성이 유지된다는 사실을 관찰하였다 그림 아울러[ 4A]. , 

작용기의 C5-OH “R 입체화학이 생리활성에 필수적임을 알아냈다 이와 같은 관”- . 

찰을 바탕으로 알카인과 다이아지린을 포함하는 탐침자를 전합성 경로의 중간체

로부터 교차짝지음 반응을 통해서 합성하였고Suzuki Miyaura (Figure 4B), tandem –

기반 단백질체학 분석법을 통해 가 선택적이고 비공mass tags(TMT) portimine A

유적인 결합 방식으로 단백질에 결합하는 것을 밝혔다 단백질이 NMD3 . NMD3 

리보좀의 에 관여한다는 사실에 주목하여 추가적인 세포실험을 통60S maturation

해 가 단백질에 결합함으로써 과 모노좀의 portimine A NMD3 60S maturation 80S 

조립에 필수적인 이 쪽에만 집중eIF6(eukaryotic translation initiation factor 6) 60S 

되게 하여 의 축적을 야기하여 폴리좀의 형성을 저해하고 결과적으로 세포사80S , 

멸 를 야기함을 보였다(apoptosis) . 

의 연구사례2. Cepafungin I

생촉매를 통한 유기합성1) 

본 챕터에서는 천연물의 화학적 합성에 대해서 집중적으로 다루고 있다 그런. 

데 천연물의 근원에 대해서 생각해보면 생체는 다양한  효소를 통해서 복잡한 천

연물을 생합성한다 그렇다면 생합성 효소를 화학합성에 응용할 수 있지 않을까 . 

하는 질문을 할 수 있다 실제로 이러한 시도는 해당 효소에 대한 어떠한 구조적 . 

정보나 아미노산의 시퀀스 정보가 없던 여년 전에도 시도되었다100 .6 실제로 리파 

아제를 통한 이차 알콜의 반응 속도론적 분할 은 유기합성 분야(kinetic resolution)

에서 활발히 사용되고 있다.7 생화학 유전학 생합성학 화학생물학등 관련 연구 , , , 

분야의 눈부신 발전은 그 전에는 불가능하리라 여겨지던 유기화학 반응의 화학효

소적 접근을 가능하게 하였다 특히 년 교수에게 노벨상 수상. 2018 Frances Arnold 

의 영광을 안겨준 유도진화 연구는 생촉매 개발에 큰 기여를 (directed evolution) 

하였다.8

생촉매의 우수성을 보여준 대표적인 예로 의 상품명 Merck Sitagliptin( Januvia, 

당뇨병 치료제 공정개발을 들수 있다) .9 의 공정화학 개발에서 가장 핵 Sitagliptin
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심이 되는 문제는 어떻게 거울상 입체선택적으로 아민 작용기를 도입할 수 있느

냐는 것이었다 그림 세대 공정개발 본 챕터에서는 다루지 않음 에 이어 세[ 5].  1 ( ) 2

대 공정에서 의 연구진은 을 암모늄하이드록사이드와 반응시Merck pro-Sitagliptin

켜 에나민 화합물을 얻은 뒤 직접 개발한 로듐 촉매에 기반한 비대칭 수소화 반응

을10 통해서 의 합성 공정을 완성하였다 세대 공정은 세대 공정에 비 Sitagliptin . 2 1

해서 최종 의약품 당 생산 부산물을 에서 으로 획기적으로 낮출 1 kg 250 kg 50 kg

수 있었고 수용액 부산물도 완전히 제거되어 단가도 낮추면서 동시에 훨씬 친환, 

경적인 공정이었다.11 하지만 더욱 향상된 의 제조공정에 대한 연구는  Sitagliptin

계속되었고 와 의 연구진은 을 으로 한 단계Merck Codexis pro-Sitagliptin Sitagliptin

만에 변환할 수 있는 생촉매 시스템의 개발에 착수한다 그 결과 자연적인 트랜스. 

아미네이즈 효소로부터 시작하여 컴퓨터를 이용한 모델링과 유도진화 기술을 사

용하여 최초 효소로부터 개의 변이를 가지는 생촉매가 개발되었고 의 생27 , 6 g/L

촉매 농도에서 의 을 수율과 로 으200 g/L pro-Sitagliptin 92% 99.95% ee Sitagliptin

로 변환하는 공정을 개발하였다.12 세대 공정에 비해 생촉매를 활용한 세대 공 2 3

정은 높은 전체 공정 수율을 보였고 향상된 생산성을 보였다13% , 53% . 

그림 사의 제조 공정개발[ 5] Merck Sitagliptin 

의 화학효소 기반 전합성2) Cepafungin I

의 연구실에서 박사학위를 받고 의 연구실에서 박사후 Phil Baran Frances Arnold

연구원으로 재직하였던 박사는 독립된 연구자가 된 후에는 생촉매를 Han Renata 
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이용한 천연물 전합성 연구를 활발히 수행하고 있다.13 교수가 이끄는 연구 Renata 

진은 년 의 생합성 유전자 클러스터로부터 2019 glidobactin GlbB(lysine 4-hydroxylase) 

효소의 기능적 규명을 하고 이를 생촉매로 이용하여 으로부터 L-lysine 4-hydroxylysine

을 입체선택적으로 합성하는 기술을 개발하였다.14 그룹의 연구진은  Renata 4- 

을 천연물군에 속하는 의 합성 원료로 사용하hydroxylysine syrbactins cepafungin I

여 전합성을 완성하였다.15 천연물군은 항균작용과 백혈병 마 Cepalofungin P388 

우스에서 극히 높은 항암 효과를 보여 주목받는 중요한 화합물이다 그룹. Renata 

의 연구진은 를 샤페론과 함께 발현시켰을 때 이종생산GlbB GroES/EL (heterologous 

의 효율이 향상됨을 관찰하였고 의 을 의 production) , 6-7 g lysine 1 L 세포분쇄물

를 통해 전부 으로 변환할 수 있었다 그림 (cell lysate) 4-hydroxylysine [ 6].

그림 연구실의 화학효소 기반 의 전합성[ 6] Renata cepafungin I

생촉매를 통해 대용량으로 확보한 은 아민 작용기의 보호4-hydroxylysine Boc 

와 를 통한 에스터화 반응을 통해 락톤으로 변환되었다 이어 트라이메틸알EDC - . γ

루미늄의 존재하에서 의 아마이드 유도체로 앞서 합성한 락톤 L-alanine Weinreb 

고리를 열어 아마이드 결합을 형성하고 이후 아마이드 작용기를 를 Weinreb LAH

통해 알데하이드로 환원 후 이를 시료와 반응시켜 선형의 생성물을 합성하Wittig 

였다 얻어진 화합물의 보호기의 산 조건에서의 제거 후 거대고리화 반응을 . Boc 

위해서 다양한 반응조건이 시도되었지만 일반적인 펩타이드 결합 조건에서는 
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내외의 수율만이 얻어졌다 연구진의 끊임없는 탐구 끝에 30% . DMTMM(4-(4, 

을 통해서 거대고리6-dimethoxy-1,3,5-triazin-2-yl)-4-methylmorpholinium chloride)

락탐을 의 수율로 합성할 수 있었다 일차아민 작용기를 포함하는 거대고리 60% .  

락탐 화합물은 로부터 여섯 단계를 거쳐 합성한 카복실산 유도6-bromohexan-1-ol

체와 DEPBT( 의 존재 하에3-(diethoxyphosphoryloxy)-1,2,3-benzotriazin-4(3H)-one)

서 아마이드 결합을 효율적으로 형성하였고 이를 통해 의 전합성을 cepafungin I

완성하였다. 

의 표적단백질 발굴 3) Cepafungin I

그룹은 의 전합성 경로를 구축한 후 그Renata cepafungin I Alexander Adibekian 

룹과의 공동연구를 통해 합성한 천연물의 표적단백질을 규명하는 연구를 진행하

였다 이를 위하여 천연물의 긴 사이드 작용기 말단에 알카인 작용기. cepafungin 

를 도입한 탐침자를 합성하였다 그림 아세틸라이드를 [ 7A]. TMS n- 와 반응시BuLi

켜 리튬 아세틸라이드 화합물을 얻은 후 이를 과 반응시켜 알킬6-bromohexan-1-ol

화된 생성물을 얻었다 이 화합물은 단계를 거쳐 선형의 카복실산 화합물로 변. 5 

환되었다 이 카복실산 유도체는 앞서 합성한 거대고리락탐 그림 과 시. [ 6] DEPBT 

료를 통해 펩타이드 결합 반응을 단행하여 알카인 화합물로 변환되었cepafungin 

고 이는 의 표적단백질 규명을 위한 탐침자로 활용되었다cepafungin I . 

합성한 알카인은 세포분쇄물과 반응시켜 표적단백질과cepafungin RPMI 8226 

의 결합을 유도하였다 이후 반응용액을 아자이드 및 구리 촉매와 반응. TAMRA 

시켜 표적단백질과 결합한 알카인과 아자이드 사이의 클릭 cepafungin TAMRA 

반응을 단행하였다 참고로 알카인과 아자이드 사이의 클릭 화학 개발에 대한 공. 

로를 인정받아 교수 교수 교수Barry Sharpless , Morten Meldal , Carolyn Bertozzi 

가 년에 노벨화학상을 공동수상하였다2022 .16 이제 표적 단백질은 골 cepafungin 

격 및 트라이아졸을 통해 형광체인 와 연결되었다 반응용액을 TAMRA . SDS-PAGE 

을 통해 분리하고 형광 스캐닝을 통해 분석한 결과 수개의 밴드만이 보gel in-gel 

였고 이는 가 상당히 높은 표적단백질 선택성을 가짐을 시사하였다cepafungin I . 

알카인이 의 클릭 가능한 유도체로 쓰일 수 있는지 확인Cepafungin cepafungin I
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하기 위하여 젤 기반 경쟁적 프로파일링 실험이 단행되었다 즉 세포, . RPMI 8226 

분쇄물을 다양한 농도의 와 먼저 반응시킨 후 의 cepafungin I 10 µM cepafungin 

알카인 팀침자와 반응시킨 후 전술한 콘쥬게이션을 단행한 후TAMRA  SDS- 

젤을 올렸다 그 결과 그림 에서와 같이 몇몇 단백질만이 PAGE . [ 7B] cepafungin 

그림 의 표적단백질 규명[ 7] Cepafungin I
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에 대한 농도 의존성을 보였고 이는 이 천연물의 표적단백질에 대한 높은 선I 택

성을 보여줌과 동시에 알카인 유도체가 탐침자로 쓰일 수 있음을 의미하cefungin 

였다. 

마지막으로 표적단백질의 정확한 규명을 위해 세포분쇄물과 RPMI 8226 

알카인 탐침자를 반응시킨 용액을 바이오틴 아자이드와 구리촉cepafungin (biotin) 

매하에서 클릭 화학을 통해서 반응하여 표적단백질이 골격체와 트라cepafungin 

이아졸을 통해서 바이오틴과 이어진 유도체를 얻었다 해당 유도체가 존재하는 반. 

응용액은 스트렙타비딘 아가로스를 지나게 하여 아가로스 비드에 표적(streptavidin) 

단백질이 고정될 수 있게 하였다 여러번의 세척 후 트립신 소화. (trypsin digestion) 

후 얻어진 단백질을 고분해 텐덤질량분석기 를 통해 알카(LC-MS/MS) cepafungin 

인의 표적단백질은 와 PSMB2(proteasone 20S subunit 2) PSMB5(proteasone 20S β

임을 밝힐 수 있었다 실제로 추가 실험을 통해 대부분의 프로테아좀 subunit 5) . β

저해제가 그렇듯 를 처리한 세포는 다수의 유비퀴틴화된 단백질이 축cepafungin I

적되는 양상을 보였고 이를 통해 세포의 기능저하 및 세포사멸이 유도되었다, . 

의 연구사례3. Ainsliatrimer A

이합체 천연물의 합성1) 

이합체 천연물 합성의 소개(1) 

생체는 한정된 생합성 자원을 가지고 최대한 다양한 이차 대사물의 다양성을 

확보하는 방안으로 이합체화라는 전략을 구사한다 즉 단위체 천연물을 다양한 방. 

식으로 이합체화하여 생합성되는 천연물의 레파토리를 다양하게 하는 것이다 이. 

를 통해 환경적 스트레스 및 천적으로부터 자신을 보호하는 것이다 하지만 합성. 

적인 측면에서 이합체 천연물의 합성은 난이도가 아주 높다 당장 이합체 천연물. 

은 단위체보다 구조가 배로 복잡하기 때문에 분석에 어려움이 있고 단위체를 어, 

떤 방식으로 선택적으로 그리고 효율적으로 이합체화할 수 있을지가 명확하지 않

은 경우가 많다 아울러 이합체 천연물의 연구는 단위체 천연물의 대용량 확보가 . 
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가능해야만 수월하게 수행할 수 있다는 특징이 있다.

의 전합성(2) Dimericbiscognienyne A

필자는 년 한국과학기술원에서 독립된 연구자로서 천연물 합성 관련 연구2014

를 수행하면서 다양한 이합체 천연물의 합성에 꾸준히 관심을 가져왔다 년. 2018

에 필자의 연구실은 반응에 기반한 이합체화 전략을 통하여 세계 최Diels Alder –

초로 의 전합성에 성공하였다dimericbiscognienyne A .17 그림 에서와 같이 다이노 8

파일과 다인이 위치 및 입체선택적으로 반응을 진행함을 보였다 밀Diels Alder . –

도범함수 이론 기반 계산을 통해 다이노파일의 곁가지에 있는 알카인 작용(DFT) 

기와 다인 화합물의 과 사이의 알켄 작용기 사이의  상호작용과 다인C5’ C6’ π−π 

의 위치의 하이드록실 작용기와 다이노파일의 의 케톤 작용기 사이의 수소 C1’ C1

결합이 성공적인 고리화 첨가반응에 중요하게 작용함을 밝혔다 성공적인 [4+2] . 

고리화 첨가반응 후 하이드록실 작용기가 케톤에 첨가 반응을 하여 헤미아세1,2-

탈 작용기를 형성하여 의 합성 시퀀스가 완성되었다 천연dimericbiscognienyne A . 

물의 구조는 단분자 선 회절 분석을 통하여 검증하였다X- .

그림 한순규 교수 연구실의 의 전합성 [ 8] dimericbiscognienyne A
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의 전합성(3) Flueggenine C

필자의 연구실은 세계 최초로 분자 간 반응을 전합성에 적Rauhut Currier(RC) –

용하여 이합체 세큐리네가 천연물인 의 전합성을 완성하였다flueggenine C .18 RC 

반응은 친핵체 촉매의 존재 하에서 두 수용체 사이의 탄소 탄소 결합 형Michael –

성에 관한 이다 하지만 역사적으로 반응은 낮은 반응성과 입체named reaction . RC 

선택성으로 말미암아 전합성에 활용한 예는 극히 드물었다 특히 분자 간 반. RC 

응을 전합성에 적용한 예는 없었다 본 연구진은 반응의 근본적인 한계를 극. RC 

복하고자 수용체 기질에 친핵체를 탑재하는 전략을 고안하였다 실제로 Michael . 

그림 에서와 같이 하이드록시에논 화합물을 로 처리한 결과  하이드[ 9] - TBAF -γ γ

록실 친핵체가 하이드록실 작용기의 유도작용을 통해 입체선택적으로 다른 에논 

화합물에 콘쥬게이션 첨가반응을 하였고 그렇게 하여 형성된 에놀레이트 중1,4-

간체는 입체선택적으로 분자 내 텐덤 첨가 반응을 하였다 그렇게 형성된 Michael . 

에놀레이트는 분자 내 탈양성자 반응을 통해서 반응을 유도하였다 마지막E1cB . 

으로 반응 용액에 아세트산 무수물 및 트라이에틸아민을 첨가함으로써 , DMAP 

두 개의 이차 알콜이 아세틱언하이드라이 이합체 화합물을 의 수율로 획RC 74%

득할 수 있었다.  

그림 한순규 교수 연구실의 가속화된 반응을 통한 [ 9] Rauhut Currier flueggenine–  

의 전합성 C

기반 이합체 화합물의 두 개의 삼차 알콜 작용기는 다이에틸포스포노아세RC 

트산 화합물과 를 통해 의 수율로 에스터 작용기로 변환되었고 이어지는 DCC 51%
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염기 처리를 통해 분자 내 반응을 의 수율로 성Horner Wadsworth Emmons 52%– –

공시킬 수 있었다 생성물에 존재하는 두 개의 이차알콜 작용기는 트라이플루오로. 

메탄술폰화 반응을 통해서 좋은 이탈기로 변환하였고 이어서 트라이풀루오로아, 

세트산 처리를 통해서 보호기를 제거하였다 마지막으로 염기 조건에서 분자 Boc . 

내 N 알킬화 반응을 통해 의 전합성을 완성하였다- flueggenine C .

의 합성(4) Flueggeacosine B

본 필자가 이끄는 연구진은 높은 산화상태를 갖는 이합체 세큐리네가 천연물의 

합성에도 꾸준히 관심을 가져왔다.19 그 중 기반 단백질 합성을 업레귤레이 eEF2 

트하여 신경세포 분화와 신경돌기 확장을 촉진하여 신경성 퇴행질환등의 질병치

료에 사용가능한 의 합성에도 관심을 가졌다flueggeacosine B .20 그 결과 본 필자 

가 이끄는 연구진은 년 세계 최초로 의 화학합성을 완성하였2022 flueggeacosine B

다 그림 [ 10].21 세대 합성경로에서는 팔라듐 촉매 기반의 교차  1 Liebeskind Srogl –

짝지음 반응을 이합체화 반응으로 사용하였다 우리 나라 산천에서 자생하는 광대. 

싸리나무에서 추출한 을 allosecurinine m 를 통해 산화한 후 염기 처리를 한 -CPBA

결과 반응을 통해서 을 의 수율로 얻을 수 있었1,2-Meisenheimer phyllantidine 89%

다 그렇게 얻어진 에 트라이뷰틸틴 음이온 친핵체를 콘쥬게이션 . phyllantidine 1,6-

시켜 얻은 다이에놀레이트를 산화제로 산화시켜 위치에 트라이뷰틸Mukaiyama -δ

틴이 존재하는 유도체를 합성할 수 있었다 한편 은 phyllantidine . allosecurinine

m 와의 반응을 통해서 의 -CPBA allosecurinine N 유도체를 -oxide VO(acac)2와 반응

시킨 결과 syn 선택적 반응을 유도하여 을 합- Polonovski 2,3-dehydroallosecurinine

성할 수 있었다.22 은 에나민 작용기의 산화적 탄소 탄소  2,3-Dehydroallosecurinine –

결합 절단 후 생성된 알데하이드 작용기를 카복실산으로 산화시킨 후 메틸벤젠4-

싸이올과의 및 존재하에서의 커플링 반응을 통해서 싸이오에스터 화DCC DMAP 

합물로 변환하였다 그렇게 얻은 싸이오에스터 화합물은 전술한 주석 화합물과 팔. 

라듐 촉매와 존재하에서 교차 짝지음 반응을 진행하여 CuDPP Liebeskind Srogl –

의 수율로 세계 최초로 의 합성을 완성할 수 있었다 본 합성62% flueggeacosine B . 

을 통해서 의 입체구조를 개정하는 성과도 있었다flueggeacosine B . 
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비록 의 합성에 성공하였지만 세대 합성경로가 이상적이지는 flueggeacosine B , 1

않았다 무엇보다도 으로부터 유도되는 을 유기주석 유. allosecurinine phyllantidine

도체로 그리고 으로부터 산화적 절단 반응을 통해서 얻, 2,3-dehydroallosecurinine

어지는 알데하이드 화합물을 싸이오에스터 유도체로 변환해야 하는 것은 효율성

의 측면에서 좋지 않았다 이 문제를 해결하기 위하여 본 연구진은 아직까지 개발. 

된 적 없는 알데하이드와 전자부족 알켄 사이의 탈수소 교차짝지음 반응을 개발

하기로 하였다 가시광선을 이용한 광촉매 및 이를 통한 라디칼 중간체의 형성을 . 

이용한 화학은 년대 후반부터 본격적인 연구가 수행된 이래 비약적으로 발전2000

한 연구분야이다.23 본 필자의 연구실도 온화한 조건에서 라디칼 중간체를 형성할  

그림 한순규 교수 연구실의 합성[ 10] flueggeacosine B 
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수 있다는 장점을 바탕으로 가시광선 기반 광촉매를 통한 반응 개발에 착수하였

다 수많은 가설 설정과 실험적 검증을 거쳐 의 산화적 . 2,3-dehydroallosecurinine

절단 반응을 통해 얻은 알데하이드와 을 phyllantidine Cu(dap)2Cl (0.05 mol%), 

퀴누클리딘 및 퀴누클리딘 염과  의 초록색 가시광선에서 반응시킨 TBEC, 525 nm

결과 를 의 수율로 얻을 수 있었다flueggeacosine B 30% .21 본 반응의 기작은 그림  

에 묘사되어 있다 빛에 의해 들뜬 촉매가 를 환원시켜 10B . Cu(I) TBEC t-butoxy 

라디칼 중간체를 형성하고 이것이 알데하이드의 수소를 떼내어 아실 라디칼 중간, 

체를 형성하게 된다 아실 라디칼 중간체는 전자 부족 알켄에 반응을 통해. Giese 

서 첨가 반응을 하고 그렇게 생성된 라디칼 중간체는 촉매와 할라이드 교Cu(II) 

환반응을 통해 클로로케톤 중간체로 변환된다 이는 퀴누클리딘 염기에 의한 제- . β

거 반응을 통해 최종 생성물로 변환되고 퀴누클리딘 염은 촉매와의 리간드 , Cu(I) 

교환 반응을 통해 활성화 상태의 촉매를 재생성하게 된다 새롭게 개발한 본 반응. 

을 통해 세대 의 합성은 으로부터 단계만에 완성2 flueggeacosine B allosecurinine 4

할 수 있었다. 

및 그 요소 화합물의 합성2) Ainsliatrimer A 

의 합성(1) Dehydrozaluzanin C

교수가 이끄는 연구팀은 세스퀴터펜 락톤의 이합체 및 삼합체 Xiaoguang Lei 

천연물의 합성에 관심을 가져왔다 하지만 모든 이합체 및 소중합체 천연물. 의 

연구가 그렇듯 이를 위해서는 탄탄한 단위체의 합성경로 구축이 선행되어야 했

다 교수의 연구팀은 시중에서 쉽게 구할 수 있는 을 시작물질로 . Lei -santoninα

의 합성을 완성하였다 그림 dehydrozaluzanin C [ 11].24 의 광반응을 통한  -Santoninα

분자 재배열로 아세테이트 화합물을 의 수율로 얻었다 연구진은 생성물의 에38% . 

논 작용기의 촉매적 수소화 반응 케톤 작용기의 환원 그리고 이어지는 탈수 반응, , 

을 통해서 이중결합을 포함하는 삼환체 화합물을 얻을 수 있었다 해당 아[5.7.5] . 

세테이트 화합물은 가수분해와 탈수 반응을 통해서 다이엔 화합물로 변환되었고, 

락톤의 위치의 탈수소화 반응을 통해서 트라이엔 화합물을 합성하였다 이 화합- . α
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물은 세 개의 치환기를 갖는 알켄 작용기의 에폭시화 반응 에폭시 , 열림 수반 제거 

반응 그리고 알릴릭 알콜 화합물의 산화를 통해서 , dehydrozaluzanin 로 변환되었 C

다 으로부터 단계만에 를 합성할 수 있는 효율적. -Santonin 11 dehydrozaluzanin Cα

인 합성경로를 구축하였기에 후술할 이합체 및 소중합체 천연물의 합성이 가능하

였다. 

그림 연구실의 합성 [ 11] Lei dehydrozaluzamin C 

및 의 합성(2) Ainsliadimer A, gochnatiolides A, B, ainsliatrimers A B

효율적인 의 합성경로 구축을 바탕으로 교수가 이끄는 dehydrozaluzanin C , Lei 

연구진은 우선 의 합성에 돌입하였다 연구진은 많은 연구 끝에 ainsliadimer A . 

를 과 반응시켰을 때 헤테로 반응이 효dehydrozaluzanin C (+)-BINOL Diels Alder –

율적으로 이루어짐을 관찰하였다 과 같은 수소 결합 주게가 없는 반응 조. BINOL

건에서는 극소량의 고리화첨가반응 생성물만이 형성되었다는 점은 주목할만 하다. 

즉 다이노파일의 케톤 작용기의 에 의한 활성화가 반응의 성공에 필수적인 BINOL

것이다 이후 생성 화합물을 염산으로 처리한 결과 고리형태 에놀 에터 작용기의 . 

가수분해가 이루어졌다 이후 얻어진 다이케톤 화합물을 와 반응시킨 결과 . DBU

분자 내 알돌 반응을 통해서 가 의 수율로 얻어졌다 그림 ainsliadimer A 89% [ 12].24  

그룹의 다음 합성 목표 천연물은 였다 이 또한 Lei gochnatiolide A . Diels Alder –

반응을 통해서 합성하고자 계획하였는데 이를 위해서는 의 케, dehydrozaluzanin C

톤 작용기의 위치에 한 번 더 탈수소화 반응이 진행되어야 했다 이를 위해서 - . α
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연구진은 의 케톤 작용기를 실릴에놀 에터 유도체로 변환한 후 dehydrozaluzanin C

산화 반응을 단행하였다 해당 반응을 아세토나이트릴 용매에서 당량의 Saegusa . 6 

를 첨가하여 진행하였을 때 를 효율적으로 분취할 수 DMSO didehydrozaluzanin C

있었다.25 화합물을 와 반응시켰을 때  Didehydrozaluzanin C dehydrozaluzanin C

를 의 수율로 얻을 수 있었다 해당 변환은 분자 간 gochnatiolide A 40% . Diels–

반응 이중 결합의 자리 옮김 그리고 이어지는 알릴릭 산화 반응을 통해서 Alder , , 

이루어졌다 마지막 알릴릭 산화 반응은 삼차원적으로 방해요소가 적은 방향에서 . 

진행되었다.26 그룹은 의 합성에도 관심이 있었는데 이를 위해 Lei gochnatiolide B

서는 와 와의 고리화첨가반응과 알didehydrozaluzanin C dehydrozaluzanin C [4+2] 

켄 자리옮긴 반응 후 알릴릭 산화반응이 입체방해가 더 큰 방향에서 이루어져야

만 했다 이 문제를 해결하기 위해 연구진은 의 존재 하에서 알릴릭 산화 반. CuCl

응을 단행하였다 그 결과 케톤 작용기가 구리와 배위하여 산소 원자를 반대 방향. 

에서 제공할 수 있었다 이를 통해서 의 수율로 의 합성을 완. 27% gochnatiolide B

그림 연구실의 [ 12] Lei ainsliadimer A, gochnatiolides A, B, ainsliatrimers A 

및 의 합성B
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성할 수 있었다 . 

마지막으로 그룹은 삼합체 천연물인 와 의 합성에 도전하였Lei ainsliatrimer A B

다 수많은 시행착오 끝에 연구진은 를 와 아. didehydrozaluzanin C gochnatiolide B

주 묽은 톨루엔 용액 에서 공기가 통하는 반응 조건에서 반응시킨 후 다(0.005 M)

이메틸설파이드로 처리하면 각각 와 의 수율로 와 를 얻38% 11% ainsliatrimer A B

을 수 있음을 관찰하였다 한편 를 . ainsliatrimer A Mn(OAc)3·2H2 및 산소와 함께 O 

반응시켰을 때 를 의 수율로 얻을 수 있었다ainsliatrimer B 56% . 

의 표적단백질 발굴(3) Ainsliatrimer A

그룹은 의 전합성을 완성한 후 항암효과를 가지는 이 천연물Lei ainsliatrimer A

의 표적단백질을 발굴하는 연구를 진행하였다.27 이를 위해서 우선  ainsliatrimer A

에 기반한 탐침자를 합성하였다 연구진은 의 위치의 케톤 작. ainsliatrimer A C3’’ 

용기가 알콜로 환원된 후에도 해당 화합물이 높은 항암효과를 유지함을 관찰하였

다 이를 바탕으로 위치에 탐침자 합성을 위한 유도화를 진행하기로 하였다. C3’’ . 

처음에는 자체를 유도화하는 시도를 하였으나 케톤 작용기에 ainsliatrimer A C3’’ 

대한 선택적 환원이 쉽지 않아 의 의 케톤 작용기를 먼저  선gochnatiolide B C3’’

택적으로 환원하였다 이를 위해 의 에논 작용기는 . gochnatiolide B p-nitrothiophenol

을 통해 마스킹을 한 후 환원 조건에서 케톤을 입체선Luche C3’’ 택적으로 환원 

후 Ag2 시료를 통해 에논 작용기를 복원하였다 이후 O . didehydrozaluzanin 와의 분자  C

간 반응을 통해서 의 골격을 형성하였다 궁극적으로는 Diels Alder ainsliatrimer A . –

작용기를 포함하는 유도체를 합성하고자 하였으나 이 작thio vinyl  ainsliatrimer A 

용기를 포함하는 링커와 의 알콜 유도체 간의 에스터화 반응이 ainsliatrimer A 3’’ 

성공적이지 않아 보호기를 포함하는 링커를 먼저 단 후에 보호기를 제Moz- Moz 

거 후 작용기를 도입하였다 그렇게 를 thio vinyl . TV(thio vinyl)- ainsliatrimer A

합성할 수 있었다 그림 [ 13A]. 

의 합성 후 교수가 이끄는 연구진은 살아 있는 세포에서TA-ainsliatrimer A Lei 

의 탐침자를 이용한 표적단백질의 이미징 연구를 진행하였다 여기서 중요한 점은 . 

의 항암 효과가 그대로 유지되었다는 사실이다 우선 세TA-ainsliatrimer A . HeLa 

포를 와 시간 동안 섭씨 도에서 반응하도록 하였다 이후 TV-ainsliatirmer A 2 37 . 
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로부터 합성한 를 포함하는 fluorescein isothiocyanate orthoquinone methide oOQM

을 세포반응 용액에 첨가하여 작용기와 사이의 thio vinyl orthoquinone methide 

반응이 진행되도록 유도하였다 즉 타겟이 기반 형hetero Diels Alder . fluorescein –

그림 의 표적단백질 발굴[ 13] Ainsliatrimer A
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광을 띄도록 한 것이다 핵에 대해서 파란색 형광을 띄도록 설계된 염료와  . DAPI 

함께 스테이닝을 한 후 공초점 형광 현미경 을 (confocal fluorescence microscope)

통하여 세포를 관찰하였다 그 결과  처리한 세포들은 세포핵 안. TV-ainsliatrimer A 이 

을 통한 형광을 보인 반면 대조 실험으로 를 사용한 실fluoroscein , ainsliatrimer A

험에서는 에 의한 형광이 핵에서 관찰되지 않고 세포질에서만 관찰되fluoroscein

었다 이를 통해서 의 타겟은 핵에 존재함을 알 수 있었다 그림 . ainsliatrimer A [ 13B]. 

의 정확한 표적단백질을 규명하기 위해 그림 에서와 같이 Ainsliatrimer A [ 13C]

이 콘쥬게이션된 탐침자를 합성하였고 이를 biotin ainsliatrimer A streptavidin- 

를 통해 풀다운하였다 이후 침전된 단백질에 대해서 labeled beads . SDS-PAGE gel

을 걸었고 대조군 화합물에 비해 선택적으로 염색된 밴드에 대해 정량질량분석, 을 

한 결과 와 peroxisome proliferator activated receptor (PPAR ) histone deacetylaseγ γ  2 

가 유력한 표적단백질 후보군으로 추려졌다 추가적인 표적단백질 낙다(HDAC2) . 

운 실험을 통해 최종적으로 가 의 표적단백질임을 규명할 수 PPAR ainsliatrimer Aγ

있었다 또한 가 의 작용제 로 작용하여 세포사멸을 . ainsliatrimer A PPAR (agonist)γ

유도함을 알 수 있었다. 

천연물 전합성 연구의 전망. Ⅲ

많은 인적 및 물적 자원이 투입되는 전합성 연구에 대해 국민은 높은 기대를 

하고 있다 본 챕터를 통해서 필자는 전합성 연구자가 어떻게 그러한 국민의 기대. 

에 부응할 수 있는지 예시를 보이고자 했다 첫째는 더욱 효율적이고 선택적인 반. 

응성의 발견과 개발 그리고 참신한 합성전략의 수립을 통해 합성 과정 자체를 진, 

일보해야 할 것이다 사실 이것이 전합성 연구의 핵심가치이고 이와 같은 기조는 . 

앞으로도 이어질 것이다 둘째는 어렵게 합성한 천연물의 기능에 대한 탐구를 전. 

합성을 마친 후에도 계속적으로 진행해야 할 것이다 본 챕터에서 소개하였듯이 . 

구조적으로 복잡한 천연물의 전합성 경로를 구축했다는 것은 목표 천연물 외에도 

다양한 유도체의 합성이 가능함을 시사한다 즉 본래 천연물의 생리활성을 유지하. 

는 표적 발굴을 위한 탐침자 합성이 가능하다 합성화학과 화학생물학의 진보가 . 
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계속되고 두 연구 영역 간의 활발한 소통이 이루어진다면 전합성을 완성한 천연, 

물의 표적 발굴이 아주 쉽게 이루어지는 세상이 올 것이 기대된다 합성한 천연물. 

의 표적을 바로 매칭할 수 있는 세상에서는 천연물 기반 신약개발 프로세스에 혁

신이 일어날 것이다 천연물과 그 표적에 대한 정보가 축적되면 특정 질병에 대해 . , 

관심 있는 연구자가 치료제로 쓰일 수 있는  천연물을 바로 매칭할 수 있게 될 

것이다 그림 한편 신약개발 뿐 아니라 특정 생체시스템 단백질등 을 연구하[ 14]. ( )

는 생물학자도 해당 시스템에 대한 탐침자 확보가 용이해져 연구 수월성이 혁혁

히 증대될 것이다. 

  

그림 천연물의 표적 발굴을 통한 신약개발 및 생물학 연구의 혁신[ 14] 
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류도현 * ․심수용**1)

유기촉매 및 비대칭 유기 촉매 반응의 역사 . Ⅰ

작은 카이랄 유기 분자를 입체 선택적인 반응을 위한 촉매로 사용하는 비대칭 

유기 촉매 반응은 효소 및 금속 기반 촉매 외에 비대칭 촉매의 세 번째 기본 기둥

으로 확립되었으며 순수한 학문적 연구를 수행하는 과학자들과 산업적 규모의 프, 

로젝트에서도 중요한 위치를 차지하고 있다 비대칭 유기 촉매는 정의상으로 입체 . 

화학적 정보를 유도하는 반응을 가속화하기 위한 작은 유기 분자를 뜻한다 이는 . 

금속 화합물이나 생체 분자와 같은 촉매 시스템을 다루는 것에 익숙했던 화학자

들에게 혁신적인 개념적 전환이었다 유기 촉매의 성공은 효소 및 금속 촉매와 비. 

교한 몇 가지 장점에서 비롯된다 실제로 효소는 생리적 환경에서 훌륭하게 작동. 

하고 안전하지만 매우 비싸고 용매 온도 등의 정상적인 유기 조건에서는 잘 작동, , 

하지 않을 수 있으며 기질에 대해 매우 특이적이어서 제한된 범위에서 작용할 수 

있다는 단점을 가지고 있다 반면 금속 촉매는 매우 효율적이지만 인간과 환경에 . , 

유해한 화합물이며 따라서 최종 상업화 단계에서 주의하여 제거되어야 한다 많, . 

은 수의 금속 촉매는 공기나 습기에 민감하며 따라서 금속 촉매의 사용은 산업 , 

공장에서 수행하기에 비용이 많이 들고 종종 특수한 조건이 요구된다 안정적이고 . 

취급하기 쉬운 유기 촉매의 내재된 장점에 기반하여 오늘날 많은 연구 그룹이 비, 

대칭 유기 촉매의 사용에 흥미를 가지고 연구에 전념하고 있으며 특히 의약품 제, 

조와 관련된 많은 산업 현장에서 유기 촉매 반응을 핵심 단계로 이용한다.

독특한 개념과 방법이 도입되어 오면서 이 분야는 지난 년 동안 급속한 발전20

을 이루었으며 비대칭 유기 촉매 반응의 유용성 및 중요성은 수많은 권위 있는 , 

성균관대학교 화학과 교수 * 

한국화학연구원 연구원** 
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상을 통해 공식적으로 인정받았다 대표적인 예로는 년에 벤자민 리스트. 2021

와 데이비드 맥밀란 이 비대칭 유기 촉매 개발(Benjamin List) (David MacMillan) ‘ ’

의 공로를 인정받아 노벨 화학상을 받은 사례이다 노벨 위원회는 다음과 같은 표. 

현을 통해 이번 노벨상 수상의 중요성 및 의의를 강조하였다. “이러한 반응을 이

용하여 연구자들은 이제 새로운 의약품에서 태양 전지에서 빛을 포착할 수 있는 , 

분자에 이르기까지 무엇이든 더 효율적으로 만들 수 있다 이러한 방식으로 유기 . , 

촉매는 인류에게 가장 큰 이익을 가져 주고 있다” 또한 노벨 화학위원회 의장인 . 

요한 아크비스트 는 (Johan Åqvist) “두 과학자가 수립한 촉매 작용에 대한 개념은 

독창적이지만 매우 간단하다 사실 많은 사람들이 왜 우리가 더 일찍 생각해내지 . 

못했는지 궁금해 할 정도였다 고 말했다 이번 노벨상 수상 발표는 비대칭 유기 ” . 

촉매가 비교적 오래되지 않은 연구 분야였고 유기 화학에서 촉매를 주제로 한 이

전의 노벨상 팔라듐 촉매를 이용한 크로스 커플링 반응 이 불과 년 전에 수여되( - ) 10

었기 때문에 화학계에 큰 영향을 미쳤다 이 새로운 연구 분야의 시작은 년에 . 2000

맥밀란과 리스트가 각각 중요한 논문을 발표한 시점으로부터 시작되었으며 이후, 

에 폭발적인 성장이 이루어졌다 년 이후 에서 또는 . 2000 , Scopus ‘organocatalysis’ 

을 제목 초록 또는 키워드에 포함한 논문을 검색한 결과 개 ‘organocatalytic’ , , 9000

이상의 논문이 검색되었다 그림 [ 1].

그림 유기 촉매 연구의 폭발적인 성장[ 1] . 혹은 “organocatalysis” 

을 제목 초록 혹은 핵심단어로 언급한 논문의 수 “organocatalytic” , 

검색 년 월 기준 에서 발췌(Scopus , 2022 10 ) (Milelli, 2023 )1 
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역사적으로 유기 분자는 오래전부터 촉매로 사용되어 왔다 년에 유스투, . 1860

스 폰 리벅 이 다이시안 을 아세트알데하이드(Justus von Liebig) (dicyan) (acetaldehyde) 

수용액의 존재 하에서 옥사마이드 로 가수분해 시킬 수 있다는 사실을 (oxamide)

발견하였다.2 또한 년에 노에베나겔 은 차 아민을 촉매로 사용 1896 (Knoevenagel) 2

하여 아세토아세테이트 와 벤즈알데하이드 간의 축합 (acetoacetate) (benzaldehyde)

반응 을 용이하게 하는 것을 보고하였는데 이 반응은 알데(condensation reaction) , 

하이드의 in-situ 이미늄 활성화를 통해 진행되는 것이다 (iminium) .3 년에 랑 1929

겐벡 은  리벅의 다이시안 가수분해에서의 아세트알데하이드의 역할(Langenbeck)

을 설명하기 위해 라는 독일어 용어를 사용했다“Organische Katalysatoren” .4

 

그림 비대칭 유기 촉매 분야 역사의 대표적인 이정표 [ 2] 

작은 유기 분자를 이용하여 비대칭 촉매 반응을 개발한 첫 예시는 년에 보1912

고되었다 브레딕 과 피스크 는 카이랄 신코나 알칼로이드. (Bredig) (Fiske) (cinchona 

가 이용되어 시안화 수소 가 벤즈알데하이드alkaloid) (hydrogen cyanide) (benzaldehyde)

에 첨가되어 사이아노하이드린 을 형성하는 입체선택적인 반응을 촉(cyanohydrin)

매화 할 수 있음을 보여주었다 하지만 생성물의 거울상 순도. (enantiomeric excess, 

값은 낮았다 그림 ee) [ 3].5
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그림 비대칭 유기 촉매 반응의 첫 예시[ 3] 

현대 비대칭 유기 촉매 반응 분야에 지대한 영향을 미친 이정표 중 하나는 1970

년대 초에 쉐링 의 에더 사워 비헤르트(Schering) (Eder), (Sauer), (Wiechert)6와 홉만

라로슈 의 하조스 와 파리시(Hoffmann-La Roche) (Hajos) (Parrish)7가 독립적으로 보

고한 프롤린 촉매를 이용한 분자 내 알돌 고리화 반응(proline) (intramolecular aldol 

을 통한 스테로이드 전구체의 합성이다 그림 놀랍게도 이 방법론은 cyclization) [ 4]. 

리스트 바바스 및 레너 가 오늘날 잘 수용되는 엔아민(List), (Barbas) Lerner( ) (enamine) 

활성화 메커니즘을 통해 진행되는 프롤린 촉매를 이용한 분자 간 알돌 반응에 대

한 이정표적인 연구 결과를 발표할 때까지 거의 년 동안 더 연구되지 않았다30 .8

그림 프롤린 촉매를 이용한 비대칭 유기 촉매 반응의[ 4]  

역사적인 예시

년대 후반부터 년대 초반까지 와인베르그 연구 그룹을 중심1970 1980 (Wynberg) 

으로 보고된 반응 메커니즘이 다른 획기적인 연구 결과( ) 9-11는 카이랄 염기 촉매

인 신코나 알칼로이드 와 차 암모늄 염(cinchona alkaloid) 4 (quaternary ammonium 

을 이용한 카이랄 상 이동 촉매salt) (phase transfer catalyst)12-13 사용의 길을 열었 
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다 년대에는 비대칭 유기 합성을 위해 더욱 정교하게 조작된 많은 카이랄 유. 1990

기 촉매 분자가 많은 연구진들에 의해 개발되어 보고되었다 대표적인 예로는 제. 

이콥슨 의 카이랄 싸이오유레아 촉매(Jacobsen) (thiourea) ,14 푸 의 카이랄  (Fu) DMAP 

촉매,15 덴마크 의 카이랄 포스포아마이드 촉매 (Denmark) (phosphoramide) ,16 마루오 

카 의 카이랄 차 암모늄 염 촉매(Maruoka) 4 (quaternary ammonium salt) 17 등이 있다 

그림 이들 초기 연구 결과들은 모두 카이랄 유기 분자가 비대칭 변환의 유용[ 5]. 

한 촉매로서 높은 잠재력이 있음을 보여주었으나 이러한 방법과 촉매들은 특정 , 

분야 내에서 개별적인 발전으로 인식되었으며 다양한 응용 분야에 보다 일반적으, 

로 적용할 수 있는 촉매 개념의 기초를 마련하지는 못했다. 

그림 제이콥슨 푸 덴마크 마루오카 연구진이 개발하여 보고한 비대칭 유기 촉매[ 5] , , , 

년에 리스트와 맥밀란 연구진의 연구로 인해 단순한 카이랄 이차 아민을 2000

촉매로 사용한 엔아민 및 이미늄 촉매 반응의 개념이 소개되어 (enamine) (iminium) 

비대칭 유기 촉매 반응의 새로운 시대가 시작되었다.8,18 두 연구결과와 그 안에  

제시된 활성화 개념은 학계가 비대칭 유기 촉매 반응에 대해 생각하는 방식을 근

본적으로 바꾸었다 이는 단순하고 저렴한 아민 촉매의 힘 뿐만 아니라 카이랄 . , 

유기 촉매의 전반적인 사용의 폭발적인 잠재력을 과학자들이 깨달았기 때문이다. 

최근 년 동안 유기 촉매 반응은 많은 연구 그룹의 관심을 끌었으며 이 연구 20 , , 

분야는 폭발적으로 발전하였다 지난해의 화학 분야 노벨상 수상은 비대칭 유기 . 

촉매 반응이 화학 특히 유기화학 에서 성공적으로 확립된 분야임을 증명하는 결( )

과이다.
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확립된 유기 촉매 반응. Ⅱ

비대칭 유기 촉매 반응은 개념적으로 다양한 활성화 방법과 촉매 종류로 분류

할 수 있다 일반적인 분류법 중 하나는 유기 촉매를 산 염기 특성에 따라 분류하. /

는 것이다 또한 출발 물질과 반응물의 상호작용 방식에 따라 구분할 수 있으며. , 

이는 기질에 공유 결합으로 결합하는 촉매와 비공유 결합 상호작용을 통해 기질

을 활성화하는 촉매로 더욱 상세히 구분할 수 있다 그림 [ 6].

그림 유기 촉매의 특성 및 상호작용에 따른 분류[ 6] 

현재 비대칭 유기 촉매 분야에서는 엔아민 및 이미늄 활성화를 통한 촉매 브뢴, , 

스테드 산 염기 촉매 친핵성 루이스 산 염기 촉매 수소 결합 촉(Brønsted) / , (Lewis) / , 

매 그리고 이온 쌍 을 이루는 사분자암모늄 염 상 이동, (ion-pairing) (quaternary ammonium 

촉매와 같은 기본적인 활성화 및 촉매 방식이 확립되었다 이러한 phase transfer) . 

활성화 방식은 다양한 입체 선택적 변환을 가능하게 하며 이제는 잘 확립된 이러, 

한 개념들은 학문적인 응용 뿐만 아니라 산업적인 응용에도 광범위하게 사용되고 

있다 그림 [ 7].

그림 유기 촉매의 다양한 활성화 방식[ 7] 
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엔아민 촉매 반응1. (Enamine) 

카이랄 유기 촉매를 이용한 입체선택적인 분자간 알돌 반응 케톤 화합물의 알(

데하이드로의 친핵성 첨가 반응 이 년에 보고되었고 이는 비대칭 유기촉매) 2000 , 

반응의 길을 열었다.8 촉매 반응 사이클은 케톤과 이차 아민인 프롤린과의 축합 L-

반응으로 시작하여 엔아민 중간체를 형성하는 것으로 시작한다 엔아민은 친전자. 

체 인 알데하이드와 반응하고 가수분해 후 알돌 생성물을 (electrophile) , (hydrolysis) 

생성한다 이 후 프롤린이 방출되어 새로운 촉매 사이클에 참여한다 그림 . , L- [ 8].

그림 프롤린 촉매를 이용한 아세톤과 알데하[ 8] 

이드의 분자간 알돌 반응의 간략한 반응 메커니즘

반응 실행의 간편함과 높은 수득률 및 입체선택성으로 인해 엔아민을 친핵체

로 사용하는 다른 많은 합성법의 개발이 이어졌다(nucleophile) .19 특히 카보닐 화

합물 알데하이드 및 케톤 의 ( ) α 기능화- (α 를 수행하기 위해 많은 -functionalization)

촉매가 개발되어 사용되었다 그림 [ 9]. 

엔아민 활성화 전략을 이용하는 아민 촉매의 가장 중요한 특징 중 하나는 유사

한 반응 조건에서 다른 유형의 반응을 수행할 수 있다는 것이다 따라서 엔아민을 . 

마이클 수용체 에 노출시키면 단순한 마이클 첨가 반응을 통해 (Michael acceptor)

α 기능화된- (α 알데하이드 또는 케톤을 합성할 수 있다 이 합성 방-functionalized) . 
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법은 니트로알켄 을 마이클 수용체로 사용하여 인플루엔자 항바이러 (nitroalkene)

스제인 오셀타미비르(oseltamivir)20-21와 자나미비르(zanamivir)22를 합성하는데 적

용되었다 프롤린 촉매 유도체인 요르겐슨 하야시 촉매와 이. - (Jørgensen Hayashi) –

중기능성 일차 아민 촉매가 오셀타미비르와 자나미비르의 합성에 각(bifunctional) 

각 이용되었다 그림 [ 10].

비대칭 유기 촉매를 주요 도구로 사용하여 발견한 잠재적인 응용 분야 중 하나

는 서로 다른 알데하이드들 간의 교차 알돌 반응 이다 그림 - (cross-aldol reaction) [

이 반응은 폴리케타이드 의 합성에 매우 유용한 화합물인 알돌 생11]. (polyketide)

성물에 직접 접근할 수 있기 때문에 중요하다 맥밀란과 동료들은 년에 비대. 2002

칭 유기촉매 를 사용한 입체선택적인 교차 알돌 반응을 핵심 단계로 사(L-proline) -

용하여 당 유도체들의 단계 합성법을 개발하여 보고하였다 개발된 간단한 합성2 . 

법을 활용하여 여러 타입의 골격을 가지는 당 화합물들을 직접적으로 합성할 수 , 

있음이 보고되었다.23-24 프롤린을 촉매로 사용한 입체선택적인 교차 알돌 반응은  -

생리 활성 호르몬 중 하나인 프로스타글란딘 PGF2α의 효율적인 합성의 핵심 단계

로 사용되어 그 유용성을 다시 한 번 입증하였다.25

그림 엔아민 중간체를 이용한 기능화 반응의 대표적인 예시[ 9] -α
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그림 촉매를 이용한 당 유도체들의 합성과 프로스타글란딘 [ 11] L-proline

PGF2α의 합성

그림 비대칭 유기 촉매 반응을 이용한 와 의 합성[ 10] oseltamivir zanamivir
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이미늄 촉매 반응2. (Iminium) 

리스트 레너 그리고 바바스가 엔아민 촉매 작용을 재발견한 직후 맥밀란과 동, , 

료들은 앞서 언급한 고리첨가반응을 수행하기 위한 딜스 알더 매개 - (Diels-Alder)-

촉매로 차 아민을 사용하는 이미늄 이온 촉매 작용의 발견을 보고2 (Iminium ion) 

하였다 그림 [ 12].18 이 반응에서 불포화 이미늄 이온은 촉매적으로 생성된 친다이 

엔체 이다 촉매의 구조는 방해가 덜한 면에서 다이엔 의 접근을 (dienophile) . (diene)

촉진하여 형성된 생성물의 거울상 선택성 을 거의 완벽하게 제(enantioselectivity)

어한다.

그림 비대칭 유기촉매를 이용한 첫 딜스 알더 반응의 예[ 12] -

맥밀란의 첫 보고 이후 이 유기 촉매를 사용한 직접적인 응용은 즉시 개발되었, 

는데 이는 이미늄 이온 활성화를 활용한 분자 내 딜스 알더, - (intramolecular 

반응이다 이러한 유형의 고리 첨가 반응을 통Diels-Alder, IMDA) . (cycloaddition) 

해 복잡한 구조를 가지는 화합물을 높은 원자 경제성 과 탁월한 입(atom economy)

체선택성과 함께 합성할 수 있다 대표적인 예시로 불포화된 알데하이드는 차 . , 2

아민 촉매인 이미다졸리딘온 촉매의 존재 하에서 고리화되어 입(imidazolidinone) 

체 선택성이 높은 기능화된 고리 화합물을 형성한다 그림 [ 13].26 이 새로운 합성법 

은 해양 생물 대사 생성물인 의 비대칭적인 단계 합성에 필요한 solanapyrone D 19

중간체를 제공하며 이는 곰팡이로부터 분리된 식물 독성 폴리케티드, (polyketide)

이다.
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그림 이미늄 이온 활성화를 활용한 분자 내 딜스 알더 반응을 [ 13] -

통한 의 비대칭합성solanapyrone D

지난 년간 딜스 알더 반응 및 이전에 언급된 다른 고리첨가 반응과 함께 이20 , - , 

민 활성화 프로토콜은 광범위하게 개발되었다 이러한 과정에서 생성된 이민 이온. 

은 친디엔체 대신에 다른 친핵체 와 반응하기 위한 친전자체(nucleophile) (electrophile)

로 사용될 수 있다 활성화된 메틸렌 화합물 아조메틴 일라이드. , (azomethine 

에폭시화 반응 환원 반응 프리델 크ylides), (epoxidation), (aza-)Michael additions, , -

래프츠 반응 그리고 다른 마이클 첨가 반응이 성공적으로 개발되었(Friedel-Crafts) 

다 그림 [ 14]. 

그림 이미늄 이온 활성화를 이용한 다양한 친전자체 [ 14] 

첨가 반응의 예
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이전의 예시와 유사한 촉매 사이클이 제안된다 그림 먼저 카이랄 아민 촉[ 15]. , 

매 차 또는 차 아민 와 (1 2 ) α,β 불포화 화합물 간의 가역성 공유 결합 반응을 통해 -

이민 이온 중간체가 형성된다 이 때- . , pi 시스템의 에너지는 카보닐 시작물- LUMO 

질과 비교하여 낮아지고 이는 α,β 불포화 카보닐 화합물의 - β 위치에의 친전자체의 -

공격에 대한 반응성을 향상한다 이후 친전자체의 첨가반응 후 카이랄 아민 . 1,4-

촉매가 다시 재생성되며 촉매가 작동한다.

그림 이미늄 활성화 전략을 이용한 [ 15] 

반응 메커니즘

이미늄 이온 활성화 전략을 이용한 다양한 천연물과 의약품의 비대칭 합성의 -

성공을 바탕으로 이 비대칭 합성법은 현대 비대칭 유기 합성 분야에서 중요한 도

구로 자리매김하였다 대표적인 예로 요르겐슨 연구진은 이미늄 이온 . , (Jørgensen) -

활성화 전략을 이용하여 세로토닌 재흡수 억제제인 의 비대칭 합성(-)-paroxetine

을 성공적으로 개발하여 보고하였다.27 trans로 배향된 작용기를 가진 페닐 피페리

딘 골격을 합성하기 위해 연구진은 요르겐슨 하야시 촉매를 이(phenyl piperidine) , -

용한 말로네이트의 α,β 불포화 알데하이드 첨가반응을 수행하였다 높은 수율- 1,4- . 

과 입체선택성으로 합성된 비대칭 첨가 반응의 생성물로부터 의 합(-)-paroxetine

성은 단계만에 수행될 수 있었고 이는 단계가 요구되는 이전의 합성법보6 , 12-14 

다 더욱 효율적인 합성법임을 입증하였다. 
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그림 이미늄 활성화 전략을 이용한 의 합성[ 16] (-)-paroxetine

사의 연구진들은 편두통 치료를 위해 개발된 펩타Merck calcitonin gene-related 

이드 수용체 길항제인 의 합성을 통해 이민 활성화 유기촉매반응을 산telcagepant -

업적 규모에서 처음으로 적용한 사례를 보고하였다.28 이 약물의 합성을 위해 요 , 

르겐슨 하야시 유형의 촉매를 사용하여 - α,β 불포화 알데하이드에 니트로메탄의 비-

대칭 첨가반응을 수행하였다1,4- .

그림 이미늄 활성화 전략을 이용한 의 합성[ 17] telcagepant

상 이동 촉매3. (Phase transfer catalyst)

상 이동 촉매 는 수용액 유기용액 이상 시(Phase transfer catalyst, PTC) - (biphasic) 

스템에서 유기 변환을 촉매화하기 위해 작은 유기 분자를 사용하는 것을 말한다. 

소량의 촉매가 기질 중 하나를 한 상에서 다른 상으로 이동시켜 탈양성자화

를 촉진하여 반응을 용이하게 할 수 있다는 것이 잘 알려졌다 정확(deprotonation) . 

한 메커니즘이 완전히 명확하게 밝혀지진 않았지만 유력한 메커니즘은 제시되어

있다 그림 [ 18].
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그림 상 이동 촉매 반응의 메커니즘[ 18] 

촉매 사이클은 무기염을 이용한 시작물질의 수용액 상에서의 탈양성자화

로부터 시작된다 상 이동 촉매는 기질을 수용액 유기용액상의 중(deprotonation) . -

간으로 운반하는 역할을 한다 그런 다음 금속 촉매 교환과정이 일어나며 생성된 . - , 

엔올레이트 의 알킬화가 이어진다 이 단계는 금속 기반 엔올레이트의 직(enolate) . 

접적인 알킬화 반응보다 빠르게 진행된다 촉매가 비대칭 촉매이면 반응 결과로 . 

카이랄한 생성물을 얻을 수 있다 이 유형의 반응에 사용되는 촉매는 일반적으로 . 

사차 암모늄 염을 기반으로 한다 그림 유도 알칼로이드 혹은 [ 19]. Cinchone- BINOL 

유도 암모늄 염 촉매는 비대칭 반응을 위한 효과적인 카이랄 환경을 생성하기 위

그림 상 이동 촉매의 대표적인 예시와 상 이동 촉매를 통해 생성된 카이랄 엔올[ 19] 

레이트의 다양한 알킬화 반응
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해 용이하게 구조적으로 수정될 수 있으며 다양한 비대칭 유기촉매반응에 광범위

하게 사용되었다 유사한 메커니즘에 따라 지난 수십 년 동안 다른 많은 반응이 . 

개발되었다 따라서 마이클 수용체 알데하이드 이민 할로알켄 등이 상응하는 . , , , , 

엔올레이트를 알킬화하는데 성공적으로 사용되었다 그림 [ 19].

를 사용하여 여러 가지 약제가 성공적으로 합성되었다 그림 예를 들어PTC [ 20]. , 

에서 최초로 제조된 항경련 및 항불안 약인 의 비대칭 합성 중 핵Pfizer pregabalin

심 단계로서 신코니딘 유래 사차 암모늄 염 촉매는 마이클 수용체, (cinchonidine)-

에 니트로메탄 을 입체선택적으로 첨가하는 알킬화 반응을 성공적으(nitromethane)

로 수행할 수 있음이 입증되었다.29

그림 상 이동 촉매를 이용한 의약품의 합성[ 20] 

또한 는 활성화된 메틸렌 화합물에서 파생된 엔올레이트의 알킬화 반응에PTC

의 사용에만 제한되지 않는다 의 비대칭 합성에서 입증된 것처럼 다른 . Efavirenz

친핵체의 활성화를 통한 비대칭 반응에도 광범위하게 적용되었다 이 경우 퀴닌. , -

유래 차 암모늄염을 사용하여 에논 에 트리플루오로메틸트리메틸실란4 (enone)

을 첨가하는 촉매작용을 하는데 이 반응을 통해 생(trifluoromethyltrimethylsilane) , 
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성물이 우수한 수율과 입체선택성으로 얻어지고 여러 단계를 거쳐 최종 항레트로

바이러스 약품인 로 변형될 수 있음이 입증되었다efavirenz .30

수소 결합 촉매 4. 

카이랄 소분자 수소 결합 공여체 에 (chiral small molecule hydrogen-bond donor)

의한 친전자체 활성화는 년대 중반 시작된 선구적인 연구에서 발견되어 보고되1980

었다 하지만 수소결합 비대칭 유기 촉매를 사용한 비대칭 스트레커 반응. (Strecker 

을 독립적으로 보고한 제이콥슨reaction) 14과 코리31의 중요한 연구 결과 이후에 수

소결합 비대칭 유기 촉매는 비대칭 촉매의 중요한 패러다임으로 부상하였다.

이후 지난 년 동안 수소결합 공여체의 유용한 유기 변환 촉매 능력은 다양한 , 20

촉매 구조의 설계를 통해 많은 수의 새로운 입체 선택적 반응의 개발을 가능하게 

했다.32-34 그 중 싸이오유레아 는 가장 활발히 개발되어 비대칭 유기 합성 (thiourea)

에 적용된 촉매이다 촉매 활성은 싸이오유레아가 친전자체를 효과적으로 활성화. 

할 수 있는 능력에 기인한다 이는 이민과 이중 수소결합을 통해 상호작용함으로. 

써 이민을 친핵체의 공격에 대해 효과적으로 활성화하는 데서 비롯된다 또한 입. 

체선택성은 촉매의 아마이드 부분의 큰 입체효과로 인해 발생한다 싸이오유레아. -

기반의 촉매는 입체선택적인 싸이아노실릴화 반응,14 헨리 반응 (Henry reaction),35 

무카이야마 만니히 반응- (Mukaiyama-Mannich reaction)36 등의 다양한 반응을 굉장 

히 효율적으로 촉진한다고 보고되었다 그림 [ 21]. 

그림 싸이오유레아 기반 촉매의 작동 원리 및 이를 이용한 알디민에[ 21] -  

대한 입체선택적인 첨가반응의 예시1,2-
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알디민뿐만 아니라 다른 카보닐 함유 화합물도 프리델 크래프츠- (Friedel-Crafts) 

반응 알돌 및 만니히 반응을 비롯한 여러 반응에서 친전자체로 사용되었다 또한, . , 

니트로알켄과 같은 전자가 부족한 알켄은 마이클 첨가 반응에서 마이클 수용체로 

활용되었다 그림 [ 22].

그림 싸이오유레아 기반 촉매를 이용한 카보닐 니트로알켄 화합물에 대한 [ 22] - , 

첨가반응의 예시

붕소 중심 촉매5. 

비어있는 오비탈의 존재로 인해 가 붕소 화합물은 오랫동안 루이스산 촉매p- 3

로 사용되어 왔다.37-38 수십 년 동안  BX3 및 (X= F, Cl, Br) B(C6F5)3
39-40 다양한 화 

학적 변환을 촉진하기 위해 광범위하게 사용되었다 특히 년 카이랄 붕소 기. , 1976

반 촉매를 이용한 입체선택적인 딜스 앨더 반응에 대한 첫 번째 보고 - (Diels-Alder) 

이후41 수많은 카이랄 붕소 기반 촉매가 다양한 고리화 첨가 고리화 카보닐 환원 , , , 

및 재배열 반응을 촉매하기 위해 광범위하게 설계되고 사용되었다.37,42

프롤린 유래 카이랄 옥사자보롤리딘에 의해 촉매되는 선구 카이랄 케(prochiral) 

톤의 비대칭 환원 반응은 와 가 각각 년과 년에 독립적으로 Itsuno Corey 1981 1987

개발하였다.43-44 일반적으로 환원 반응 또는  Corey-Itsuno Corey-Bakshi-Shibata 

환원 반응이라고 하는 이 프로세스는 이후 수십 년 동안 보고된 수많은 합(CBS) 
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성 프로그램에서 효과적인 것으로 입증되었다 그림 [ 23].45-46 

그림 환원 반응의 메커니즘과 이를 응용한 프로[ 23] CBS 

스타글란딘 E1 합성의 예 47

년 에 의해 처음 보고된 이후2002 Corey 48 카이랄 옥사자보롤리디늄 이온 (COBI)  

은 강한 루이스 산으로 사용되었다.49-51 브뢴스테드 산 또는 루이스 산에 의해 활 

성화된 촉매는 브뢴스테드 또는 루이스 산의 부착으로 산도를 향상시켜 개COBI 

별 산 촉매보다 더 높은 촉매 활성 및 입체 선택성을 나타낸다 높은 입체선택적 . 

순도를 보이는 다양한 고리 화합물의 합성을 촉진하는 입체선택적인 딜스 앨더 -

반응은 촉매를 이용하여 광범위하게 개발되었다 그림 COBI [ 24].

그림 촉매를 이용한 입체선택적인 딜스 앨더 반응의 대표[ 24] COBI -

적인 예52,53
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또한 고리화 반응 뿐만 아니라 카보닐 화합물에 대한 다양한 비대칭 친핵성 , 

또는 첨가반응들이 촉매로 개발되어 촉매는 비대칭 합성에1,2- 1,4- COBI , COBI 

서 매우 효과적인 유기촉매임이 입증되었다 그림 [ 25].54-55 

그림 촉매를 이용한 비대칭 혹은 첨가반응[ 25] COBI 1,2- 1,4- 54-55

최신 연구 동향 및 전망 . Ⅲ

과거 몇 년간 유기 촉매 반응에서 확립된 다양한 활성화 모드들이 결합되어 더 , 

복잡한 화학적 변환을 달성하였다 이에 따라 상호작용적인 다성분. , (synergistic), 

및 연쇄 반응이 설계되어 더 복잡한 화합물을 합성할 (multicomponent) (cascade) , 

수 있게 되었다.56 자연에서 영감을 받은 맥밀란 연구 그룹은 년에 단일 아민  2005

촉매의 이중 반응성을 이용하여 연쇄 이민 엔아민 활성화의 잠재력을 최초로 입-

증하였다 그림 [ 26].57

이후 이러한 방식으로 높은 가치를 지니는 화합물과 천연물의 합성을 위한 새, 

로운 전략들이 계속해서 개발되었다 이러한 방법은 두 촉매의 단순한 조합에서 . 

공유결합 및 비공유결합 촉매를 모두 포함하는 보다 복잡한 합성 단계를 거치는 

합성법을 포함한다. 

유기 촉매가 처음에는 금속 촉매의 대안 또는 보완적인 방법으로 도입되었지만, 

여전히 종종 특정 기질에 대한 낮은 활성도나 비효율성의 문제가 있다 이를 극복. 

하고 보다 넓은 범위의 응용을 가능하게 하기 위해 유기 촉매와 전이 금속 촉매, 
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가 융합되어 새로운 비대칭 합성법을 제공하였다.58-59 금속 활성화를 다중 연쇄 반 

응에 통합하는 것은 이미 맥밀란의 연구 그룹에 의해 보여진 것처럼 훌륭한 잠재

력을 보였다 맥밀란 그룹에 의해 개발되어 보고된 루테늄 메타테시스 이미늄 엔. - - -

아민 삼중 연쇄 반응을 활용한 테르페노이드 천연물인 아로마덴드라네디올의 (-)-

합성을 통해 다중 연쇄 반응에 금속 촉매를 이용한 기질의 활성화를 통합시키는 , 

전략의 잠재력이 입증되었다 그림 [ 27].60

게다가 비대칭 짝음이온 촉매, asymmetric counteranion directed catalysis( , ACDC)

와 음이온 결합 전략을 포함하는 유기 촉매와 금속 촉매간의 정전기적(electrostatic) 

상호작용은 촉매 시스템의 섬세한 조절을 가능하게 한다 대표적인 예로는 리스트 . 

및 동료들이 보고한 카이랄 짝음이온 팔라듐 촉매를 사용한 알데하이드의 비대칭 -

알릴화 반응 그림 [ 28]61과 연구 그룹이 이용한 싸이오유레아 수소결합 공여Zhang -

체 비스포스핀 리간드를 사용한 옥소카베늄 이온의 이리듐 촉매 수소화 반응이 -

있다.62

그림 하나의 아민 촉매를 이용한 연속적인 이미늄 엔아민 활성화 전략[ 26] - 57
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그림 비대칭 유기 촉매를 이용한 삼중 연쇄 반응 및 이를 응용한 천연물 [ 27] 

아로마덴드라네디올의 합성(-)- 60

그림 카이랄 짝음이온 팔라듐 촉매를 이용한 알데하이드의 비대칭 알릴화 [ 28] -

반응61

유기 촉매가 고전적인 금속 촉매 개념과 성공적으로 융합된 예시들 외에도 전, 

기촉매 또는 광촉매 와 같은 현재 새롭게 등장하는 다른 활성화 방식과의 (EC) (PC)

결합은 높은 잠재력을 지니고 있다 특히 광촉매학의 기하급수적인 진화는 유기 . 

촉매 영역에서도 큰 관심을 끌고 있다.63 년 니세비치 와 맥밀란은  2008 , (Nicewicz)
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엔아민 촉매와 금속 기반 광산화환원 촉매를 결합하여 알데하이드의 (photoredox) , 

직접 알킬화와 같은 어려운 화학적 변환을 가능케하는 새로운 강력한 도구를 최

초로 보고하였다 그림 [ 29].64

그림 이미늄 활성화 전략과 광산화환원 촉매를 이용한 입체선택적인 [ 29] 

합성법의 개발64

또한 비공유결합 유기 촉매반응 분야에서 년에 제이콥슨과 은 , , 2014 Stephenson

할로겐 추출 음이온 결합 촉매를 통한 광산화환원 촉매와 비대칭 수소결합 공여 /

촉매의 효율적인 연속적인 조합을 보여줌으로써 헤테로사이클 화합물의 기능화에 

대한 전략을 제시하였다 그림 [ 30].65

그림 싸이오유레아 촉매와 광산화환원 촉매를 이용한 입체선택적인 합성법의 [ 30] 

개발
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그뿐만 아니라 최근에는 , Bach66 그리고  Yoon67-68 연구 그룹이 촉매의 존 COBI 

재 하에서 광화학적 특성인 흡광계수와 삼중 에너지와 같은 것들을 변경하여 입, 

체선택적인 광고리첨가 반응을 개발하였다 또한 루이스 산 촉매와 이리듐[2+2] . 

기반의 를 이용한 (iridium) photosensitizer α,β 불포화 카보닐 화합물과 - α-silylamine

의 반응에서 첨가 반응 생성물이 생성됨을 보고한 연구 그룹과는 달리1,4- Yoon ,69 

연구 그룹은 촉매가 비대칭 첨가 반응 생성물의 생성을 촉진 할 Ryu COBI 1,2-

수 있음을 보고하여 촉매가 광촉매 반응과 시너지 효과를 보여줄 수 있음을 COBI 

입증하였다 그림 [ 31].70 또한 방향족 알데하이드도 개발된 반응 조건에 성공적으 

로 적용되어 높은 수율과 입체선택성으로 차 알콜 화합물을 얻을 수 있음을 보여2

주었다.

그림 촉매와 광촉매의 시너지 효과를 이용한 합성법의 개발[ 31] COBI 
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비대칭 유기 촉매 반응은 지난 년 동안 놀라운 발전을 이루어 냈으며 앞으로20 , 

의 발전을 통해 새로운 방향과 가능성이 개척될 것이다 이를 통해 아직은 실현되. 

지 않았던 화학적 응용과 변환을 가능하게 할 것이다 지난 과거에도 새로운 촉매. 

의 도입이 새로운 화학적 변환과 새로운 개념으로 이어짐이 잘 입증되었기 때문

에 새로운 촉매의 합리적인 설계가 비대칭 유기 합성 분야의 발전에 근본적인 역

할을 할 것임은 의심할 여지가 없다 미래의 응용 측면에서 비대칭 유기 촉매는 . 

촉매 분야에서 더 많은 새로운 방향을 열어줄 수 있는 잠재력을 가지고 있다 지. 

금까지는 이 분야의 주요 초점이 다소 복잡한 작은 유기 분자의 활용과 합성 그, 

리고 주로 작은 초기 전구체의 합성에 있었다 하지만 비대칭 유기 촉매는 복잡한 . 

분자에 선택적인 후기 단계 기능화 를 가능케 하는 효(late-stage functionalization)

율적인 유기 합성 도구가 될 잠재력을 지니고 있다 이는 더 효율적인 보호기 없. (

는 접근 방식의 개발에 크게 기여할 것이다) .
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홍승우 *1)

광화학의 개요. Ⅰ

많은 화학 반응들이 지금까지 개발되었지만 대부분의 전통적인 유기 반응은 , 

높은 온도나 유해한 화학 물질이 필요한 경우가 많았다 복잡한 물질을 합성하는 . 

데 필요한 다수의 합성 단계와 낮은 위치 선택성 문제는 전체적인 합성 효율성을 

감소시키고 이로 인해 상당한 양의 시간과 비용이 소모되기도 한다 현재 전 세계, . 

적으로 환경 문제의 중요성이 인식되고 있으며 화학 산업과 학계 역시 이를 인지, 

하고 독성 폐기물의 감소와 친환경적 반응 개발에 매진하고 있다 이러한 문제를 . 

근본적으로 해결하기 위해서는 친환경적인 촉매 반응 개발에 대한 연구가 필요하, 

다 이런 연구들은 필수적인 유기물질을 합성하는데 있어서 전통적인 방법으로는 . 

극복할 수 없는 지속 가능성 문제를 해결하는 데 큰 역할을 할 수 있다.

일반적으로 분자들은 빛에 노출되면 전자상태가 들뜨게 되며 이 때 전자 분포, 

는 기본적인 바닥상태에서의 분포와는 크게 달라진다 이 변화는 분자의 화학적 . 

성질과 반응성을 바꾸어 바닥상태에서는 볼 수 없던 새로운 반응성을 제공할 수 , 

있다 유기 광반응은 이런 화학적 성질과 반응성을 변화를 이용하여 새로운 반응. 

성을 활용하는 방법이라고 할 수 있다 이전에 유기화학자들은 주로 짧은 파장의 . 

자외선을 사용해 다양한 결합을 분해하거나 변환하는 반응을 연구해 왔는데 이런 , 

방식은 대부분의 유기 분자 결합 에너지가 가시광선 파장의 에너지로는 활성화나 

분해되기가 어렵기 때문이다 그러나 자외선을 방출하는 기기는 매우 비싸며 자. , 

외선은 인간의 에 해를 끼치는 강력한 에너지를 가지고 있어 사용에 많은 제DNA

약이 있다 특히 자외선의 에너지가 너무 강하여 선택성이 낮아 원하는 화학 결합. , 

한국과학기술원 화학과 교수* 
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에만 반응을 선택적으로 유도하는 것이 어렵다는 근본적인 문제가 있다. 

이러한 선택성 문제를 극복하기 위해 최근 들어 가시광선을 쉽게 흡수할 수 있, 

는 폴리피리딜 금속 복합체나 다중 컨쥬게이션을 갖는 유기 염료가 광촉매로서 

도입되기 시작했다 이런 혁신 덕분에 가시광선을 활용하는 유기 광화학 반응에 . , 

대한 관심과 연구는 현재 전 세계적으로 빠르게 확산되고 있다 특히 쉽게 이용할 . , 

수 있고 비용이 부담되지 않으며 산업 폐기물을 발생시키지 않는 태양광과 같은 , , 

가시광선은 유기화학자들에게 매우 매력적인 에너지 소스로 각광을 받고 있다 따. 

라서 가시광을 이용한 유기화학반응은 특별한 장비나 기술 없이 일반적으로 사용, 

할 수 있는 광원 예 백열등 또는 전구 을 이용해 온화한 조건에서 반응을 ( : LED )

진행할 수 있다는 이점이 있다 동시에 유독한 시약이나 값비싼 촉매 사용을 줄이. , 

려는 녹색화학의 필요성이 증가함에 따라 가시광을 이용한 유기 광반응은 이 분, 

야의 중요한 연구 주제로 부상하고 있다 또한 유기화학뿐만 아니라 고분자 및 재. 

료 화학에서도 가시광을 활용하는 연구가 확장되고 있다.

가시광선을 활용하여 환경 친화적인 반응을 개발하는 연구는 화학 분야 전반에 

걸쳐 주목받고 있는데 실제로 최근 년 동안 빛을 이용한 다양한 반응에 대한 , 10

보고가 빠르게 증가하고 있다 이에 발맞춰 새로운 광촉매 광원 반응기의 개발을 . , , 

통한 유기반응 효율성 향상을 위한 노력도 계속 이어지고 있다 결론적으로 가시. 

광선은 환경 친화적인 에너지원으로서 강력한 화학 산화 환원제를 대체하고 유기, /

반응의 지속 가능한 진보를 추구하는데 큰 기여를 하고 있다 이런 연구들은 차 . 4

산업혁명 시대에 걸맞은 지속가능한 화학 합성 방법을 제공하여 인류에게도 크게 

기여 할 것으로 기대된다 이번 단원에서는 광촉매의 다양한 작용 기전과 가시광. 

을 이용한 대표적인 친환경 유기반응에 대해서 소개하고자 한다 독자들에게 이 . 

내용이 유기 광반응 관련 연구 동향을 이해하는데 도움이 되기를 바란다.  

광촉매의 종류. Ⅱ

광촉매는 빛에 의해 활성화되며 이 상태에서 화학반응을 가속화하는 중요한 , 

역할을 담당할 수 있다.1 가시광 촉매 반응은 일반적으로 전자 이동과 에너지 이 
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동 메커니즘을 통해 다양한 유기화학적 반응들을 촉진한다 최근에는 가시광선을 . 

활용하는 다양한 광촉매가 개발되었으며 이러한 광촉매는 일반적으로 전이 금속 , 

기반 또는 유기물 기반으로 분류할 수 있다 그림 폴리피리딘 리간드를 가진 [ 1]. 

이리듐이나 루테늄 등의 전이금속을 기반으로 하는 금속 광촉매는 빛을 받아 금

속 리간드 전하 이동 메커니즘에 따라 원래 (metal ligand charge transfer, MLCT) 

바닥상태의 전자가 활성화된다 이들은 긴 수명과 높은 양자 효율 등의 장점을 지. 

니지만 광촉매 복합체 합성에 비용이 많이 들고 독성이 있으며 남은 금속 제거 , , 

등의 문제점을 안고 있다 이런 이유로 전이금속 촉매의 여러 가지 문제를 해결하. 

기 위해 최근에는 유기 화합물 기반의 광촉매 를 이용한 연(organic photocatalyst)

구가 활발하게 진행되고 있다 유기물 기반의 광촉매는 비용적인 측면에서 매우 . 

효율적이며 분자 설계와 합성이 단순하기 때문에 다양한 광화학적 특성을 지닌 , 

촉매 개발에 이상적이다 이러한 유기 광촉매는 원래 염료로 사용되던 메틸렌 블. 

루나 이오신 계열 같은 잘 알려진 화합물들 그리고 금속 촉매와 비슷한 반응성을 , 

나타내는 아크리디늄 염 기반의 촉매들이 대표적이다.2,3

그림 유기광반응에 사용되는 대표적인 광촉매[ 1] 
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광촉매를 활용하는 반응. Ⅲ

전자 이동 반응 메커니즘 1. 

전자 이동의 기전의 두 가지 방식1) 

광촉매를 이용한 유기 반응 메커니즘은 전자 이동 에너지 전달 그리고 수‘ ’, ‘ ’, 

소 원자 이동 메커니즘 이렇게 크게 세 가지로 구분할 수 있다 여기서 전자 이, . ‘

동 메커니즘은 광산화 환원 촉매반응으로도 잘 알려져 있다 지난 수년 동안 가’ - . 

시광 반응의 급속한 진전은 대부분 전자 전달 메커니즘에 의해 주도되었으며‘ ’ , 

최근에는 에너지 전달 메커니즘을 기반으로 한 반응들이 점차 증가하고 있는 추‘ ’ 

세이다 그림 [ 2]. 

그림 광촉매의 전자 이동과 에너지 전달 메커니즘[ 2] 

산화 혹은 환원된 촉매는 해당 기질에 단일 전자 산화 혹은 환원 반응을 통해 

원래의 상태로 되돌아가고 촉매 작용을 완료한다 전이금속 기반 촉매들의 장점은 . 

활성 상태에서의 긴 수명과 높은 양자 효율이며 리간드의 구조를 변형시켜 다양, 

한 산화 환원 전위 를 가진 광촉매를 활용한 반응 개발이 가능하- (redox potential)

다.4-6 

전자 이동 메커니즘의 경우 광촉매는 빛에 의해 활성화되고 단일 전자 산화 , , 

또는 환원 반응을 통해 다시 안정 상태로 되돌아가는 과정에서 촉매의 역할을 수

행한다 이때 촉매는 산화성 소광 또는 환원성 소광. , (oxidative quenching) (reductive 
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메커니즘을 따르는데 이는 촉매가 산화제 또는 환원제로서 작용하는 quenching) , 

방식에 따라 결정된다 그림 [ 3]. 

그림 광촉매의 전자 이동의 기전의 두가지 방식[ 3] 

라디칼 전구체2) 

고전적인 라디칼 화학과 광화학에서 많은 라디칼 전구체들이 개발되었으며 이, 

들은 가시광선 광촉매 화학에서 선택적으로 다양한 라디칼 생성에 사용되고 있다

그림 가령 알킬 라디칼 전구체는 광촉매의 전자 이동 메커니즘을 통해 알킬 [ 4]. 

라디칼을 생성하는데 이를 단일 전자 산화 반응을 통해 라디칼을 생성하는 전구, 

체와 단일 전자 환원 반응을 통해 라디칼을 생성하는 전구체로 구분할 수 있다. 

예를 들어 산화 반응을 통해 라디칼을 생성하는 전구체들에 대해 먼저 살펴보면, 

이들은 전자가 풍부한 작용기를 가지고 있어 산화 반응을 용이하게 한다.

그림 광촉매의 전자 이동을 이용한 라디칼 생성[ 4] 
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이들 라디칼 전구체들은 산화 또는 환원 반응을 통해 알킬 라디칼을 생성하며, 

각각은 다른 산화 환원 전위를 갖는다 동일한 라디칼 전구체라도 치환된 알킬기- . , 

의 종류에 따라 산화 환원 전위는 달라진다 안정한 알킬 라디칼을 쉽게 생성하려- . 

면 생성되는 라디칼이 안정해야 하며 상대적으로 덜 안정한 차 알킬 라디, 1, 2, 3

칼의 생성은 뛰어난 활성을 가진 라디칼 전구체가 필요하다 알킬 라디칼의 간편. 

한 생성을 위해서는 산화 반응은 전자가 풍부한 알킬기가 치환된 라디칼 전구체, 

를 환원 반응은 전자가 결핍된 알킬기가 치환된 라디칼 전구체를 사용한다, . 

   

그림 라디칼 전구체 종류 및 라디칼의 생성[ 5] 

다양한 라디칼 전구체가 개발되어 있지만 이 단원에서는 대표적인 알킬라디칼 

전구체에 대해서 간단히 설명하고자 한다 그동안 개발된 주요 전구체를 보면 알. 

킬 트라이플루오르보레이트 카복실산음이온 알킬 비스 카테콜 실리케이트 알킬 , , ( ) , 

실레인 알킬로 치환된 다이 하이드로피리딘 등이 널리 사용되고 있다 그림 , [ 5].7-9 

이들 라디칼 전구체들은 광촉매의 도움을 받아 전자를 상실하면서 양이온 라디칼 

또는 라디칼을 형성하고 이 후 단계에서 라디칼 전구체가 안정한 양이온 또는 중, 

성 이탈기를 제거하여 알킬 라디칼을 만들어낸다 알킬 트라이플루오르보레이트. 

는 다양한 상업용 제품으로서 쉽게 이용 가능하고 알킬 보로닉산에서 손쉽게 제, 

조될 수 있다 이들의 산화 전위는 대략 범위에 있다 카복실산 . +1.1-1.7 V vs SCE . 
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음이온은 일반적인 카복실산에서 쉽게 변환 가능하며 이들의 산화 전위는 대략 , 

범위에 있다 알킬 비스 카테콜 실리케이트는 가장 낮은 산화 +1.2-1.5 V vs SCE . ( )

전위를 가지며 이로 인해 불안정한 차 알킬 라디칼의 형성에 효과적이다 그러, 1 . 

나 당량의 카테콜이 치환되어 있어 원자 경제성 측면에서 볼 때 불리하다 알킬 2 . 

실레인은 중성 상태이며 원자 경제성 측면에서 상대적으로 우수하다 그러나 높, . 

은 산화 전위 때문에 차 알킬 라디칼 생성은 어렵다는 단점이 있다 안정한 2, 3 . 

알킬 라디칼 생성에 적합한 알킬 실레인은 적절한 산화 전위를 갖도록 해야 반응

이 용이하게 진행된다 알킬로 치환된 다이하이드로피리딘은 다양한 알데하이드. , 

베타 케토 에스터 암모니아의 축합 반응을 통해 생성될 수 있다, . 

알킬 할로젠화물 알킬 피리디늄염 에스터 등은 단일 전자 환원을 통해 , , NHPI 

라디칼을 생성하는 전구체들이다 이들은 광촉매에 의해 환원되면서 아킬 라디칼. 

을 형성한다 알킬 할로젠화물은 쉽게 구매하거나 합성 가능하지만 환원은 상대. , 

적으로 어렵다 알킬 피리디늄염은 낮은 환원 전위를 가지므로 다양한 알킬 라디. 

칼을 쉽게 형성할 수 있다 그러나 알킬 피리디늄염은 피리디늄과 아민의 축합 반. 

응을 통해 생성되므로 원자 경제적 측면에서는 다소 비효율적이다 하이드록시. N-

프탈이미드 에스터 는 카복실산과 의 에스터화 반응으로 생성(NHPI esters) NHPI

되며 이들은 적절한 환원 전위를 가지고 있어 유기 광반응에서 알킬 라디칼 전구, 

체로서 활용 가능성이 높다.

에너지 전달 반응 메커니즘2. 

에너지 전달 방식1) 

전자 전달 반응에서는 산화 환원 전위가 반응성을 크게 결정지으나 에너지 전- , 

달 메커니즘에서는 광촉매와 반응물질의 활성화 에너지 준위가 핵심적인 요소다. 

이 메커니즘에서는 가시광에 의해 활성화된 촉매가 반응기질에 에너지를 전달하, 

여 활성화시킨다.10,11 에너지 전달은 크게 포스터와 덱스터의 방식으로 구분된다 . 

포스터 방식에서는 활성화된 광촉매와 반응물질 사이의 에너지 교환이 이루어지

며 이를 위해서는 촉매의 발광 파장과 반응물질의 흡수 파장이 중첩되어야 한다, . 
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이를 만족하면 에너지는 장거리까지 전달될 수 있다 반면 덱스터 방식에서는 활. 

성화된 촉매의 들뜬 전자가 반응물질로 직접 이동하여 에너지를 전달한다 이때는 . 

촉매와 반응물질 사이의 거리가 가깝고 반응 농도가 진해야 한다 이 방식은 단일. 

항 단일항과 삼중항 삼중항 에너지 전달로 나누어진다 최근 개발된 대부분의 에- - . 

너지 전달 기반 가시광 반응은 루테늄 이리듐 등의 폴리피리딜 리간드를 활용한 , 

금속 촉매의 오랜 수명을 가진 삼중항 상태를 활용하며 덱스터 삼중항 삼중항 에, -

너지 전달 원리를 적용한다 이런 에너지 전달 메커니즘을 활용하는 다양한 유기. 

반응들이 등장하고 있으며 이 중 대표적인 예로는 고리화 반응 알켄의 , [2+2] , E/Z 

이성질체화 반응 활성산소에 의한 산화 반응 등이 있다, .

그림 에너지 전달 반응 메커니즘[ 6] 

결합의 분해를 이용한 나이트렌 형성2) N-O 

삼중항 상태의 활성 분자 내에서 이탈기 존재시 결합의 분해를 통한 나이, N-O

트렌의 효율적인 생성이 가능하다 그룹은 이리듐 촉매를 활용하여 오각 헤. Cho 

테로고리 화합물인 옥사다이아졸린을 에너지 전달 메커니즘을 이용해 활성화시키

고 이 중간체의 결합을 분해해 벤즈알데하이드를 제거하며 나이트렌 중, N-O/C-N 

간체를 형성하였다.12

설폭사이드를 나이트렌 수용체로 사용하면 나이트렌과 설폭사이드 사이에서 , 

결합 형성 반응을 통해 설폭시민이 생성된다 하지만 외부 반응물이 없을 때N-S . 

에는 분자 내에서 결합 형성 반응을 통해 벤즈이미다졸이 선별적으로 생성, C-N 
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되었다 그림 연구팀은 루테늄 촉매를 이용하여 하이드록사메이트를 [ 7a]. Chang 

활성화시키고 비대칭 분해를 통해 벤조일 부분을 제거하면서 나이트렌을 생성하, 

였다 생성된 나이트렌이 수소전달 반응과 라디칼 라디칼 결합 반응을 통해 . 1,5- - 2-

옥사졸리디논이나 락탐이라는 최종 생성물이 만들어졌다 그림 - [ 7b].γ 13 

그림 결합의 분해를 이용한 나이트렌 형성[ 7] N-O 

옥심에스터 결합의 분해를 이용한 이미노 라디칼 형성3) N-O 

옥심에스터 화합물은 전자 전달 메커니즘을 통해 이미노 라디칼 공급원으로 널

리 사용되고 있다 최근에는 에너지 전달 메커니즘을 통해 이 화합물을 활성화하. 

여 이미노 라디칼을 공급하는 연구 결과가 보고되었다 특히 에너지 전달 메커니. , 

즘에서는 균일 분해 반응으로 인해 이미노 라디칼과 산소 라디칼이 함께 형N-O 

성되며 탈카복실 반응을 통해 탄소 라디칼 또한 생성될 수 있다 그림 , [ 8].14-17 
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Glorius 팀은 에너지 전달 메커니즘 

을 통한 옥심에스터 반응을 최초로 

보고하였고 탄소 라디칼을 이용해 , 

다양한 물질과의 분자 간 반응을 

수행하였다 그림 그룹은 [ 8a,c]. Cho 

옥심에스터로부터 생성되는 이미노 

라디칼과 탄소 라디칼 간의 선택적

인 라디칼 짝짓기 반응을 조사C-N 

하였다 그림 이때 이 방향족 [ 8b]. , R

치환기일 경우 생성된 방향족 라디, 

칼을 수소 이탈 시약으로 활용해 

새로운 분자 간 결합 반응을 C-N 

유발할 수 있었다 그림 [ 8d]. 

수소원자 이동이 가능하고 결과, 

적으로 선택적인 분자 간 라디C-N 

칼 짝짓기 반응이 진행될 수 있었

다 피리딘은 다양한 의약품 농약. , , 

그리고 자연에서 발견되는 화합물

에 포함된 중요한 구성 요소인데, 

연구팀은 에너지 전달 메커Hong 

니즘을 이용한 원격 피리딜화 방법을 제안하였다 이는 새로운 유형의 광 흡C-H . 

수 아릴 옥심 피리디늄 염을 설계함으로써 뛰어난 선택성을 보여주었다 그림 O- [

8e].18 이 옥심 피리디늄 중간체는 가시광선에 의해 활성화되면 결합을 분해N-O 

하여 이미닐 라디칼을 생성하는데 이는 외부 광촉매가 필요 없다는 이점이 있다, . 

옥심 피리디늄 염의 빛 흡수 능력과 결합의 분해 효율성은 아릴 링에 대한 N-O O-

전자 치환 효과를 통해 조정할 수 있었다 이러한 과정으로 생성된 이미닐 라디칼. 

들은 피리딜 링을 감마 위치에 설치할 수 있었고 이를 통해 합성적으로 가치 있, 

는 치환 피리딘 유도체를 제조할 수 있었다C2- .

그림 옥심에스터 결합의 분해를 [ 8] N-O 

이용한 이미노 라디칼 형성
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최근에 그룹에서는 에너지 전달 매커니즘을 활용하여 전자 부족한 피리딘Hong

에 아미드 그룹을 부착하여 생성되는 피리디늄 염이 낮은 삼중항 에너지를 N-N 

가질 것으로 계산화학 시뮬레이션을 통해 예측하고 이를 규명하였다.19 특히 환원 , 

산화 활성 전구체를 사전에 설치하지 않고도 전하 이동 반응성을 가진 피리- , N-N 

딘 일라이드 에 직접 에너지 전달 기작을 통해 디라디칼로 활성화하여 문제 (ylide)

해결을 위한 돌파구를 찾았다 그림 이렇게 생성된 디라디칼 중간체는 라디[ 9]. N-

칼의 전통적인 라디칼 교차 순환과는 다르게 기존 그룹을 절단하거나 외부 시약, 

의 첨가 없이도 라디칼 생성 과정을 거칠 수 있다는 점에서 매우 유용하다 연구. 

팀은 실험을 통해 피리디늄 일라이드의 삼중항 상태를 확인하였고 알켄과의 선택, 

적인 라디칼 고리첨가 반응을 통해 락탐과 피리딘 화합물을 동시에 생성하[3+2] 

는 새로운 반응성을 최초로 보고하였다 이는 약효를 갖는 락탐과 피리딘의 선택. 

적인 제조를 가능하게 하는 기술로서 기존의 라디칼 이동 전략과는 다른 산화 환, -

원과 무관한 삼중항 에너지 전달을 이용하여 넓은 범위의 기능 그룹에 적용 가능

함을 입증하였다 이 방법은 아민에 치환기가 도입되지 않은 락탐을 생성할 수 있. 

기 때문에 헤테로사이클 합성에서 치환기 제거 단계가 필요하지 않다는 장점을 N-

갖는다 또한 이 방법은 피리딘 뿐만 아니라 피리딘진 퀴놀린 이소퀴놀린 등 다. , , , 

양한 헤테로아렌에도 확장될 수 있으며 리간드 구축 블록인 비피리딘과 트라, 2,2'-

이피리딘을 성공적으로 도입할 수 있었다 이 연구에서는 피리딘 일라이드가 광. 

촉매의 에너지 전달 

기작과 상호작용하여 

카보닐 일라이N-N 

드 구성부분에만 관

여하므로 탄소 원자 , 

하나가 증가한 원환 6

락탐 등 다양한 고리 

구조의 합성도 가능

하며 이는 약물 개발, 

에서 사용되는 화합

물 라이브러리에 빠

그림 에너지 전달 매커니즘을 이용한 선택적인 라디칼 [ 9] 

고리첨가 반응[3+2] 
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르게 접근할 수 있도록 한다.

수소 원자 이동 반응 메커니즘  3. 

광촉매를 이용한 수소 원자 이동 방법 1) 

수소 원자 이동 전략 은 알켄 탄소에서 수소 원자를 분(hydrogen atom transfer)

리하는 방식으로 주로 탄소 수소 결합을 기능화하는데 널리 활용될 수 있다 일반, - . 

적으로 탄소(sp3 수소 결합을 기능화하는 반응에서 위험한 화학 물질이 사용되거)-

나 가혹한 반응 조건이 필요했던 상황이 많았다 하지만 최근의 기술 발전 덕분에 , . 

가시광을 활용한 광촉매 반응을 통해 상대적으로 온화한 조건에서도 탄소, (sp3 수)-

소 결합을 기능화하는 반응을 실현시키고 유용한 유기 분자를 합성할 수 있는 방

법이 개발되었다 하지만 복잡한 유기 분자에는 유사한 탄소 수소 결합이 많이 있. , -

어 위치에 따른 선택적 기능화는 여전히 까다로운 문제로 인식되고 있다 원료의 , . 

반응성을 조절하여 위치에 따른 선택적 탄소 수소 결합 기능화를 성취하는 방법-

들이 점점 늘고 있지만 이런 접근법은 가능한 화합물 범위에 제한을 가하며 선택, , 

적 반응을 위해서는 전자 밀도를 조절하는 치환기의 치환이 필요하다는 한계가 

있다.20,21 이런 한계를 극복하기 위해 새로운 촉매 시스템의 개발과 조절이 중요한  

요소로 여겨지며 이에 대한 연구가 전 세계적으로 활발하게 진행되고 있다 이 , . 

문단에서는 광촉매 반응에서의 수소 원자 이동 전략을 활용한 위치 선택적 탄소-

수소 결합 기능화에 대한 설명을 기술하려 한다. 

광촉매를 활용한 수소 원자 이동 전략은 주로 두 가지 유형으로 구분할 수 있

다 첫 번째는 직접적인 수소 원자 이동 전략으로 이는 빛에 의해 활성화된 광촉. , 

매가 원료 기질의 수소 원자를 바로 분리하는 방식을 말한다 그림 [ 10].22-24 이 방 

법에 적합한 광촉매로는 방향족 케톤 다중 산소 금속 복합체 등이 알려져 있으며, , 

최근에는 이오신 안트라퀴논 등의 유기 광촉매를 이용한 직접적인 수소 원자 Y, 

이동 메커니즘을 통한 탄소 수소 결합 활성화 방법이 보고되고 있다 두 번째 방- . 

식은 간접적인 수소 원자 이동을 이용하는 전략으로 이는 가시광에 의해 활성화, 

된 촉매가 수소 원자 추출 작용기를 활성화시키고 이를 통해 반응을 주도하는 방
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식이다 이 경우에는 주로 헤테로 원자 라디칼이 수소 원자 추출 작용기로 사용된. 

다 헤테로 원자와 수소의 결합 에너지가 탄소 수소 결합 에너지보다 더 높기 때. -

문에 이러한 방법을 통해 수소 원자 이동이 열역학적으로 유리하게 이루어질 수 , 

있다 이 두 가지 전략 모두 광촉매 반응에서의 수소 원자 이동 전략을 이용해 위. 

치 선택적 탄소 수소 결합 기능화를 가능케 한다 이를 통해 유기 분자 합성에 - . , 

있어서 더 다양하고 유연한 접근 방법을 제공하며 특히 복잡한 유기 분자의 경우, 

에는 위치 선택적 기능화를 통해 더 많은 화학적 특성을 제공할 수 있다 이에 대. 

한 연구는 전 세계적으로 지속적으로 진행되고 있으며 앞으로 더 발전된 기술과 , 

방법을 통해 더 다양한 화합물의 합성이 가능해질 것으로 예상된다.

그림 광촉매를 이용한 수소 원자 이동 전략 [ 10] 

텅스텐 음이온 촉매를 사용한 수소 원자 이동  2) 

C(sp3 결합 활성화는 유기합성에서 필요한 단일 또는 복수의 선기능화 단계)-H 

를 생략함으로써 반응 개발에 있어서 다양한 이점을 제공한(pre-functionalization) , 

다 가시광선을 사용한 다양한 탄소. (sp3 수소 결합의 선택적인 기능화는 유기 합)–

성 분야에서 매우 도전적이고 가치있는 목표이다 따라서 유기 광반응 분야에서도 . 

C(sp3 결합 활성화를 통한 다양한 작용기의 위치 선택적 도입을 가능하게 하는 )-H 

연구가 활발히 진행되고 있다 이러한 연구는 유용한 생리활성 구조의 합성을 목. 

표로 한다 전이금속 촉매를 이용한 탄소 수소 기능화 반응은 최근 유기화학 연구. -

의 핵심적인 관심사로 부상했고 그룹의 연구가 이와 관련된 연구분야에서 , Ryu 
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크게 기여하였다 텅스텐 산소 음이온 시약을 활용한 탄소 수. - (decatungstate anion) -

소 기능화 반응에 대한 여러 시도가 성공적으로 이루어졌다 특히 이 연구에서는 . , 

다양한 작용기를 가진 화합물에 대한 위치 선택적 기능화 반응에 초점을 맞추었

다 그룹의 연구 결과로는 촉매의 두 가지 중요한 특성을 이용하여 위치 선. Ryu , 

택성을 제어할 수 있었다.25 첫번째로 극성 효과를 활용하여 탄소 수소 결합을 선 , -

택적으로 끊는 단계의 전략을 적용하였다 일반적으로 텅스텐 음이온과 결합된 . , 

산소는 전자가 부족하며 이를 이용하여 전자 밀도가 상대적으로 부족한 탄소 수, -

소 결합의 끊어짐을 어렵게 만드는 방식으로 원하는 위치에 작용기를 도입하는 , 

데 성공하였다 두 번째로 텅스텐 산소 음이온 구조물의 물리적 크기를 활용한 입. , -

체 효과 를 활용하였다 이 촉매의 크기 특성은 입체적으로 큰 탄소(steric effect) . -

수소 결합을 덜 잘 끊어내는 특징을 보였으며 이를 통해 위치 선택성을 제어하 , 

였다.

이러한 두 가지 전략을 사용하여, 

그룹은 다양하고 복잡한 유기 Ryu 

분자의 기능화에 성공한 예시를 제

시하였다 특히 이들의 연구는 기능. 

화 반응을 통한 유기 분자의 변형 

및 합성에서 중요한 역할을 하는 위

치 선택성의 조절이 가능하다는 것

을 증명하였다 따라서 이 연구는 . 

탄소 수소 기능화 반응에서 이러한 -

전략의 중요성을 재확인하였으며, 

이를 통해 더욱 다양하고 정교한 유

기 분자의 합성에 기여할 것으로 예

상된다 그림 [ 11].

이리듐과 벤조산염 촉매를 사용한 수소 원자 이동  3) 

그룹은 기존의 알릴 자리 벤질 자리Glorius (BDE = 88.8 kcal/mol), (BDE = 89.7 

그림 텅스텐 산소 음이온 합성물 광촉[ 11] -

매를 이용한 위치 선택적 탄소 수소 기능화-
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알파 헤테로원자 자리 보다 더욱 도전적인 활성화kcal/mol), - (BDE = ~92 kcal/mol)

되지 않은 탄소(sp3 수소 결합 을 온화한 반응 조건에서 ) (BDE = 96~98 kcal/mol)–

활성화할 수 있는 수소 원자 이동 촉매 반응에 주목하였다 이를 위해 전자가 많. 

은 탄소(sp3 수소 결합을 선택적으로 활성화하기 위한 친수소화 유) (hydridophilic) –

기촉매를 개발하고자 노력하였고 년에 벤조산염이 이러한 유기촉매로서 활, 2016

용될 수 있음을 발표했다.26 벤조산염은 광촉매와의 홀전자 이동을 통한 산화 기 , 

질과의 수소 원자 이동 프탈이미드 음이온에 의한 탈양성자 과정을 거쳐 재생되, 

어 다시 촉매로서 사용될 수 있다 . 

이 촉매시스템을 이용해 현대 

약물 개발에서 잠재력을 지닌 트

리플루오로메틸티오(-SCF3 그룹) 

을 탄소(sp3 수소 결합에 도입하)-

는 반응 연구를 진행하였고 결국, 

에는 프탈이미드-SCF3 시약을 이 

용한 광촉매 반응을 성공적으로 

이루어냈다 이 방법을 통해 다. , 

양한 작용기를 갖는 기질에서 전

자가 가장 풍부한 탄소 수소  결-

합을 선택적으로 활성화하여 트

리플루오로메틸티오화할 수 있었

으며 생물학적으로 활성을 지닌 , 

복잡한  분자들에서도 위치 선택

적으로 전자가 풍부한 탄소(sp3)-

수소 결합을 활성화하여 후기 단계 기능화에 이 반응을 효과적으로 사용하였다

그림 [ 12].

안트라퀴논 촉매와 아미딜 라디칼을 사용한 수소 원자 이동4) 

위치 선택적 탄소 수소 결합의 기능화는 다양한 화학 연구에서 매우 도전적이-

그림 벤조산염을 이용한 알케인의 선[ 12] 

택적인 탄소 수소 결합 활성화-
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며 유익한 주제로 여겨져 오고 있지만 이와 같은 시도에서 전이금속 촉매를 사용, 

하여 특정 위치의 C(sp3 를 활성화시키는 반응들의 경우 비교적 큰 에너지가 필)-H

요하거나 구조적인 한계로 인해 후기 작용기 도입과 같은 복잡한 생리활성 물질 

합성에서 어려움을 겪는 경우가 많다 때문에 이를 극복하기 위해 보다 온화한 조. 

건으로 반응을 진행할 수 있는 유기광촉매의 사용이 주목받고 있다 그룹은 . Hong 

삼중항 상태에서 존재하는 라디칼을 활용하여 수소 원자를 분리하는 과정에 대한 

연구를 보고하였다 그림 [ 13].27 광화학 반응의 이용과 위치 선택적 탄소 수소 활성-

화를 중심으로 한 라디칼 자리이동 현상을 적용함으로써 헤테로원자 라디칼과 안, 

정한 탄소 라디칼 생성에 관련된 제한사항들을 극복하려고 하였다 이 연구에서. 

는 삼중항, 상태로 들뜬 안트라퀴논과 아미딜 라디칼의 역수소 수소 원자전달 

그림 삼중항 상태에서 존재하는 라디칼 활용 수소 원자 분리 기전과 안트[ 13] 

라퀴논 광촉매를 이용한 위치 선택적 탄소 수소 기능화-



제 장 가시광을 이용한 유기반응 동향과 전망    18 583

메커니즘을 활용하여 보다 온화한 금속이 없는 (reverse hydrogen atom transfer) , 

반응 조건에서 불활성 탄화수소의 위치 선택적 탄소 수소 피리딜화 방법을 개발-

하였다 빛에 의해 활성화된 케톤을 수소 원자를 추출하는 데 사용함으로써 알킬 . , 

라디칼의 생성을 촉진하였고 우수한 라디칼 수용체인 피리디늄염을 사용하였다. 

특히 아미도피리듐 염의 사용을 통해 피리딘의 번 탄소 위치로의 치환 반응, N- , 4

이 선택적으로 일어나는 것을 확인하였다 또한 이 촉매 시스템은 화학 원료에서 . , 

고부위 선택성을 가진 다양한 선형 분기 및 순환 알칸 그리고 더욱 복잡한 분자, , 

에도 높은 부위 선택성으로 적용될 수 있었다 이는 금속 촉매를 필요로 하지 않. 

기 때문에 다양한 의약품 합성 분야에 활용 가능하였다 더 나아가 생물학적 활, . , 

동을 가진 복잡한 분자에도 적용이 가능하여 후기 단계의 기능화에까지 그 사용 , 

가능성을 확장하여 향후 합성 화학에서의 원료 개선 과정을 간소화할 수 있을 것

으로 기대된다. 

촉매가 필요 없는 가시광 반응 개발 연구. Ⅳ

전자 주개 받개 복합체 형성  1. -

위에서 기술했듯이 가시광을 이용한 광산화반응은 위치에 따라 선택적으로 작

용기를 도입할 수 있는 기법으로 이는 기존의 전통적인 유기화학 반응에서는 구, 

현하기 어려운 반응을 가능하게 한다 이러한 가시광 반응의 일반적인 실행 방식. 

은 광촉매를 활용하는 것이지만 친환경적인 반응 개발이라는 이상적인 목표는 촉, 

매와 시약의 사용을 최소화하는 것이다 따러서 최근에는 광촉매를 사용하는 시스. 

템을 넘어 새로운 광화학적 전략에 근거한 반응 개발에 주목하고 있다 실질적으, . 

로 광촉매 없이도 기질 자체의 들뜸 상태 반응을 통해 가시광 반응을 수행하는 , 

방법이 존재한다 이 문단에서는 대표적인 전자 주개 받개 복합체. - (Electron Donor- 

를 예로 들어 소개하고자 한다Acceptor complex, EDA complex) [그림 14].28 전자  

수용체 와 전자 기부체 간의 적절한 상호작용은 (electron acceptor) (electron donor) 

전자 주개 받개 복합체를 형성하며 이 복합체는 각각의 성분이 갖지 못한 새로운 - , 
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광화학적 특성을 부여한다 즉 이 복합체의 형성을 통해 기질이 광촉매의 역할을 . , 

대체할 수 있다 이러한 복합체는 개별 구성 요소들이 가시광을 효율적으로 활용. 

하지 못하는 반면 복합체 자체는 가시광을 효과적으로 흡수하고 활용할 수 있다, . 

전자 기부 수용 복합체는 빛 에너지를 흡수하여 들뜬 상태가 되고 이는 분자 간 - , 

단전자 이동을 통해 상온에서 반응성이 높은 라디칼 중간체를 생성한다 이 방법. 

은 외부 촉매가 필요 없는 점에서 경제적이며 반응물 자체가 온화한 에너지원인 , 

가시광선을 새로운 유기 반응의 에너지원으로 활용하는 장점이 있다.

그림 전자 주개 받개 복합체를 이용한 라디칼 생성 [ 14] -

전략

전자 주개 받개 복합체를 이용한 알킬화 반응 2. -

그룹은 Hong 광촉매를 사용하지 않는 조건에서 아미도피리디늄 염과 다양한 N-

알킬 브로마이드 사이의 광화학적 교차 결합에 대한 일반적인 전략을 제시하며, 

이를 통해 다양한 알킬화 피리딘을 합성하는C4- 연구를 보고하였다 그림  [ 15].29 가 

시광을 흡수할 수 있는 기질 즉 아미도피리디늄 염과 전자 제공 분자인 브롬 , , N-

음이온을 이용하여 전자 주개 받개 복합체를 새롭게 고안하고 유도함으로써 반응-

을 개발하고자 하였다 예상대로 가시광 조건 하에서 두 개의 기질은 성공적으로 . 

전자 주개 받개 복합체를 형성함으로써 최종 목표 화합물을 성공적으로 합성할 - , 

수 있었다 이때 전자를 받는 쪽은 피리딘염이었는데 잡플랏 과 같은 . , , (Job's plot)

메커니즘 검증 실험을 통해서 의 비율로 복합체를 이루고 있음을 증명하였다1:1 . 

특히 실릴 라디칼을 생성하고 알킬화 과정을 추진할 수 있어 전체적인 광 활(siyl) 

성 반응에 있어 중요한 역할을 하였다 피리디늄 염과 브롬 음이온 간의 전자 주. 
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개 받개 복합체를 이용해 광촉매 없이 피리디늄 염을 활성화하여 라디칼 연쇄반-

응을 통해 선택적인 피리딘의 알킬화 반응을 성공적으로 수행하였고 이를 생C4- , 

리활성을 가진 복잡한 분자에도 적용하여 후기 단계 기능화에까지 응용성을 확장-

하였다 나아가 개발된 위치선택적 광화학반응을 통해 다양한 기능성 분자 라이브. 

러리에 대한 빠른 접근을 가능하게 하였다 이는 외부 촉매를 필요로 하지 않는다. 

는 점에서 경제적이며 반응물 자체가 온화한 자원인 가시광선을 새로운 유기 반, 

응의 에너지원으로 사용할 수 있도록 한다는 점이 기대된다. 

그림 전자 주개 받개 복합체를 이용한 선택적인 피리딘의 알킬화 [ 15] - C4-

반응
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쟁점과 전망V. 

지금까지 가시광을 이용한 다양한 유기 광반응에 대한 연구를 살펴보았다 유. 

기 광반응은 빛을 활용하는 특성으로 인해 지속 가능하고 환경 친화적인 방법이

다 유기 광반응의 특성은 온화한 조건에서 빛을 사용하여 분자를 활성화시키고. , 

이를 통해 다양하고 유용한 유기분자를 친환경적으로 합성하는 것이 가능하다는 

장점이 있다 이 방법은 산업적으로 적용하기 쉽고 기존에 해결되지 않았던 문제. , 

들에 대한 효과적인 대안을 제시하는 장점을 가지고 있다 전통적인 유기반응은 . 

대량의 첨가물이 필요한 반면 유기 광반응은 빛을 활용하므로 반응 후에 발생하, , 

는 부산물이 적고 그 결과 정제 과정이 간편하다 최근에는 가시광선이나 태양광, . 

과 같은 친환경적인 빛 에너지원을 활용한 연구가 활발히 진행되고 있다 또한. , 

유기 광반응은 반응을 조절하기 매우 쉬워 빛을 제공하면 반응이 시작되고 빛을 , , 

제거하면 반응이 중지되므로 간단한 조작만으로 반응을 조절할 수 있다, . 

이 분야의 연구는 매커니즘에 대한 깊이 있는 통찰력을 바탕으로 더욱 창의적, 

이고 환경 친화적인 새로운 유기합성 방법들에 대한 탐구가 진행될 것으로 전망

된다 특히 광촉매를 사용한 알케인의 비활성화된 부분에 대한 직접적인 활성화 . , 

전략은 온화한 조건에서 특정 탄소 수소 결합을 선택적으로 활성화하는 방법으로- , 

여러 가지 유용한 화합물의 합성에서 중요한 역할을 할 것으로 보인다 이런 연구 . 

개발은 위치에 따른 선택적 기능화 및 약물 후기 단계 기능화에서 중요한 도구로-

서 점점 자리잡고 있다 최근에는 에너지 전달 메커니즘을 활용한 반응 개발이 전. 

세계적으로 활발하게 이루어지고 있어 새로운 반응 개발에 대한 기대가 더욱 커

지고 있다 향후 라디칼 형성의 새로운 방법론과 이를 활용한 창의적인 새로운 합. 

성 방법들에 대한 연구로 연결되어 유기 반응 연구에 새로운 방향성을 제시할 것, 

으로 기대된다 따라서 가시광 반응을 이용한 유기화학 연구는 앞으로도 새로운 . 

합성 전략 개발에 핵심적인 역할을 할 것이다 특히 이 방법은 자연에 풍부한 피. 

드스톡을 활용하여 다양한 유용한 화합물을 생성하는 데 큰 도움을 주며 다양한 , 

라디칼 형성 및 활용에 대한 연구는 더욱 복잡하고 다양한 유기합성 분야에 적용

될 것으로 예상된다 또한 최근에는 전기화학을 유기 광반응과 결합하는 새로운 . , 

반응성을 활발하게 탐색하고 있다 이러한 방법을 통해 친환경적인 녹색 화학 합. 
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성 방법을 개발하여 환경 문제의 해결책을 제시하며 이는 산업적으로도 쉽게 적, 

용될 것으로 보인다. 

가시광 반응 개발에서 입체화학의 제어는 아직 해결되지 않은 문제로 남아 있

으며 이는 앞으로의 연구에서 중요한 도전 과제로 작용할 것이다 따라서 비대칭 , . , 

촉매의 활용은 가시광 반응에 있어서 미래 연구의 핵심 주제로 부상할 수 있으며, 

이는 향후 매우 큰 잠재력을 가진 연구 영역이 될 것으로 예상된다 또한 금속 . , 

광촉매의 비용 독성 그리고 희귀 원소 사용 등으로 인해 이를 대체할 새로운 활, , 

성화 전략이 요구되고 있다 저렴하고 안전한 대체 유기 광촉매의 개발은 산업적 . 

적용을 더욱 용이하게 만들어 이로 인해 가시광 반응의 더 넓은 사용과 효율적인 , 

활용이 가능해질 것이다 이러한 연구 결과는 새로운 광촉매 및 반응성 모드의 개. 

발과 발견을 제공함으로써 이 분야의 연구자들에게 흥미로운 도전을 제공하며 광, 

화학 기술의 다양한 응용분야에 대한 신선한 아이디어를 제시할 것으로 기대된다.
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질소그룹 도입 촉매반응

장석복 *1)

아미노 그룹 도입 촉매반응의 개요. Ⅰ

탄소 질소 결합형성을 가능하게 하는 선택성과 효율성이 동시에 높은 촉매반응-

의 개발은 합성화학과 제약산업에서 매우 중요한 과제인데 그 이유는 질소를 포, 

함하는 유기화합물이 생리활성을 지니는 천연물이나 의약품 중간체 혹은 제약등

에서 가장 흔하게 나타나는 공통의 골격 구조를 이루는 단위체이기 때문이다.1-3 

특히 벤젠 유도체를 포함하는 아릴 질소 결합 형성을 위해서는 년대에 개발- 1990

된 촉매를 사용하는 짝지음 반응이 대표적으로 광범위하게 Pd Buchwald-Hartwig 

그리고 실용적으로 사용되어 왔다.4-5 하지만 이 반응에서는 미리 작용기화된 헤 , (

테로 아릴 할라이드를 반응제로 사용해야 하는데 이를 위해서는 보다 저렴하며 )

쉽게 이용 가능한 벤젠등의 전구체로부터 얻는 전환이 필요로 한다 이런 관점에. 

서 탄화수소등의 화합물에 다수 존재하는 탄소 수소 결합을 활성화시켜 직접 탄-

소 질소 결합형성 반응을 유도하는 탄소 수소 아민화 반응 은 짝지- - (C-H amination)

음 반응의 문제점을 극복할 수 있는 대안으로서 최근 집중적인 관심을 받고 있다.6 

이를 위해 고려할 중요한 요소 중 하나는 효율적이며 실용적인 질소그룹 전구체

를 개발하여 촉매반응에 적용하는 것이다 특히 다이옥사졸론 이라는 . (dioxazolone)

아미노 그룹 전구체가 최근 활발히 이용되고 오고 있다 이 화합물은 자연계에 풍. 

부히 존재하거나 쉽게 얻을 수 있는 카르복실산으로부터 두 단계에 걸쳐 용이하

게 얻을 수 있는 장점을 지니고 있다 또한 다이옥사졸론은 열적으로 비교적 안정. 

한 화합물로 다루기가 용이하다 이 화합물부터 이산화탄소가 제거되면 반응성이 . 

한국과학기술원 화학과 교수* 
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높은 아실나이트렌를 제공하게 되는데 전이금속 촉매의 작용으로 이 중간체가 탄, 

소 수소 결합에 삽입되어 탄소 질소 결합을 만들어내게 되는 과정을 거치게 된다- - . 

최근 다양한 전이금속 촉매 시스템이 이 과정을 효율적이고 입체 거울상 선택적으/

로 수행할 수 있음이 보여져 반응이 새로운 높은 수준으로 개발되C-H amination 

는 전기가 마련되고 있다.

본 총설에서는 탄소 수소 결합 활성화를 통한 직접적인 탄소 질소 결합 형성 반- -

응의 과정을 메커니즘을 기준으로 나누어 보고 현재까지 본 연구진에서 개발한 

촉매시스템들을 살펴보려고 한다 아미노그룹 전구체의 특성을 메커니즘 관점에. 

서 비교하여 다이옥사졸론 화합물이 제공하는 독특한 특징을 기술하며 이를 기반, 

으로 개발된 주목할 만한 탄소 질소 결합 반응의 주목할 만한 예들을 기술할 것이-

다 그리고 아실나이트렌 중간체의 구조를 규명하는 메커니즘 연구 결과를 반응성. 

과 연계하여 설명하려고 한다. 

탄소 수소 활성화를 통한 질소 도입과정의 메커니즘. -Ⅱ

탄소 수소 결합 활성화를 통한 탄소 질소 형성 반응은 크게 두 가지의 메커니즘 - -

경로로 나눌 수 있다 촉매의 전이금속과 결합된 아미노그룹 전구체가 열 혹은 빛. 

에 의해서 핵심 중간체인 메탈 나이트렌으로 변환된 후 이것의 반응성이 촉매의 -

구조에 따라 조절 혹은 선택될 수 있게 된다 그림 만약 메탈 탄소 고리화합물[ 1]. -

로부터 출발한다면 나이트렌 중간체가 이웃한 탄소 중심으로 이동하여 탄(X = C) 

소 질소 결합이 형성될 수 있다 이러한 내부권 경로에 의해 얻어지- . (inner-sphere) 

는 생성물은 아민화되는 위치가 정확히 예측되고 고정된다는 장점이 있다 하지. 

만 이와 같은 반응경로를 지나는 반응에서는 메탈 탄소 고리화합물을 만들기 위, -

한 유도그룹 이 반응기질 내에 위치해야 하는 전제 조건이 필요하(directing group)

다 또한 반응 후 이 유도그룹을 제거해야 할 경우 추가적인 전환 과정이 요구된. , 

다는 단점을 가지고 있다. 

메탈 나이트렌 중간체에서 탄소가 헤테로 원자로 친환된 경우 혹은 - (X = NR O), 

적당한 거리에 위치한 탄소 수소 결합에 나이트렌이 삽입되는 외부권- (outer-sphere) 
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메커니즘 경로를 거치게 된다 이 경우 세부적으로 두 가지의 가능성이 있는데 . , 

하나는 이 과정이 한 단계로 일어나는 이 있고 다른 하나는 적당한 C-H insertion , 

거리의 탄소에 결합된 수소원자가 메탈에 의해 제거되어 라디칼 중간체를 생성시

킨 후 라디칼 라디칼 재결합을 하게되는 두 단계 과정이 있다 이 반응에서는 반- . 

응기질에 유도그룹의 존재가 필요하지 않으나 수소 제거 단계에서 위치 선택성이 

완벽하지 못한 경우가 많은 문제점을 흔히 보인다 본 연구진에서는 이러한 두 가. 

지 경로의 탄소 질소 결합을 각각 가능하게 하는 다양한 촉매 시스템을 개발하여 -

왔는데 그 일부의 구조를 그림 에 표시하였다[ 1] .7-8 

그림 탄소 수소 결합 활성화를 통한 질소 도입 과정의 메커니즘 및 촉매시스템[ 1] -

아미노그룹 전이 반응에서 아실나이트렌 전구체로 현재 가장 많이 사용되는 아

실아지드 화합물은 대부분 불안정할 뿐 아니라 이의 촉매 반응성도 높지 않은 한

계를 지니고 있다 이를 극복하기 위해 보다 안정하면서도 반응성이 높은 새로운 . 

아실나이트렌 전구체를 개발하려는 노력이 이루어져 왔다 그 가운데 다이옥사졸. 

론은 카르복실산으로부터 쉽게 얻을 수 있으며 또한 시차 주사 열량계 측정DSC( ) 

을 통해 열적 안정성이 높다는 등의 장점을 지니고 있음을 관찰할 수 있었다.9-10 
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또한 다이옥사졸론의 촉매 반응성이 아실아지드에 비해 월등히 높음을 실험적, 

으로 관찰할 수 있었다 그림 과 으로부터 얻어진 [ 2]. Cp*Rh(III) 2-phenylpyridine

을 두 가지 아실나이트렌 전구체와의 당량 반응을 비교하면 탄소 질소 rhodacycle -

결합이 형성되는 착화합물를 얻는데 다이옥사졸론의 반응성이 아실아지도에 비해 

월등히 높음을 알 수 있다 그림 수소 동위원소로 치환된 벤조일아지드와 페[ 2a]. 

닐다이옥사졸론과 경쟁 반응을 비교하면 후자의 반응성이 전자에 비해 매우 높음

을 다시 확인할 수 있었다 그림 이를 바탕으로 년 본 연구진에서 다이옥[ 2b]. 2015

사졸론을 아실나이트렌 전구체로 반응에 처음으로 도입한 이후 C-H amination 

년 현재까지 여개 연구그룹에서 이를 활용한 아미노그룹 전이 반응을 개2023 150

발시켜 오고 있다.11

그림 두 가지 아실나이트렌 전구체 아실아지드 다이옥사졸론 의 반응성 비교 [ 2] ( / )

다이옥사졸론을 사용하는 아미노화 반응에서 또한 주목할 점은 동일한 조건에

서 전이금속 화합물의 중심 금속에 따라 반응성 차이가 크게 달라짐을 관찰하였

으며 이의 물리유기화학적인 원인을 규명하였다는 것이다 그림 [ 2c].12 탄소 질소  -

결합형성 과정에서 이리듐 착화합물의 반응성은 로듐에 비해 배400 (-47.7 o 에서  C)

배1100 (6.7 o 까지 높으며 반응차수 역시 두 가지 메탈 사이에서 차이가 남을 C) , 

관찰하였다 이는 이리듐이 로듐에 비해 상대적으로 높은 를 띠어 . relativistic effect
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더 강한 루이스산 성질을 가지게 되는 것에서 기인한다고 설명할 수 있다 결국 . 

이리듐의 촉매 반응성이 로듐에 비해 뛰어나게 되는 결과를 가져오게 된다 이는 . 

이후 보다 효율적인 촉매시스템을 디자인하는데 중요한 정보를 제공하여 다양한 

아미노그룹 전이 촉매반응을 개발할 수 있는 초석을 제공하였다.13-14

이전의 메커니즘 연구를 통해 아미노 그룹이 전이되는 촉매 반응과정의 일반적

인 경로가 알려져 왔으나 가장 중요한 단계인 탄소 질소 결합형성의 세부적인 에-

너지 프로필은 규명되지 않았었다 본 연구진은 다이옥사졸론을 사용한 아미노화 . 

반응의 모델 연구를 실험 및 밀도범함수 계산을 통해 (Density functional theory) 

모든 과정의 세부적인 경로를 규명할 수 있었다 그림 [ 3].12 이리듐 및 로듐을 매개 

로 한 아미노 그룹 전이 당량 반응을 다이옥사졸론을 사용하여 탐색한 결과 세 

단계로 구성되어 있음을 규명하였는데 리간드 치환 산화적인 이산화탄소 제거 , , 

단계 그리고 마지막으로 나이트렌 삽입 과정이 이에 해당된다 특히 마지막 과정, . , 

에서는 를 거치는 나이트렌 그룹의 이동이 에 stepwise process concerted pathway

비해 에너지적으로 선호됨을 알 수 있었다 주목할 점은 형성이 로듐 . Ir-nitrenene 

시스템에 비해 낮은 활성화 에너지를 보여주어( GΔΔ ‡ 이리듐 촉 = 13.6 kcal/mol) 

매 반응이 용이하게 진행됨을 예측하고 있으며 실제 실험 결과와 정확하게 일치, 

하고 있다. 

그림 [ 3 탄소 질소 결합 형성 과정의 에너지 프로필] -
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이 연구로부터 얻을 수 있는 또 하나의 중요한 정보는 속도결정 단계가 중심 

전이금속에 따라 변화된다는 것인데 산화적인 이산화탄소 제거 과정이 로듐에서, 

는 가장 느린 단계인  반면 이리듐에서는 첫 과정인 리간드 치환 단계가 속도를 

결정함을 보여준다 이러한 계산화학 결과는 등을 통해 얻은 실험과 모든 면. NMR

에서 일치하고 있는데 이를 통해 새로운 촉매시스템을 다자인하거나 기존의 것을 

개선시키는 과정에 큰 도움을 줄 수 있었다.  

중심 전이금속이 반응성에 큰 영향을 미치는 결과와 더불어 아미노그룹의 전, 

구체 또한 반응속도론과 밀접한 관련을 보이는 결과를 얻었다 그림 올레핀 탄[ 4]. 

소 수소의 아미노화 반응에서 다이옥사졸론이 아실아자이드에 비해 약 배 빠- 370

른 반응성을 보여주고 있다.15

그림 올레핀 탄소 수소의 아미노화 반응 비교[ 4] -

탄소 수소 아미노화 반응 개발 및 합성응용 . -Ⅲ

1. Inner-Sphere C-H Amination 

나이트렌 이동 반응 메커니즘을 기반으로 탄소 수소 결합 활성화를 통한 아미-

노그룹 전이 과정을 이해한 후 촉매 반응에서의 적용기질 범위를 탐색하였다. 

그림 는 로듐 촉매 시스템을 이용하여 아미노 반응이 효율적으로 수행된 유도[ 5]

그룹을 지니는 반응기질의 예를 나타내고 있다.16 피리딜 그룹을 유도그룹으로 하는  

페닐 혹은 헤테로고리 화합물의 sp2 탄소 수소 결합이 다이옥사졸론과의 반응으로  -
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아미노화된 생성물을 거의  

정량적으로 제공함을 보여준

다 동일한 조건에서 벤즈아. 

마이드와 퀴놀린 화N-oxide 

합물의 아마이드화 반응 역

시 매우 효율적으로 진행된

다 하지만 케톤은 유도작용. , 

기로서의 효율이 낮아 아마

이드화 반응이 거의 진행되

지 않는다. 

이리듐 촉매시스템을 이

용한 탄소 수소의 아마이드-

화 반응에 대한 반응기질 연

구도 광범위하게 수행하였는데 특히 다이옥사졸론돠 아실아지드의 비교반응 결과

를 그림 에 제시하고 있[ 6]

다.17-18 일반적으로 다이옥사 

졸론은 아실아지드에 비해 

반응성이 매우 높으며 반응

기질 역시 보다 광범위함을 

보여준다 흥미롭게도 이 반. 

응을 통해 올레핀의 sp2 탄 

소 수소 결합도 용이하게 아-

민화를 이끌어 낼 수 있다. 

이리듐 촉매 시스템은 로듐 

보다 온화한 조건하에서 더 

다양한 반응기질에 적용이 

가능하며 생성물의 수율 역

시 높게 제공하고 있음을 알 

수 있다. 
그림 유도그룹을 매개로 한 탄소 수소 결합의 [ 6] -

질소화 이리듐 촉매반응

그림 유도그룹을 매개로 한 탄소 수소 결합의 [ 5] -

질소화 로듐 촉매반응
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이러한 반응은 이리듐이나 로듐 촉매 뿐 아니라 주inner-sphere C-H amination 3

기 전이금속인 코발트 촉매로도 유도할 수 있는데 어느 특정한 유도그룹을 지니, 

는 반응기질에 대해서는 코발트 시스템이 더 효율적인 예를 보여주기도 한다.19 

예를 들면 벤즈아마이드 반응기질은 코발트가 이리듐보다 더 높은 생성수율을 줄 

수 있음을 보이고 있다 그림 이는 자연계에 보다 풍부히 존재하고 저렴한 주[ 7]. 3

기 전이금속을 촉매로 사용하는 실용적인 아민화 반응 개발이 가능할 수 있음을 

보여주는 고무적인 결과이다 유도그룹이 존재하는 반응기질이 아민화되어 생기. 

는 생성물이 다시 아민화 반응이 연이어 일어나는 일련의 연속적인 과정을 루테

늄 촉매 시스템을 사용하여 수행할 수 있음을 증명하였다.20-21 

그림 코발트 및 루테늄 촉매시스템의 아미노그룹 전이 촉매 반응성 연구 [ 7] 
 

2. Outer-Sphere C-H Amination 

반응기질에 유도그룹을 지녀야 하는 경로를 통한 탄소 수소 결합inner-sphere -

의 질소화반응은 그 위치선택성이 높으나 반응 후 유도그룹을 제거해야 하는 별

도의 과정이 필요하여 적용될 수 있는 반응기질의 범위가 다소 제한적이라는 한

계를 가진다 이러한 면을 극복할 수 있는 질소화 반응은 경로를 적용. outer-sphere 

시키는 것이다 이 반응은 오랫동안 알려져 왔으나 그 적용 범위가 한계를 지니고 . 

있으며 위치선택성이 높지 않은 상태였다 본 연구진은 메커니즘을 . outer-sphere 

기반으로 하는 탄소 질소 활성화 아민화 반응 개발을 위해 알킬그룹을 지니는 다-

이옥사졸론을 모델 기질로 선정해 초기 연구를 수행하였다 그림 [ 8].22 감마 락탐은  

전통적으로 감마 아미노산의 축합반응으로 만들 수 있는데 탄소 수소 활성화를 , -
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이용하여 이 화합물을 합성할 수 있는 효율적이며 선택적인 촉매반응이 개발된다

면 합성화학이나 제약산업 등에서 응용될 수도 있는 유용한 합성 전략이 될 것으

로 기대된다 하지만 이 반응을 계산화학적으로 분석해보면 메탈 나이트렌 중간. , -

체가 생성되더라도 원하는 탄소 수소 삽입 과정보다는 경쟁적인 커티우스 형태의 -

재배열 반응이 열역학적으로 선호되는 어려움이 예측되었다.

그림 탄소 질소 결합 형성을 통한 감마 락탐 형성반응의 디자인[ 8] - -

이러한 불리한 열역학적 요소를 극복하기 위한 촉매 디자인을 수행하였는데, 

리간드의 전자적 성질을 조절하는 동시에 입체적인 튜닝도 동시에 진행하여 원하

는 반응을 유도할 수 있었다 그림 알킬다이옥사졸론을 모델 반응기질로 삼아 [ 9]. 

이리듐 중심 금속에 와 형태의 를 지니는 촉매시스템을 디자인하Cp* LX- coligand

면서 입체성과 전자성질을 조절하는 연구를 성공적으로 진행시킬 수 있었다 이들 . 

그림 [ 9 감마 락탐 형성 반응 촉매시스템의 최적화] -



600    장석복

통해 원하는 감마 락탐이 정량적으로 얻어지면서 원하지 않는 반응경로를 거쳐 -

얻게 되는 아이소시아네이트의 생성을 최소화시킬 수 있었다.

최적화된 이리듐 촉매시스템을 적용하여 다양한 감마 락탐을 생성시킬 수 있음-

을 관찰하였다 그림 [ 10].22 다이옥사졸론은 자연계에 풍부하거나 쉽게 구할 수 있 

는 카르복실산으로부터 두 단계에 걸쳐 얻을 수 있으므로 이 반응은 합성적으로, 

나 제약산업적인 면에서도 응용 가능성이 높다고 평가된다 이리듐 촉매 조건 하. 

에서 매우 다양한 다이옥사졸론의 분자 내 반응으로 원하는 감마 락탐 생성물을 -

높은 수율로 얻을 수 있었는데 상대적으로 더 활성화된 벤질 알릴 프로파질 위, , , 

치의 수소뿐만 아니라 반응성이 낮은 알킬 위치에도 질소화 반응이 잘 적용되었

다 천연화합물 혹은 약 등으로부터 얻을 수 있는 카르복실산으로부터 만들어진 . 

다이옥사졸론의 질소화 반응이 매우 효율적임을 증명하였다. 

그림 탄소 수소 활성화를 통한 감마 락탐 형성 촉매반응의 적용 기질 범위[ 10] - -

  

  

이리듐 촉매의 설계를 통해 탄소 수소 결합에 아미노그룹 전이를 성공적으로 -

진행시켜 감마 락탐 화합물을 얻은 후 이 반응을 비대칭으로 개발하는 후속 연구- , 

를 진행하였다 이를 위해 카이랄 리간드를 지니는 촉매시스템을 설계하였으며 이. 

후 반응 최적화를 통해 감마 락탐을 높은 거울상 이성질체 비율로 얻을 있는 조건-

을 확립하였다 그림 [ 11].23 다양한 반응기질이 높은 입체선택성을 보이며 원하는  
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카이랄 감마 락탐을 생성할 수 있음을 보였는데 이러한 높은 입체선택성은 이리- , 

듐 나이트렌 생성 단계 및 탄소 수소 결합 삽입의 두 과정 모두에서 분자내 수소- -

결합이 중요한 역할을 수행함을 메커니즘 연구를 통해 규명하였다.24-26 

그림 비대칭 탄소 수소 활성화를 통한 카이랄 감마 락탐 형성 촉매반응[ 11] - -

  

이 반응은 단일의 카이랄 탄소 센터를 만들어 낼뿐만 아니라 반응기질이 대C2-

칭성을 가지는 반응기질의 경우 카이랄 촉매의 적용에 의해 개의 연속적meso , 2

인 카이랄 탄소 센터가 고리 안에 생성되는 반응을 유도할 수 있음을 증명하였다

그림 여러 형태의 반응기질에 대해 매우 높은 입체선택성을 보여주었다[ 12]. . 

알킬 그룹에 있는 sp3 탄소 수소 결합의 활성화를 통한 아미노그룹 도입은  - sp3 

탄소 질소 결합을 형성하는 반면 중간체인 메탈 나이트렌이 아릴 반응기질의 - - sp2 

탄소 수소 결합에 삽입되면 - sp2 탄소 질소 결합을 지니는 아닐린 생성물 유도체가  -

얻어질 수 있다 만약 이 반응을 성공적으로 개발하게 되면 . outer-sphere C-H 

반응의 적용기질을 획기적으로 넓힐 수 있으며 동시에 얻을 수 있는 생amination 

성물의 범위도 확장시킬 수 있다. 
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이런 관점에서 적당한 거리에 페닐 그룹을 지니는 다이옥사졸론을 모델 기질, 

로 삼아 이리듐 촉매를 적용시켜 보았다 그림 [ 13].27 놀랍게도 예상되는 생성물이  

아닌 구조적으로 재배열된 벤조락탐 화합물이 거의 정량적으로 얻어짐을 관찰

하였다 이러한 결과로부터 이 반응은 이리듐 나이트렌 중간체 가 처음 예상. - (III)

했던 SEAr 반응경로 를 거치는 것이 아님을 유추할 수 있었다 대신  (path a) . 

을 통하는 반응경로 가 작동하며 중간체 의 spirocyclization (path b) , spirolactam (IV)

을 통해 구조가 재배열되는 생성물 을 제공하는 것으로 반응경로C-C migration (b)

를 제안할 수 있었다 실제 계산화학을 통해 이러한 경로가 열역학적으로 . SEAr에 

비해 선호됨을 확인하였다 이 반응은 다양한 기질에 대해 적용되는데 특히 . , 

para 그룹을 가지는 기질로부터 중간체로 제안한 을 실제 얻-hydroxy spirolactam

을 수 있게되어 이 반응경로가 적용됨을 확인하였다 또한 비대칭 반응으로 유도. , 

할 수 있는 카이랄 촉매를 최적화여 화합물을 얻는 방법도 제시chiral spirolactam 

하였다.28 

그림 [ 12 대칭적인 반응기질의 고리화를 통한 카이랄 ] 

감마 락탐 형성 촉매반응-
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그림 [ 13] sp2 탄소 수소 활성화를 통한 아민화 고리형성 촉매반응 -

위에서 본 연구진이 개발한 아미노그룹 전이 반응을 수행할 수 있는 촉매시스

템을 기술하였는데 주로 주기 혹은 주기의 귀금속 전이금속을 기반으로 하고 4 5

있다 비록 이 촉매들이 반응성이 높고 입체 선택성이 뛰어난 결과를 보여주고 있. 

지만 보다 저렴하고 자연계에 풍부한 주기 전이금속 촉매시스템의 개발 및 적용, 3

에 대한 필요성은 높다.29-32 이런 관점에서 니켈을 기반으로 한 아민화반응 촉매를  

개발하였으며 구조상 만들기 어려운 베타 락탐을 만들 수 있는 방법을 제시하였, -

다 그림 [ 14].33 카이랄 베타 락탐은 페니실린이나 카바페넴등의 항생제등의 중요 -

한 구조 단위체로서 이의 비대칭 합성은 많은 유기 화학자들에 의해 시도되어 

왔다.

본 연구에서는 니켈 하이드라이드 촉매시스템이 카이랄 리간드 존재 하에 알케-

닐 다이옥사졸론의 비대칭 고리화 반응으로 베타 락탐을 높은 거울상 비율로 얻-
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을 수 있음을 보여주었다 일반적인 니켈 하이드라이드는 올레핀에 먼저 배위한 . -

후 이중결합에 삽입하는 과정을 거치는 것으로 알려져 있는데 이러한 반응 경로, 

룰 따라갈 경우 각형의 감마 락탐이 형성하게 된다 본 연구에서는 이러한 반응 5 - . 

경로의 순서를 뒤 바꾸도록 유도하여 먼저 니켈 촉매가 다이옥사졸론을 활성화 , 

시켜 나이트렌을 현성 한 후 올레핀의 이중 결합에 삽입하는 경로를 따르게 하여 

베타 락탐 형성을 최적화하였다 실제 계산화학적 에너지 프로필이 이러한 실험 - . 

결과와 일치함을 보였다. 

이렇게 얻은 반응 조건을 다양한 알케닐 다이옥사졸론에 성공적으로 적용시켜 

카이랄 베타 락탐을 높은 거울상 이성질체 비율로 얻을 수 있었다 반응기질의 입- . 

체적인 혹은 전자적인 성질의 변화에 무관하게 이 반응은 높은 입체선택성을 보

여주어 범용성이 넓음을 증명하였다 얻어진 카이랄 베타 락탐은 그 응용성이 높. -

아 다양한 생리활성 화합물이나 약 등의 합성에 필요한 전구체로서 적용할 수 있

음을 보일 수 있었다.

그림 니켈 비대칭 촉매반응을 통한 카이랄 베타 락탐 형성[ 14] -
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앞서 기술한 감마 락탐 형성 반응에서 탄소 수소 결합이 감마와 델타 위치에 동- -

시에 존재하는 경우 각 고리인 감마 락탐이 우세하게 형성되었는데 이는 감마, 5 - , -

락탐의 형성 과정이 각형 를 따르는 6 chair-like transition state concerted C-H insertion 

과정이기 때문에 델타 락탐을 형성하는 경로보다 반응 속도론적으로 우세하기 때, -

문이다 실제 본 연구진이 개발한 이리듐이나 로듐 촉매 시스템은 이러한 경우 . 5

각형 고리 형성을 선택적으로 형성함을 보여주었다 따라서 각형 고리 화합물인 . , 6

델타 락탐을 얻을 수 있으려면 반응의 메커니즘을 변경시켜 일원자 라디칼 중간-

체를 형성시키고 뒤이어 고리화 과정을 거치는 로 유도해야 한다고stepwise pathway  

제안하였다 이러한 촉매시스템의 최적 후보로 구리 촉매를 상정하여 이 반응을 . 

테스트하였으며 실제 각형 고리 락탐이 선택적으로 얻어짐을 관찰하였다 그림 6 [

15].34 특히 주목할 점은 감마와 델타 수소가 동시에 존재하는 다이옥사졸론의 고 

리화 반응에서 델타 락탐만이 얻어짐을 보여준다는 것이었다 제안한 것처럼 이 - . 

반응은 구리 나이트렌 중간체가 생성되고 수소이동 과정을 통해 라디칼 중간- 1,5-

체가 얻어진 후 최종적으로 이것이 고리화 되는 두 단계를 거치는 것으로 반응경

로가 규명되었다 이는 다양한 메커니즘 실험으로 증명되었으며 또한 계산화학적. 

그림 구리 비대칭 촉매반응을 통한 카이랄 델타 락탐 형성[ 15] -
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인 에너지 프로필과도 일치되는 결과로 나타났다.

카이랄 비스옥사졸린 리간드를 사용하여 이를 비대칭 델타 락탐 고리화 반응으-

로 개발하였다 반응기질의 적용 범위가 넓어서 델타 위치의 수소가 벤질 헤테로. , 

고리 삼중 결합의 알카인 혹은 이중 결합의 알켄을 지니는 모든 경우에서 얻어지, , 

는 델타 락탐의 거울상 선책성이 매우 높게 나타났다 또한 차 탄소중심 센터를 - . , 3

지니는 라세믹 반응기질의 고리화 반응을 통해 카이랄 차 탄소중심 델타 락탐을 4 -

높은 입체선택성으로 얻을 수 있었다.

메탈 나이트렌 중간체의 구조 및 반응성 규명 . Ⅳ

촉매 반응에서 핵심 중간체의 구조적 전자적 특성을 파악하는 것은 반응 메커, 

니즘을 밝혀내고 효율과 선택성이 개선된 새로운 촉매 시스템을 설계하는데 필수

적이다 앞서 기술한 것과 같이 본 연구 그룹에서는 전이금속 촉매와 다이옥사졸. 

론을 활용한 질소 작용기 도입 연구를 활발하게 진행 중이다 따라서 해당 아미노. 

화 촉매반응의 효율을 높이기 위해서는 촉매 반응의 중요한 중간체로 간주되는 

전이금속 아실나이트렌의 구조와 반응성을 이해하는 것이 필요하지만 이러한 중- , 

간체의 매우 높은 반응성 때문에 전이금속 아실나이트렌 중간체를 실험적으로 관-

찰하는 것은 오랫동안 도전과제로 남아 있었다 그림 일례로 앞 단원에서 논[ 16a]. 

의한 촉매 반응의 개발과정에서 다양한 금속 나이트렌 중간체를 분리하거나 검출-

하고자 하는 노력을 하였지만 해당 중간체의 빠른 반응성 때문에 모두 성공적이, 

지 못했다.

비슷하게 그림 에 나타나는 것처럼 아자이드와 전이금속 착물을 활용하여 , 16b

금속 나이트렌 중간체를 얻어낸 경우가 있다 이러한 선행 연구에서는 주로 금속- . -

나이트렌 구조가 다른 기질과 반응하지 못하도록 거대한 리간드를 디자인하여 보

호함으로써 얻어낸 경우인데 예를 들어 교수 연구팀은 입체적으로 거대한 , Betley 

다이피린 리간드를 활용하여 구리 나이트렌 착물을 분리하는데 성공하(dipyrrin) -

였다.35 또한 교수 연구팀은 비슷한 리간드 설계 전략으로 팔라듐에 배위된  , Munz 

알킬 아릴 나이트렌/ 36 혹은 설포닐 이미도 37 화합물을 분리해 내었다 리간드 설계  . 
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전략 외에도 교수 팀의 경우 광결정학 접근을 통해 이를 가능케 하였는, Powers , 

데, Rh2 아자이드 복합체의 결정에 외부 광원을 쬐어주며 단결정 선 회절분석을 - X

진행하여 Rh2 아릴 알킬 나이트렌의 구조를 얻어내기도 하였다- / .38-39 하지만 제시 , 

된 선행 연구는 모두 아자이드를 활용하며 알킬 아릴 설포닐 나이트렌의 구조를 , , 

얻어내었고 다이옥사졸론을 활용한 아실나이트렌의 규명은 도전과제로 남아있, 

었다.

전이금속 아실나이트렌 검출이 어려운 이유는 다음과 같은 두 가지 이유로 정-

리될 수 있다 그림 우선 아실 작용기는 전자를 끄는 성질을 가지고 있어 다[ 17a]. 

이옥사졸론과 같은 아실나이트렌 전구체는 금속과의 결합 성질이 약하다 따라서. , 

전이금속에 배위되어 있는 다이옥사졸론 전구체를 얻어내는 것 역시 어렵다 또. 

한 만약 전이금속 아실나이트렌 중간체가 생성이 되더라도 커티우스 재배열과 , - , 

같은 분자 내 전환 반응을 통해 아이소시아네이트로 변환될 수 있다 따라서 선행 . , 

연구와 같이 입체적인 리간드를 설계하는 것 만으로 금속 아실나이트렌의 커티우-

스 재배열 반응을 막을 수 있을지는 미지수였다. 

이러한 두 가지 근본적인 문제를 해결하기 위해 본 연구그룹에서는 다이옥사, 

졸론을 포함하는 두 자리 리간드를 활용하고자 하였다 다이옥사졸론이 포함된 두 . 

자리 리간드를 활용하면 금속과의 배위결합력이 증가할 것이라고 기대하였고 커, 

그림 금속 나이트렌 중간체 구조 규명을 위한 선행연구 개요[ 16] -
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티우스 재배열을 막는데도 긍정적인 효과를 줄 수 있을 것이라고 판단하였기 때 

문에 앞서 제기한 문제들을 동시에 해결할 수 있을 것이라고 기대하였다 또한 , . 

새로운 촉매 시스템 설계를 통해 궁극적인 목표인 금속 아실나이트렌 중간체를 -

규명할 수 있을 것이라고 예측하였다.40

본 연구에서 규명하기로 목표한 금속 아실나이트렌 중간체는 용액상에서 반응-

성이 매우 높을 것으로 예상되기 때문에 용액상에서 변화를 추적하는 것보다 고, , 

체 상태에서 실험을 진행하는 것이 유리할 것이라고 판단하였다 특히 단결정 시. , 

료에 광결정학 실험을 진행하게 되면 빛에 의해 변화되는 시료의 구조를 추적할 

수 있을 것이라 기대하였다 따라서 빛을 흡수하여 들뜨게 하여 원하는 전이금속. , -

아실나이트렌 중간체를 형성하는 새로운 전이금속 촉매의 구조를 설계하는 것이 

필요하였다 빛을 흡수한 뒤 앞서 설계한 두 자리 다이옥사졸론 리간드를 활성화. 

그림 로듐 아실나이트렌 중간체 검출을 위한 전략 및 전구체 설계[ 17] -
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시켜 금속 아실나이트렌으로 변환시키는 착물을 설계하는 것이 중요하였는데 빛- , 

에 감응하여 촉매반응을 일으키는 것으로 알려진 교수 연구팀의 로듐 촉Meggers 

매 시스템을 기반으로 새로운 팔면체형 로듐 착물을 고안하였다.40

그림 에 나타나는 것처럼 두 개의 페닐피라졸 리간드가 금[ 17b] (phenylpyrazole) 

속 탄소 고리화 되어있는 로듐 착물 에 피리딘이 연결되어있는 다이옥사졸론 - Rh1

기질을 반응시키면 로듐에 배위되어있는 다이옥사졸론 착물 를 형성할 수 있Rh2

었다 해당 착물은 그림 에 나타나는 흡수 스펙트럼에 나타는 것처럼 자외선. [ 17c] -

가시광선 영역의 흡광을 나타내었는데 의 경우에는 이하의 빛을 흡수, Rh1 350nm 

하였지만 는 약 영역의 빛도 흡수하는 것을 관찰할 수 있었다, Rh2 350-450nm . 

의 흡광 특성을 고려하여 삼중항 상태로 들뜬 이후의 반응 메커니즘을 Rh2 , (triplet) 

계산을 활용하여 예상해 보게 되면 그림 에 나타나는 것과 같이 삼중항 DFT , [ 17d]

상태의 착물은 약 의 낮은 에너지 장벽으로 이산화탄소를 배출하Rh2 1.1 kcal/mol

며 로듐 아실나이트렌을 형성할 수 있는 것으로 예상되었다 반면 단일항- . , (singlet) 

상태에서 다이옥사졸론이 활성화 되어 나이트렌을 형성하는 경로는 약 24.2 kcal/ 

로 상대적으로 높음을 계산을 통해 예측할 수 있었다mol .

따라서 본 연구에서 제시하였던 것과 같이 광결정학 분석을 활용하여 로듐, , -

아실나이트렌의 형성을 추적하는 것이 충분히 가능할 것이라고 예상하였다 로듐. -

다이옥사졸론 착물 는 양이온성을 띄기 때문에 다양한 짝이온과 이온쌍을 Rh2

이루게 할 수 있는데 그 중 입체적으로 거대한 음이온인 , , BArF(tetrakis(3,5-bis 

가 짝이온으로 존재하는 로듐 다이옥사졸론 착물의 (trifluoromethyl)phenyl)borate) -

결정을 얻을 수 있었다 해당 결정을 활용하여 포항 가속기 연구소의 방사광을 활. 

용한 광결정 분석 실험을 진행하였다 빔라인(BL2D-SMC ).41 그림 에 제시한  [ 18]

세팅처럼 로듐 다이옥사졸론 결정을 의 저온 환경에 둔 채로 외부 광원인 - 100K

램프를 쬐어주며 일정 시간 간격마다 엑스선 회절 분석을 진행하였다 약 370nm . 

분 정도 빛을 쬐어주게 되면 약 의 로듐 다이옥사졸론이 소모되고 의 30 67% - 33%

로듐 아실나이트렌 착물이 형성되는 것을 관찰하였다 특이한 점은 방출된 이산- . , 

화탄소 역시 해당 결정 구조 안에서 관찰되었다는 점인데 이는 아마도 입체적으, 

로 거대한 음이온에 의해 이산화탄소가 갇혀있기 때문으로 사료된다 특히BArF . , 

관찰된 이산화탄소의 결합길이는 각각 로 알려진 결합길C=O 1.07(2), 1.16(2)Å , 
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이인 과 매우 비슷하다1.155 Å .42

그림 [ 18 광결정학 분석을 통한 로듐 아실나이트렌의 형성 및 구조해석] -

광화학 반응 조건으로 얻어지는 로듐 아실나이트렌 중간체가 질소작용기 전달 -

과정의 핵심 촉매중간체인지 알아보기 위해 광화학 반응 조건에서 로듐 다이옥사-

졸론 착물이 탄화수소에 아마이드 작용기를 도입할 수 있는지 살펴보았다. [Rh2] 

PF6 착화합물을  CH2Cl2 용매에 녹인 뒤 벤젠 혹은 사이클로헥세인 기질과의 반응 

성을 살펴보니 광화학 반응 조건에서 각각 , 370nm sp2 탄소 수소 및  - sp3 탄소 수소  -

결합 위치에 아마이드 작용기가 도입되었음을 관찰할 수 있었다 그림 [ 19a].

또한 해당 반응은 착물을 촉매로 활용할 때 다이옥사졸론과 탄화수[Rh1]BArF , 

소 기질에 대한 탄소 수소 아미노화 촉매 반응으로까지 확장될 수 있었다 그림 - [

다이옥사졸론 기질은 벤젠 및 벤젠의 유도체와 반응하여 아닐린의 유도체를 19b]. 

합성하는데 적용될 수 있었다 특히 전자가 풍부한 탄소 위치에 상대적으로 아미. , 

노화 반응이 더 잘 일어나는 경향을 관찰할 수 있었는데 이는 형성되는 로듐 나, -

이트렌 중간체가 친전자성 반응성을 보이기 때문이다. sp2 탄소 수소 뿐만 아니라  -

sp3 탄소 수소를 포함하는 다양한 기질에 대해서도 반응성을 관찰할 수 있었는데 - , 

특히 아다만테인을 기질로 활용할 경우 차 탄소 위치에 상대적으로 높은 선택성, 3

을 보여 차 탄소 질소 결합을 형성하는 것을 관찰할 수 있었다4 - .



제 장 탄소 수소 결합 활성화를 이용한 질소그룹 도입 촉매반응    19 - 611

앞서 제시한 반응 경로에서 로듐 다이옥사졸론 착물이 빛에 의해 들뜨게 되어 -

삼중항 로듐 나이트렌 중간체가 형성될 것으로 생각하였는데 해당 스핀 상태에서 - , 

단일항 상태로 스핀 교차 과정을 거쳐서 반응이 진행되는 것이 가- (spin-crossover) 

능하다 어떠한 상태의 로듐 나이트렌이 반응에 참여하는지 알아보기 위해 추가로 . -

고안된 기질과의 반응성을 살펴보았다 우선 카이랄 차 탄소 수소 결합을 가지. , 3 -

는 기질에 대한 반응성을 관찰하였다 그림 그 결과 탄소 질소 결합 형성 과[ 20a]. , -

정에서 기존의 카이랄성이 그대로 유지되는 것을 관찰할 수 있었다 만약 삼중항 . 

중간체를 거친다면 탄소 수소 제거 및 라디칼 재결합 과정을 거치게 되어 카이랄 -

기질이 가지는 거울상 이성질체 비율이 달라져 라세믹 혼합물을 형성할 것으로 

예상되는데 현재 실험 결과에서는 생성물의 카이랄성이 유지되는 결과를 관찰하, 

였다 이는 탄소 수소 삽입 과정이 단일항 로듐 아실나이트렌 중간체를 통해 일어. - -

그림 설계된 로듐 나이트렌 전구체의 탄화수소의 아미노화 반응성[ 19] -
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나는 경로를 따라가는 것에 대한 실험적 증거로 볼 수 있다 또한 그림 concerted . , 

에 나타난 것처럼 사이클로헥세인 및 중수소가 치환된 사이클로헥세인 혼합물20b

을 기질로 활용할 경우 약 의 낮은 속도론적 동위원소 효과2.13 (KIE, kinetic isotope 

를 보이는 것 역시 그림 에 제시된 반응 메커니즘을 뒷받침하는 증거effect) [ 20c]

로 볼 수 있다.

그림 [ 20 로듐 아실나이트렌의 반응성에 대한 메커니즘적 고찰] -

앞서 제시한 것처럼 로듐 아실나이트렌 중간체가 단일항 상태에서 반응이 일, -

어나는 것이라면 외부 친핵체와 쉽게 반응하여 새로운 결합을 형성하는 친전자성 , 

반응성을 예상할 수 있다 이러한 친전자성 반응성은 아세톤을 용매로 하였을 때 . 

관찰할 수 있었는데 로듐 다이옥사졸론 착물인 , - [Rh1]PF6을 중수소 치환된 아세톤 
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용매에 녹여 광원을 광섬유로 쬐어주며 분석을 진행하게 되면 로듐365nm NMR , -

다이옥사졸 [Rh6-d6]PF6 가 형성되는 것을 관찰할 수 있었다 그림 이는 빛 [ 21a]. , 

을 받아 생성된 로듐 아실나이트렌 중간체가 아세톤과 반응하여 얻어지는 - [Rh3] 

결과로 해석될 수 있다 단일항 로듐 아실나이트렌 중간체 . - 1 의 전자구조를 [Rh3] 

분석하여보면 에 오비탈이 존재하는 것으로 보이는데 아세톤 분LUMO Rh-N * , π

자의 산소 원자가 친핵체로 작용하여 로듐 아실나이트렌 중간체의 비어있는 질소 -

중심 오비탈을 공격함으로 반응이 개시되는 것으로 설명할 수 있다.

추가적으로 로듐 다이옥사졸론 결정을 아세톤 용매 하에서 키우게 되면 아세, - , 

톤이 공결정화 된 로듐 다이옥사졸론 결정을 얻을 수 있었다 아세톤의 산소 원자- . 

와 다이옥사졸론의 중심 사이의 거리는 약 으로 매우 가깝다 해당 결정을 2.695 Å . 

활용하여 앞서 수행한 광결정학 분석을 진행하였는데 온도 조건에서 , 135K 370 

외부 광원을 약 분 정도 쬐어주며 엑스선 회절 분석을 진행하게 되면 약 nm 30

정도의 로듐 다이옥사졸 구조가 형성된 것을 관찰할 수 있었다 그림 이19% - [ 21b]. 

는 고체 상태에서도 용액 상에서 일어나는 반응이 재현될 수 있다는 의미로 아마, 

도 빛에 의해 들뜬 로듐 다이옥사졸론 분자가 이산화탄소를 방출한 뒤 생성된 로-

듐 아실나이트렌 중간체와 주위에 있는 아세톤 분자가 빠르게 반응하여 로듐 다- -

그림 로듐 다이옥사졸 형성 반응 및 광결정학 분석[ 21] -
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이옥사졸 구조를 형성하는 것으로 해석할 수 있다 이는 로듐 아실나이트렌의 빠. -

른 반응성과 친전자체로서의 성질을 규명하는 중요한 단서이다 결론적으로 본 . , 

연구를 통해 빛에 감응하는 로듐 다이옥사졸론 착물에 대한 광결정학 분석을 통-

해 로듐 아실나이트렌이 형성되고 및 반응하는 메커니즘을 마치 카메라로 찍듯 -

포착할 수 있었다.43

쟁점과 전망V. 

질소를 포함하는 아자사이클릭 분자 혹은 비고리의 아미노 화합물은 대부분 중

요한 생리활성을 지니고 있어 현재 시판되고 있는 의약품의 약 이상에서 이 90% 

탄소 질소 결합이 존재하고 있다 또한 많은 천연물 화합물에 이러한 아미노 고리- . 

화합물 구조가 중요한 기본 골격으로 존재한다 따라서 학계나 산업계의 합성화. , 

학자들은 이러한 탄소 질소 결합형성을 가능하게 만드는 보다 효율적이며 선택적-

인 반응 개발을 시도해 오고 있다 그 가운데 헤테로 아릴 분자의 탄소. , ( ) 질소 결-

합은 중요한 타겟 합성방법으로 여겨져 왔는데 년대에 와 1990 Buchwald Hartwig

에 의해 각각 개발된 촉매를 사용하는 짝지음 반응이 광범위하며 실용적으로 Pd 

사용되어왔다 실제 제약을 포함한 산업계에서 이 촉매반응은 아마이드 형성반응 . 

다음으로 많이 사용되고 있을 정도로 매우 중요한 합성도구로 여겨지고 있다 하. 

지만 이 반응에서는 미리 작용기화된 헤테로 아릴 할라이드를 반응제로 사용해, ( )

야 하는데 이 반응기질은 보다 저렴하며 쉽게 이용 가능한 벤젠등의 전구체로부

터 얻는 별도의 반응을 필요로 한다는 면을 지니고 있다. 

이런 관점에서 탄화수소등의 화합물에 다수 존재하는 탄소 수소 결합을 활성화-

시켜 이 중간체를 탄소 질소 결합형성 반응에 이용하는 직접적인 탄소 수소 아민- -

화 반응 은 짝지음 반응의 한계를 극복할 수 있는 대안이 될 수 있(C-H amination)

다 따라서 이러한 탄화수소의 직접적인 아민화 반응의 개발은 최근 학계를 중심. , 

으로 많은 관심을 받고 있다 이를 위해 몇 가지의 중요한 고려사항이 있다 반응. . 

성이 낮은 탄소 수소 결합을 활성화 시킬 수 있는 효율적인 촉매 시스템이 필요하-

다 온화한 조건에서 이러한 활성화가 가능하게 만들 수 있는 촉매여야 하며 아민. 
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화 생성물에 의해 촉매의 효능이 저해되지 않아야 한다 탄화수소에는 많은 종류. 

의 차 차 및 차 등의 탄소 수소 결합이 있는데 이 가운데 특정한 형태의 결합1 , 2 3 -

만을 활성화시키고 다른 수소는 반응시키지 않을 수 있는 선택성도 매우 중요한 

고려사항이다 현재 개발된 주목할만한 여러가지 탄소 수소 활성화 아민화 반응은 . -

대부분 주기 및 주기 전이금속에 의해 높은 촉매 효율성과 선택성을 보이고 있4 5

는데 보다 저렴하고 풍부한 주기 전이금속 촉매로 이를 수행하게 할 수 있는 시, 3

스템을 개발하는 것도 중요한 측면이다.

실용적이고 저렴한 아민화 반응을 이끌 수 있는 아미노그룹 반응제의 개발도 

반드시 고려해야 할 사항이다 가장 이상적으로는 활성화되지 않은 아민을 아미노 . 

그룹 전구체로 직접 사용하는 것이지만 이 탄소 수소 활성화 반응은 열역학적으, -

로 선호되지 않는 메커니즘을 거쳐야 한다는 한계를 극복해야 한다 이의 대안으. 

로 미리 활성화시킨 많은 아민 전구체들이 개발되어 사용되고 있다 아지드가 대. 

표적인데 비록 아민화 반응으로부터 질소 분자만이 부산물로 나온다는 장점이 있, 

으니 아지드 화합물 자체가 이미 활성화되어 있다는 면과 더불어 안정성 문제 역

시 이 아지드의 실용적인 사용에 제한을 주기도 한다 다이옥사졸론. (dioxazolone)

이라는 아미노그룹 전구체는 아민화 반응에서 이산화탄소를 부산물로 준다는 면

에서 아지드 화합물과 비슷한 면을 지니고 있으나 이의 주목할 만한 다른 장점들, 

이 있어 최근 실용적인 아미노그룹 전구체로 각광을 받고 있다 이 화합물은 자연. 

계에 풍부히 존재하거나 쉽게 얻을 수 있는 카르복실산으로부터 두 단계에 걸쳐 

용이하게 얻을 수 있는 합성면에서의 이점을 지니고 있다 또한 다이옥사졸론은 . 

대부분 열적으로 비교적 안정한 화합물로 다루기가 용이하다 이산화탄소가 제거. 

되면서 아실나이트렌을 제공하게 되는데 전이금속 촉매의 작용으로 탄소 수소 결, -

합에 삽입되어 탄소 질소 결합을 만드는 과정을 거치게 된다 최근 다양한 전이금- . 

속 촉매 시스템이 이를 효율적이며 높은 입체 거울상 선택상으로 수행할 수 있음/

을 증명하여 반응이 이전에 기대할 수 없었던 높은 수준으로 개발C-H amination 

되는 전기를 마련하게 되었다.

향후의 탄소 수소 활성화 아민화 반응 설계에서는 보다 저렴하며 자연계에 풍-

부한 주기 전이금속 촉매 시스템의 개발이 중요한 고려사항인데 이를 위해서는 3 , 

높은 효율성 및 선택성을 보일 수 있는 리간드 디자인이 중요하다 또한 거울상 . 
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이성질체를 선택적으로 제공할 수 있는 비대칭 아민화 반응이 가능한 카이랄 리

간드의 개발도 중요한 고려사항이다 이를 위해 실험과 계산화학적인 예측 모델을 . 

적용하여 촉매시스템 개발에 걸리는 시간을 단축시킬 수 있는 보다 효율적인 접

근도 필요하다 마찬가지로 촉매 반응의 핵심 중간체의 구조와 반응성을 규명해 . , 

내면 향후 더욱 효율적인 탄화수소 아민화 반응이 가능할 것으로 보인다 이미 활. 

성화된 아미노 그룹 전구체를 사용하는 아민화 반응의 파라다임을 변화시켜 사전 

활성되지 않은 아민 화합물 자체를 사용하는 촉매반응 시스템의 개발도 매우 중

요한 향후 연구 방향이 될 것이다. 
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김용해 * ․윤소원**1)

헤테로원자 유기화학의 개요 . Ⅰ

헤테로 원자를 포함한 화학의 분야의 비중은 매우 크다. N, O, S, Si, P, Se, Te, 

등 헤테로원자를 이용한 유기화학의 연구는 앞으로 더욱 활발해 질 Sn, Sm, In 

전망이다 이 장에서는 특히 와 을 이용한 새로운 유기 합성. S(sulfur) Sm(samarium)

법을 다룬다.

유황 은 흥미로운 원소이다 주기율표에서 산소와 같은 족에 속하는 (Sulfur) . 16

원소로서 독특한 성질을 가지고 있다 자연계의 동식물에 다양한 구조의 형식으로 . 

존재하고 있다. 유기황 화합물에서 원자는 전하와 전하도 가질 수 있으S “+” “-” 

며 배위수도 에서부터 가 배위 까지 다양한 형태를 이루고 있다 탄소뿐만 아니, 1 6 ( ) . 

라 질소나 산소 등 여러 원소와 공유 단일 결합이나 다중 결합을 만든다 그래서 , . 

산소와는 달리 유황을 기반으로 하는 작용기는 매우 다양하다 따라서 유기황 화, . 

학은 매우 흥미롭고 많은 화학자들에 의해 연구되어져 왔다, .1-7 

황 은 (S) 1s22s22p63s23p4의 전자궤도를 가지고 있고 주기율표에서 같은 족에 16

속해 있는 산소 는 (O) 1s22s22p4를 가지고 있다 는 원자궤도를 가지고 있. O 2s, 2p 

는 반면 은 를 가지고 있어서 상대적으로 핵전하의 영향이 작고 분극율이 , S 3s, 3p

크다 따라서 전자를 받아들이거나 전자를 주는 것이 보다는 경우에 용이하. , O S 

다 물. (H2 에서 를 로 바꾼 O) O S H2 유화수소 는 녹는점이 이고 끓는점은 S( ) 85.5 – ℃

이며 상온에서 기체이다 원소 주기율표에서 의 아래쪽에 있는 셀레늄60.7 . S– ℃

과 텔루륨 의 (Se) (Te) H2 셀렌화수소Se( ), H2 텔루르화수소 도 기체이다 한편 자Te( ) . , 

연상에 원소는 고체로 존재한다 탄소와 산소의 공유결합 반경이 각각 S, Se, Te . 

대한민국학술원 회원 * 

한양대학교 화학과 교수** 
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0.76 Å(Csp3 인 것에 비해 는 로써 산소와 비교해서 배나 된다), 0.66 Å S 1.05 Å , 1.6 . 

이 때문에 원자와 원자가 결합할 때 원자간 궤도의 겹침이 작아지고 원자 C S , 

궤도로부터 분자 궤도를 형성할 때 에너지 준위와 궤도 형성에 영향을 준다 와 . O

를 비교하면 물S (H2 은 중성이고 유화수소O) (H2 는 산성이며 유독하다 퍼옥사이S) . 

드 보다 다이설파이드 가 훨씬 안정하(peroxide, R-O-O-R) (disulfide, R-S-S-R) 다. 

그리고 옥소늄(oxonium, R3O
+ 보다 설포늄) (sulfonium, R3S

+ 이 훨씬 안정하다) . S 

작용기는 매우 다양해서 의약품 정밀화학 전자재료 고분자재료 등에 많이 활용, , , 

되고 있다 유기황 화합물 을 유기 합성과 유기 반응에 활. (organosulfur compounds)

용하기 위해 여러 종의 다양한 시약이 개발되어져 왔으나 더 효율적이고 사용하, 

기 쉬운 새로운 시약을 지속적으로 개발할 필요가 있다 는 배위 가 에서부터 . S 1 (1 )

배위 가 까지 이르는 유기 화합물을 형성할 수 있으므로 다른 원소와 달리 예외6 (6 )

적으로 다양한 화합물들을 만들 수 있다 유황 화합물은 . RSOH (sulfenic acid), 

RS(O)OH (sulfinic acid), RSO3 등 여러 종류의 산이 존재한다H (sulfonic acid) .  

본 연구 그룹에서는 여러 종의 산화제를 사용하여 새로운 산화 반응을 개발하

였다 슈퍼옥사이드. (O2
-⦁ 의 활성화 반응 설포닐과산화 중간체를 이용한 다양한 ) , 

산화반응, N2O4 산화제를 이용한 화합물의 산화 반응의 개발과 함께 흥미로운 S 

반응 메커니즘을 규명하였다 또한 알킬암모늄 과산화설페이트의 합성과 이것을 . 

이용한 새롭고 유용한 산화 반응을 개발하여 유기 합성에 이용하였다. 

한편 사마리움, (Sm) 유기화학에서 사마리움 다이아이오다이드(samarium diiodide, 

SmI2 는 년 교수에 의해 처음 소개된 이후) 1977 Kagan ,8,9 다양한 유기 반응을 위한  

매우 유용한 단일 전자 이동 시약 중 하나로써 유기화학자(single electron transfer) 

들에 의해 널리 사용되어져 왔다.10-21 가의 는 더 안정한 산화 상태인 가  2 Sm(II) 3

로 쉽게 바뀌기 때문에 일전자 주개 물질로써 작용한Sm(III) (one-electron donor) 

다. SmI2는 용액으로 사서 쓸 수 있는 시약이지만 여러가지 제조법도 잘 알려THF 

져 있다 가장 널리 쓰이는 방법은 용매 하에서 금속과  . THF Sm CH2I2(diodomethane)

의 반응에 의한 제조인데 그 용액 색깔로 쉽게 산화 상태를 판별할 수 있다 가, . 2

의 SmI2는 진청록색을 띠고 가 상태로 산화가 일어나면 노란색으로 바뀐다3 .  

다른 란타넘족 계열 금속들과 같이 사마리움 도 역시 강한 친산소성 높은 (Sm) , 

환원 전위 높은 전기 양성도를 띤다 따라서 기반 시약들은 루이스 산이나 , . Sm 
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강력한 단일 전자 제공 시약으로 사용될 수 있다. SmI2는 존재하에 HMPA -2.05 

까지의 높은 환원 전위를 가져서 다양한 활성 중간체 형성을 가능하게 한다V .22,23 

알킬 할라이드 는 단일 전자 환원 을 통해 (alkyl halides) (single-electron reductions)

라디칼 (Ⅰ 종이 되거나 연속 두번의 단일 전자 환원 과정을 거쳐 유기사마리움 ) 

중간체(organosamarium) (Ⅱ 로 환원될 수 있다 그림 카보닐 화합물) [ 1a]. (carbonyl 

도 비슷한 과정을 통해 반응성이 큰 케틸 라디칼compounds) (Ⅲ, 로  ketyl radical)

환원되고 적절한 반응조건 하에서는 탄소 음이온, (Ⅳ 으로 더 환원이 , carbanion)

가능하다 그림 [ 1b].

그림 [ 1] SmI2를 매개로 한 알킬 할라이드와 카보닐 화합

물의 활성 메커니즘

SmI2를 매개로 한 반응은 종종 첨가제나 리간드 용매 등에 의해 영향을 받는 , 

것이 잘 알려져 있다 보통 루이스 염기성 의 산소나 질소 작용기를 . (Lewis base)

포함하는 첨가제가 SmI2 반응에 함께 쓰이는데 이는 첨가제에 의해 환원 전위가 , 

상당히 증가되는 효과 때문이라고 알려져 있다.24 가장 널리  쓰이는  루이스 염기 

는 인데HMPA(hexamethyphosphoramide) ,22,25,26 그 독성에 기인하여  DMPU(N,N´- 

dimethylpropyleneurea),24 TPPA(tripyrrolidino-phosphoric acid triamide)27,28와 같은 

다른 대체물들이 개발되었다 한편 물이나 메탄올 . , (MeOH), t 부탄올- (t 과 -BuOH)

같은 낮은 분자량의 알코올은 음이온성 중간체의 양성자화 를 위한 (protonatation)

양성자 공급원 으로 쓰일 뿐 아니라 금속 배위를 통해 시약의 활성(proton source)

화를 도와준다고 알려졌다.29,30 



624    김용해 ․윤소원

SmI2는 강력한 환원제이면서도 화학 선택성을 보이며 적절한 리간드나 첨가제, 

를 사용하여 작용기에 대한 반응성 및 화학 입체선택성을 미세하게 조절할 수 있·

다.30,31 반응 조건이 사용자 친화적이고 간단하여 단일 전자 환원 반응 중 가장 수 

월한 반응 중 하나이기 때문에 산학연 연구에 널리 활용되고 있다 또한 이 시약. 

의 주목할만한 특징 중 하나는 단일 또는 이 전자 환원 (single-electron or two- 

경로를 통해 작동하고 구조와 입체 화학을 정교히 조절하며electron reductions) , , 

다른 환원제에 상보적인 결과를 준다는 점이다. 

SmI2를 매개로 한 반응은 크게 두가지 작용기의 환원성 변환 반응과 탄소, 1) 2) 

탄소 결합 형성을 위한 환원성 짝지음 반응으로 분류할 수 있다 이 중 탄소 탄소 - . -

결합 형성을 위한 SmI2 매개 짝지음 반응은 근 반세기에 가까운 시간동안 유기  

합성에서 상당히 유용한 반응이 되었고 특히 이러한 반응들은 여러가지 분자 골, 

격의 합성과 빠른 분자 구축을 위한 복잡한 연속 반응에 상당한 응용성을 보여, 

다른 시약으로는 합성이 불가능한 도전적인 탄소 탄소 결합 형성 반응을 가능케 -

하였다. 

SmI2 매개 유기 반응을 메커니즘으로 구분해보면 단일 전자 메커니즘 기반  a) 

반응 과 이 전자 메커니즘 기반 반응(single-electron processes) b) (two-electron 

으로 나눌 수 있다 단일 전자 메커니즘 기반 반응은 라디칼 종 processes) . I이나 

III을 수반하며 이에는 카보닐 또는 이민 알켄 짝지음 반응 피나콜 타입  , , (pinacol) –

짝지음 반응 할로젠화물 알켄 짝지음 반응 조각내기 반응 등이 있다, , (fragmentation) – . 

이 전자 메커니즘 기반 반응은 탄소 음이온 타입의 유기사마리움 중간체 II나 Ⅳ를 

수반하고 타입 반응 및 타입 반응 제거, Barbier , Reformatsky aldol , (elimination) 

반응 등의 예가 있다.

본 저자는 타 환원제와 차별화되는 SmI2의 독특한 반응성을 이용하여 새로운 

형태의 반응을 개발하는 연구에 관심을 가지고 수행하여 왔다 그러한 결과로써 . 

유기화학에서 가장 중요한 탄소 탄소 결합 및 탄소 헤테로 원자 결합 형성을 위한 - -

카보닐 유도체의 분자 간 또는 분자 내 짝지음 반응 고리 열림 반응 기타 환원 , , 

반응 등 새로운 형태의 반응들을 개발할 수 있었다 이어지는 각 장에서 본 연구. 

자에 의해 개발된 SmI2를 매개로 한 유기 반응들을 차례로 소개하겠다.
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유기황 화학 연구동향. (Organosulfur Chemistry) Ⅱ

화합물의 분류 1. S 

유기황 화합물은1-7 산소 화합물과 달리 다양한 형식의 구조를 가지고 있다 산 . 

소를 포함하는 유기 화합물의 산소 원자를 황 원자로 바꾸어서 황 화합물을 분류

하는 것이 일부는 가능하지만 유기황 화합물은 탄소와 산소의 결합으로는 만들 , 

수 없는 형태로도 안정하게 존재할 수 있다 이 화합물들은 금속 화합물과 같이 . 

배위수 를 이용하여 분류할 수 있다 배위수 는 원자에 연결되어 있는 원자 “ ” . “ ” S 

또는 치환기의 수를 세서 결정한다 즉 단일 결합이나 이중 결합이라도 배위수. , “ ”

는 이라고 정의한다 따라서 티오카르보닐 도 배위라고 한다 다양한 배1 . , (C=S) 1 . “

위수 를 가진 유기황 화합물의 예는 아래 그림 와 같다” [ 2] .

배위수 황 화합물의 예

1

2

3

4

5

6

그림 여러 가지 배위수의 황 화합물 [ 2] 

는 자연에도 존재하는 불안정한 화합물로 끓는점 Carbonyl sulfide(OCS) 50.2 –

의 기체다°C . Carbon disulfide(CS2 는 끓는점 의 무색 액체이며 용매로도 ) 46.3 °C , 

사용된다 는 혼성 탄소의 양쪽에 질소 치환기와 황 원자가 이중 . Isothiocyanate sp 
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결합으로 연결되어 있다 배위의 황 화합물로서 알코올 과 에터 의 . 2 (ROH) (R-O-R')

산소 원자를 황으로 바꾼 과 그리고 과산화물 의 산소를 황으thiol sulfide, (-O-O-)

로 바꾼 가 알려져 있다 과산화물은 반응성이 높은 것에 반해 의 disulfide . disulfide

안정성은 높고 황 원자 사이에 황 원자를 더 삽입해서 , trisulfide(-S-S-S-), tetrasulfide 

등 화합물로 변형 가능하다 산소 화합물의 경우는 배위 (-S-S-S-S-) polysulfide . 3

이상의 화합물들을 기본적으로 안정하게 다루기는 어렵다 이에 반해서 유기 황화. 

합물들은 다양한 유도체들이 여러 용도로 사용되고 있으며 특이한 결합 형식을 

갖고 있다 이 중에서도 배위 화합물인 와 를 살펴보면 각각 . 3 sulfoxide sulfimide

와 가 유사하게 존재한다S=O S=N- . 

슈퍼옥사이드2. (O2
-⦁ 의 활성에 의한 산화 반응 )

가 년에 와 에 의해 발견된 이Superoxide dismutase(SOD) 1969 Fridovich McCord

래,32 생화학분야 및 화학분야에서 연구 대상이 되어 왔다 포타슘슈퍼옥사이드 . 

(KO2 는 비극성 용매에는 용해도가 매우 적으나 크라운에터 존재 하) , 18-Crown-6 

에서는 약간 용해도를 증가시킬 수 있다. 

그림 의 반응에서는 용매 효과[ 3] (CH3 와 크라운에터 효과가 크다는 것을 나CN)

타내고 있다 에폭사이드 수율은 용매에 따라서 큰 차이가 났고. ,33 와 크라운 TsCl

에터 없이는 반응이 거의 진행하지 않았다 반응 메커니즘은 다음과 같이 중간체. 

에 퍼옥시술포네이트를 통해서 산화 반응이 일어나는 것으로 예상된다.

그림 슈퍼옥사이드에 의한 올레핀의 에폭시화 반응 [ 3] 
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의 산화 반응 경우 상온 조건에서 정량적으로 를 Thiol(PhSH) , disulfide(PhSSPh)

생성하였다 그림 [ 4].34 반응 온도가 인 경우에는 분 내에 와  60 30 sulfinic acid℃

가 정량적으로 얻어졌다 그러나 의 반응에서는sulfonic acid . thiol Na salt  sulfinic 

와 의 까지 바로 산화되었다acid sulfonic acid Na salt .

그림 슈퍼옥사이드에 의한 과 그 염의 산화 반응[ 4] thiol Na 

N,N 치환된 는 ´- thiourea KO2에 의해 저온 반응에서 높은 수율로 탈황 (desulfurization) 

반응을 거쳐 N,N´,N 치환된 생성물이 얻어졌다 그림 - guanidine [ 5].˝ 35 공명구조로  

존재하는 가 일 전자 전달에 의해 라디칼로 바뀌고 이는 다시 퍼옥시thiourea thiyl 

술포네이트를 거쳐 으로 변환되는 메커니즘이 제안되었다guanidine . 

그림 슈퍼옥사이드에 의한 의 탈황 반응 [ 5] thiourea

카보닐 화합물로 변환하는 토실히드라존의 산화 반응 3. 

토실히드라존 은 카보닐 화합물의 보호기로서 매우 중요한 역할(tosylhyrazones)

을 하고 있다 또한 카보닐 화합물들의 정제 구조 규명 등에도 많이 사용되고 있. 

다 이러한 여러 종의 토실히드라존이 설포닐 클로라이드 및 슈퍼옥사이드. (KO2)
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의 존재하에서 저온에서 반응하여 알데하이드나 케톤으로 산화됨을 확인하30– ℃ 

였다 그림 [ 6].36 이 반응에서 설포닐 클로라이드가 없으면 반응이 진행되지 않았

다 이 반응 역시 퍼옥시 중간체가 중요한 산화제의 역할을 하고 있다 이 산화 . . 

반응은 하이드라존이 퍼옥시 중간체에 의해 옥사지리딘을 형성하며 반응이 진행

되는 것으로 예측된다. 

그림 슈퍼옥사이드에 의한 토실히드라존의 산화 반응[ 6] 

4. t 부틸 티오나이트레이트에 의한 케톤의 옥심화 반응- -α

메틸렌- ( -CHα α 2 을 가진 여러 종의 케톤이 -) t-부틸 티오나이트라이트(t-butyl 

thionitriate, t 또는 -BuSNO) t-부틸 티오나이트레이트(t-butyl thionitrate, t-BuSNO2)

와 에서 반응하여 옥시이미노케톤 을 높은 수율로 생성하0 - ( -oximinoketone)℃ α α

였다 그림 [ 7].37 옥시이미노케톤은 아미노산 합성의 중요한 중간체로 알려져 있-α

기 때문에 이 반응의 유용성이 크다고 할 수 있다 특히 개의 메틸렌을 가진 . , 2 -α

케톤의 경우 알려져 있는 타 반응에 비해 한쪽만 옥심화가 되는 모노옥심화(mono- 

선택성이 높은 장점이 있다 예를 들어 시클로헥산의 옥심화 경우 기oximation) . , , 

존의 메틸나이트라이트를 사용하는 반응에서는 양쪽 메틸렌 위치에서 산화가 일

어난 다이옥시이미노 시클로헥사논이 얻어지는 반면 이 반응에서는 한2,6- 61% , 

쪽 메틸렌 위치에서만 반응이 일어난 모노 옥시이미노헥사논을 수율로 형2- 85% 

성하였다 일반적으로 이 반응에서 티오나이트라이트를 사용할 경우에는 티오나. 

이트레이트보다 불안정하여 수율이 낮은 결과를 주었다.
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t-부틸 티오나이트레이트는 와 평형을 이루고 안정한 sulfinyl nitrite thiosulfonic 

로 변환되는 것이 알려져 있다S-ester .38 따라서 이것에 의해 케톤이 나이트로소 , 

중간체로 변환되고 양성자 이동에 의해 옥심을 형성하는 것으로 이해된다 이런 . 

메커니즘을 바탕으로 볼 때, t 부틸 티오나이트레이트가 나이트라이트 보다 - (nitrite)

케톤의 나이트로소화 반응에 더 우수한 시약인 것 같다 왜냐하면- (nitrosation) . , α

결합의 절단이 결합보다 잘 일어나고 또한 나이트로소화 단계에서 술피S-N O-N , 

닐기 가 알콕시기(sulfinyl) (RO- 보다 더 좋은 이탈기이기 때문이다) .

그림 [ 7] t 부틸 티오나이트레이트에 의한 케톤의 옥심화 반응- -ɑ

5. t 부틸 티오나이트레이트에 의한 탈아미노플루오르화 반응-

아미노 치환기를 가진 헤테로고리 화합물과 핵산 염기 뉴클레오사이드 화합물, 

들이 t-부틸 티오나이트라이트 또는 티오나이트레이트와 NaBF4 존재하에서 탈아 

미노 반응을 거쳐 플루오르 치환기를 가진 화합물로 변환되는 반응을 개발하였다

그림 [ 8].39 플루오르를 포함한 핵산 및 헤테로고리 화합물들은 항생제 효소 제어  , 

효과 항바이러스 효과 등을 나타내는 흥미로운 화합물들이다 탈아민에 의한 플, . 

루오르화 반응들 중에는 시약 무수 피리딘 혼합물을 HF, pyridinium poly(HF) , HF-

이용한 반응 등이 있으나 반응 조건이 까다롭고 폴리에틸렌이나 스테인레스 반응 , 
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용기를 사용해야 하는 불편함과 반응 수율도 낮다 나이트로소 시약인 . t-부틸 티오

나이트라이트 또는 티오나이트레이트를 사용하여 탈아민 반응을 연구하던 중 무, 

수 NaBF4의 존재하에서 여러 종의 아미노 치환 헤테로고리 화합물이 탈아미노 반

응을 거쳐 플루오르 치환 화합물로 변환하는 새로운 반응을 발견하였다 이 반응. 

은 기존 반응에 비해 상온의 훨씬 온화한 반응 조건에서 유리 용기를 사용하며 

비교적 좋은 수율을 제공하였다 부산물로는 . t-부틸다이설파이드와 t-부틸티오설

포네이트가 얻어졌다. 

t-부틸 티오나이트라이트 또는 티오나이트레이트는 좋은 나이트로소화 시약이

다 이들은 할라이드 존재하에서 결합이 쉽게 절단되어 탈아민화 반응. Cu(II) S-N 

을 일으키기 때문에 좋은 다이아조화 반응 시약으로 간주된다 반(diazotization) . 

응 메커니즘은 아직 확실하지 않으나 이 반응도 다이아조늄 염을 거쳐 플루오르, 

화 반응이 일어나는 것으로 추측된다. 

그림 부틸 티오나이트레이트에 의한 탈아미노플루오르화 반응[ 8] t-

테트라부틸암모늄 퍼옥시다이설페이트의 개발과 응용 6. 

본 연구 그룹은 산화 반응에 대한 지속적인 흥미와 연구 결과로 신규 산화제, 

이자 라디칼 출처인 테트라부틸암모늄 퍼옥시다이설페이트(tetrabutylammonium 

를 개발하였다 그림 peroxydisulfate) [ 9].40 포타슘 퍼옥시다이설페이트 (K2S2O8, l 

와 테트라부틸암모늄 하이드로전설페이트mole) (nBu4N
+-OSO3 혼합물H, 2 moles) 
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을 물 용매에 녹인 후, CH2Cl2 용매로 추출한다 추출한 용액을 농축 건조한 다음 . 

물로 여러번 씻어낸다 이후 에서 진공 건조하면 깨끗한 백색 고체 화합물이 . 25℃

얻어진다 이 화합물은 . CH2Cl2, CHCl3, CCl4, THF, acetone, CH3 등 다CN, DMF 

양한 유기 용매에 잘 녹으며 여러 가지 유기 반응에 사용되는 매우 유용한 시약, 

이다. 

그림 [ 9] Tetrabutylammonium Peroxydisulfate 

알코올과 테트라하이드로퓨란의 짝지음 결합 반응7. 

테트라부틸암모늄 퍼옥시다이설페이트를 이용한 반응의 대표적인 예로 다양한 

알코올과 테트라하이드로퓨란 의 짝지음 결합 반응을 소개한다 그림 (THF) [ 10].40 

유기 합성에서 테트라하이드로퓨라닐 에터는 매우 유용한 하이드록실기 보(OH) 

호기로 사용되고 있다 이는 각형의 테트라하이드로피라닐기 보다 종종 선호되. 6

는 의 좋은 보호기이다 이 보호기를 도입하기 위해서는 보통 산성 조건을 사OH . 

용하는데 산성에 민감한 기질의 경우에는 사용이 제한되기 때문에 보다 좋은 시, 

약과 방법 개발이 필요하다. 

본 연구 그룹에 의해 개발된 테트라부틸암모늄 퍼옥시다이설페이트(I 는 알코)

올의 테트라하이드로피라닐화 반응에 매우 효과적인 시약임이 밝혀졌다 여러 가. 

지 작용기를 가진 벤질 알코올 알릴 알코올 차 차 차의 포화 지방족 알코올, , 1 , 2 , 3

들이 이 시약과 용매 와의 반응에 의해서 테트라하이드로퓨라닐 에터로THF 2- (THF- 

로 변환되었다 모든 경우에 상당히 높은 의 수율로 얻어졌다ether) . 81-97% . 

퍼옥시다이설페이트 는 열이나 광반응에 의해 (peroxydisulfate) II와 같은 sulfate 

로 분해되는 것이 잘 알려져 있다 은 알코올로부터anion radical . sulfate anion radical  

일전자 이동 을 통해 을 형성하고 (one electron transfer) alkoxy radical hydrogen sulfate 

으로 변환됨이 잘 알려져 있다 이 반응에서 실제로 anion . tetrabutylammonium 



632    김용해 ․윤소원

hydrogen sulfate(V 가 수율로 얻어졌으며 녹는점을 측정 비교하여 그 구조) 80% , , 

를 확인할 수 있었다. I로부터 생성된 sulfate anion radical(II 에 의해 알코올과 )

로부터 THF alkoxy radical(III 과 ) tetrahydrofuran-2-yl radical(IV 이 각각 형성된 후 )

이 둘의 짝지음 반응에 의해 생성물이 형성되는 것으로 이해된다. Radical IV의 

형성은 그것의 이합체(dimer) VI을 분리하여 등 분광학적 방법으IR, NMR, Mass 

로 그 구조를 확인하여 증명할 수 있었고 구조에서 전자 밀도가 높은 번 , THF 2

탄소 위치에서 전자친화적인 sulfate anion radical(II 이 수소 원자를 제거하여 ) IV

와 같은 라디칼이 형성된다고 예상된다.

이 반응의 가장 큰 특징은 중성 조건과 유기 용매인 에서 반응이 이루어진THF

다는 점이다 따라서 산성에 민감한 작용기인 아세탈 과 역. (acetal) allylic hydroxy 

시 작용기의 손상 없이 높은 수율로 반응하였다 산화되기 쉬운 벤질 알코올과 알. 

릴 알코올 역시 부반응 없이 이상의 매우 높은 수율로 반응하였다 입체 장95% . 

애가 큰 차 알코올 3 t- 도 의 높은 수율로 반응하였다 한편 수용액에서BuOH 94% . , 

는 로부터 형성된 이 알킬 라디칼로 더 조각난다sulfate anion radical alkoxy radical

고 알려져 있으나 이 반응에서는 알킬 라디칼 형성에 의한 반응들도 전혀 일어나, 

지 않았다 올레핀 작용기가 있는 경우도 이중 결합의 에폭시화 없이 만 . THF-ether

얻어졌다 또한 수용액에서 . K2S2O8에 의해 가 로 산화된다고 알려sulfide sulfoxide

져 있으나 본 반응에는 그런 부반응이 관찰되지 않았다. 

그림 알코올과 의 짝지음 결합 반응 [ 10] THF
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유기사마리움 화학. (Organosamarium) Ⅲ

1. SmI2를 매개로 한 아이소사이아네이트 반응

카바메이트 합성을 위한 유기 반응으로 아이소사이아네이트(carbamates) (isocyanates, 

와 알코올의 유기화학 반응은 잘 알려져 있다 하지만 차 알코올의 경우RNCO) . 3

에는 차나 차 알코올에 비해 그 반응성이 현저히 떨어져 아이소사이아네이트와1 2

의 짝지음 반응 효율성이 떨어지고 부산물이 생성된다고 잘 알려져 있다. 

본 연구진은 아이소사이아네이트가 SmI2와 상호작용을 통해 활성화될 수 있을 

것이라 짐작하고 해당 반응을 연구하였다 그 결과 촉매량의 . SmI2와 첨가제로써 

를 사용하여 저온에서 분 이내로 매우 빠르게 반응이 진행하여 카바메이HMPA 3

트가 고수율로 생성되는 프로토콜을 개발하였다 그림 [ 11].41 첨가제로써  HMPA 

존재가 매우 중요하여 그것이 없으면 반응이 진행되지 않았다 또한 차 뿐 아니. 3

라 차나 차 알코올 모두 반응이 잘 진행되어 반응 기질 범위가 매우 광범위했1 2

다 아이소사이아네이트 역시 다양한 치환 형태의 기질들을 사용할 수 있었고 모. 

두 훌륭한 수율로 반응이 진행하여 다양하고 복잡한 구조의 카바메이트가 수월하

게 합성되었다 이 반응의 메커니즘은 아직 명확히 밝혀지지 않았지만 . SmI2가 삼

차 알코올 및 아이소사이아네이트에 배위하여 각각 착물을 만들며 반응이 진행되

는 것으로 예상된다. 

그림 [ 11] SmI2 촉매에 의한 아이소사이아네이트와 차 알 3

코올의 짝지음 반응

이와 관련하여 아이소사이아네이트 및 아이소싸이오사이아네이트(isothiocyanates, 

와 불포화 에스터의 짝지음 반응도 개발하였다 그림 RNCS) , - [ 12].α β 42 불포화 , -α β
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에스터는 SmI2와 반응하여 위치에 라디칼을 거쳐 음이온을 형성한다 이 음이온. β 

은 유기사마리움 화합물 그림 의 ([ 1] II 또는  IV 과 같이 작용하여 카보닐기에 첨가)

되거나 짝지음 반응을 하는 것이 알려져 있다 따라서 아이소사이아네이트 . (X = 

및 아이소싸이오사이아네이트 와 반응하여 싸이오아마이드 와 O) (X = S) (X = S)

아마이드 를 얻을 수 있을 것으로 예상하였다 하지만 이 반응은 (X = O) . SmI2가 

불포화 에스터의 자가 축합 반응은 물론 아이소 싸이오 사이아네이트의 여러, - ( )α β

가지 부반응을 일으킬 수 있어 잠재적 경쟁 반응이 여러 가지가 존재한다는 문제

가 있었다 그러한 경쟁 부반응을 최소화하고 원하는 아마이드 생성물을 효율적으. 

로 얻기 위해서는 와 HMPA t 을 첨가제로 사용하는 것이 매우 중요함을 알 -BuOH

수 있었다 위치에 치환기가 하나 있는 것은 매우 빠르게 반응이 좋은 수율로 . β 

진행되는 반면 위치에 치환기를 개 가진 기질의 경우에는 상대적으로 반응 속, 2β 

도가 느리고 수율이 약간 감소하는 결과를 얻었다.

그림 [ 12] SmI2 매개의 아이소 싸이오 사이아네이트와  ( ) ,ɑ β 불포화 에스터의 -

짝지음 반응  

2. SmI2를 매개로 한 비대칭 피나콜 짝지음 반응 

피나콜 짝지음 반응은 알데하이드나 케톤의 분자간 결합에 의(pinacol coupling) 

해 피나콜 즉 다이올 분자가 형성되는 반응을 일컫는다, 1,2- (1,2-diol) .43-46 하지만  

비대칭 피나콜 짝지음 반응은 거의 알려져 있지 않고, C2 대칭 다이올을 입체 선-

택적으로 합성하기 위한 가장 좋은 방법으로 비대칭 다이하이드록실화(dihydroxylation) 

반응이 있긴 하지만 이 역시 사치환 알켄의 반응 예는 드물고 그 선택성도 좋지 
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않다.47-49

SmI2를 매개로 한 카보닐 화합물의 피나콜 짝지음 반응과 그 비대칭 반응도 잘 

알려져 있지만 케톤의 분자간 비대칭 반응의 입체 선택성은 높지 않다고 보고되, 

었다 또한 키랄 다이알킬타타르산 은 여러 비대칭 반. 2,3- (2,3-dialkyltartaric acids)

응에서 키랄 촉매 및 보조기로써 응용 가능하고 천연물 합성의 키랄 중간체로 쓰

일 수 있지만 이 화합물을 광학적으로 순수하게 합성한 예는 보고된 바가 없었다, .

본 연구실에서 수행한 비대칭 반응의 키랄 보조기로 주로 사용되었던 인돌린 

아미노산 유도체를 이용하여, SmI2를 매개로 한 케토아마이드 의 - ( -ketoamides)α α

비대칭 피나콜 짝지음 반응을 연구하고 키랄 다이알킬타타르산 유도체를 입2,3-

체 선택적으로 합성하였다 그림 [ 13].50 와 HMPA t 을 첨가제로 사용하였을 -BuOH

때 입체선택성이 증가하였고 다양한 알킬이 치환된 (S,S 다이알킬타타르산 )-2,3-

유도체가 의 높은 부분 입체 선택성으로 얻어졌다 이후 키랄 보조기는 >98% de . 

쉽게 제거가 가능하였고 선 분석으로 절대 배열을 규명하였다, X- . 

그림 [ 13] α 케토아마이드의 - SmI2 매개 비대칭 피나콜 짝지음 반응  
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반응 메커니즘은 반응물로부터 , SmI2에 의해 생성된 케틸 라디칼 A 두 개가 라 

디칼 짝지음 반응을 할 때 입체장애가 적은 , Si 면 (Si 에서 반응이 일어나서 face) , 

생성될 수 있는 입체 이성질체 세 가지 중 (S,S 형태의 입체 이성질체가 우세하게 )-

형성되는 것으로 이해된다 한편 키랄 보조기의 벤젠 고리 부분이 환원된 유도체. 

를 사용한 경우에는 (R,R 형태의 반대 거울상이 주로 얻어졌는데 이는 의자 형태 )- , 

사이클로헥산 고리와 아마이드 카보닐기 사이의 입체 장애에 의해 B’ 보다는  B를 

통해 반응이 진행되기 때문이라고 예상된다. 

지금까지 합성하기 어려웠던 광학적으로 순수한 다이알킬타타르산 유도체2,3-

를 (S,S 와 ) (R,R 거울상 이성질체 모두 높은 거울상 이성질체 순도로 각각 합성할 ) 

수 있는 방법을 개발하였다는 점에서 매우 의미 있는 연구 결과라 할 수 있다. 

3. SmI2를 매개로 한 케토아이소싸이오사이아네이트의 환원성 분자내-β  

고리화 반응

싸이오아마이드 는 천연물의 헤테로 고리 합성에 유용한 중간체이기 (thioamides)

때문에 해당 락탐 과 아마이드 로부터 싸이오락탐 과 , (lactams) (amides) (thiolactams)

싸이오아마이드를 합성하는 방법이 많이 개발되어져 왔다.51-55 하지만 싸이오락탐 

을 바로 제조하는 방법은 알려진 것이 거의 없었다.56 한편 탄소 탄소 다중 결합으, -

로 케틸 라디칼의 분자내 첨가 반응을 통해 고리 화합물이 형성된다는 것이 잘 

알려져 있기 때문에, SmI2를 매개로 한 아이소싸이오사이아네이트(isothiocyanate)

와 카보닐기 사이의 분자내 라디칼 반응을 고안하였다[그림 14].57 

케토아이소싸이오사이아네이트 를 당량의 - ( -ketoisothiocyanates) 2 β β SmI2와 반

응한 결과 하이드록시싸이오락탐, - ( -hydroxythiolactam, α α A 과 함께 소량의 싸이)

오락탐(B 이 생성되었다) . SmI2를 당량으로 늘려서 반응하였을 때는 싸이오락탐4 

(B 만 형성되었다 따로 분리한 하이드록시싸이오락탐) . - (α A 을 ) SmI2와 반응하여, 

이것의 하이드록시기 가 (-OH) SmI2 존재 하에 쉽게 탈산소 반응을 (deoxygenation) 

거쳐 싸이오락탐(B 이 생성됨을 확인할 수 있었다) . 

이 반응은 SmI2에 의한 케틸 라디칼 (I 또는 싸이오이미도일 라디) (thioimidoyl) 

칼 (I’ 생성을 시작으로 케틸과 이미도일 라디칼을 모두 가지고 있는 중간체 ) , II의 
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분자내 라디칼 라디칼 짝지음 반응을 통해 고리형 중간체 - III이 형성된다. III은 

t 에 의한 양성자화 반응과 토토머화 에 의해 하이드록시-BuOH (tautomerization) -α

싸이오락탐(A 으로 변환되고 과량의 ) , SmI2 존재 시에는 이어지는 탈산소 반응에 

의해 싸이오락탐(B 이 형성된다고 메커니즘을 제안하였다) .

이 반응은 케토아이소싸이오사이아네이트를 출발물질로 사용하여 하이드- -β α

록시싸이 오락탐과 싸이오락탐 골격을 바로 합성할 수 있는 반응으로써 그 의미

가 크며 여러 천연물 합성에 응용될 수 있으리라 기대된다, .

그림 [ 14] β 케토아이소싸이오사이아네이트의 - SmI2 매개 환원성  

분자내 고리화 반응 

4. SmI2를 매개로 한 사이클로프로필 케톤의 환원성 고리 열림 반응

여러가지 예에서 볼 수 있듯이 카보닐기는 , SmI2에 의해 케틸 라디칼 음이온으

로 환원되는데 인접한 위치에 이러한 케틸 라디칼 음이온 중심을 가진 사이클로, 
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프로판 이나 사이클로부탄 에폭사이드 와 (cyclopropanes) (cyclobutanes), (epoxides)

같은 고리 무리를 가진 화합물들은 고리 열림 반응 을 일으(ring opening reaction)

킬 수 있다고 잘 알려져 있다.58-66 따라서 본 연구진이  SmI2에 의한 관련 반응을 

개발하고자 연구를 시작할 즈음 유사한 반응이 보고된 바 있다, .67 SmI2에 의해 사

이클로프로필 케톤 이 절단되는 반응인데 그 경우에는 탄소 (cyclopropyl ketones) , 

음이온 중간체의 불안정성 때문에 반응 수율이 매우 낮다는 단점이 있(carbanion) 

었다. 

사이클로프로필 케톤의 위치에 탄소 음이온 성질이 많이 형성된다는 사실을 β 

바탕으로 본 연구진은 이 탄소 음이온 중간체의 안정성을 높이기 위해 전자 끌개, 

를 도입하는 전략을 수립하였다 그림 (EWG = electron-withdrawing group) [ 15].68 

이러한 탄소에 붙은 작용기의 존재를 통해 사이클로프로판 고리의 EWG C -Cβ α β 

결합 절단이 활성화되고 고리 열림 반응이 위치 선택적 으로 일어, (regioselective)

날 것이라 기대할 수 있다.

그림 에서 보이는 것처럼 접합 이고리 사이클로프로필 케[ 15a] , (fused bicyclic) 

톤은 에스터 전자 끌개의 효과로 위치 선택적 고리 열림 반응을 통해 비율의 3:1 

두가지 사이클로헥사논 유도체로 변환되었다 이들은 각각 두가지 음이온 중간체. 

로부터 형성되는데 올레핀과 에스터가 콘쥬게이션 되어 있지 않은 왼쪽 화합물이 , 

속도론적으로 우세한 생성물이고 콘쥬게이션 되어 있는 오른쪽 화합물은 열역학

적으로 선호되는 구조이다.

한편 그림 와 같이 콘쥬게이션 비닐 사이클로프로판[ 15b] (conjugated vinyl 

역시 성공적으로 동일 반응을 일으킬 수 있음을 확인하였다cyclopropanes) . SmI2

에 의한 불포화 에스터 의 환원 반응을 응용하여 콘, - ( , -unsaturated ester) 1,4- , α β α β

쥬게이션 사이클로프로판 이 환원성 절단 반응을 통해 (conjugated cyclopropanes)

중간체 음이온성 라디칼 중간체를 거쳐 고리가 열린 생성물을 높은 수율로 형성

하였다 사이클로프로판 고리의 탄소에 있는 전자 끌개 에스터 치환기의 존재가 . β 

이 콘쥬게이션 비닐 사이클로프로판의 고리 열림 반응의 위치 선택성 조절에 매

우 중요한 역할을 하는 요인임을 알 수가 있다.
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그림 사이클로프로필 케톤의 [ 15] SmI2 매개 환원성 고리 열림 반응 

헤테로원자 유기화학의 쟁점과 전망 . Ⅳ

지금까지 헤테로원자 중 과 S Sm을 이용한 다양한 유기 합성법을 살펴보았다. 

다양한 산화 상태를 가질 수 있는 흥미로운 원소 을 포함하는 분자는 화학 관련 S

분야에서 매우 중요하며 생명과학 의약학 제약 재료과학 식품과학 농약 등 다, , , , , 

양한 분야에 응용되기 때문에 그것의 효율적 합성법 개발과 더불어 반응성 및 특

성의 심도있는 이해가 필요하다 현재 모든 연구 분야의 지향하는 바가 유사하지. 

만 최신 유기황 화학의 연구 동향은 친환경적 이고 지속 가능, (green) (sustainable)

한 반응 개발로 정의할 수 있다 의약화학 신약 개발 우수한 광전 재료 개발은 . , , 

유기황 화학과 효율적인 황화제 개발에 대한 연구를 요구하고 있다 역으로 유기. 

황 화학은 핵심 기초 분야와 신흥 분야에서 지속적으로 새로운 발전을 제공하고 
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있다. 

황 화합물을 이용한 신규 반응의 개발은 유기 합성에서 매우 유망하고 강력한 

도구가 될 수 있다 새로운 반응성의 발견은 향후 더욱 통찰력 있는 연구 개발을 . 

위한 원동력이 될 것으로 기대된다 한편 황 함유 생체 분자 의약품 소재 분자의 . , , , 

합성에 있어서 이를 위한 온화한 조건의 황 공급원으로 원소, , S , Na2S2O3, 

Na2S2O5, Na2S2O4과 같은 안정적이고 무취의 저렴한 황 시약을 활성화하는 방법 

개발은 지속 가능한 황 화학 연구의 장기적인 도전 과제이다 보다 실용적이고 원. 

자 경제적이며 안전하고 환경 친화적인 방법의 개발은 미래의 과제로 남아 있다. 

유기황 화학의 지속적인 발전으로 그 산업적 응용은 지속 가능한 재료 및 에너지 

순환이라는 철학과 함께 새로운 시대로 접어들게 될 것이다.

한편, SmI2가 처음 소개된 이후 지난 반세기 동안 이를 매개로 한 반응 개발에 

있어 엄청난 발전이 있었으며 유기 합성에서 이 반응이 보여주는 유용성과 중요

성은 상당하다 다양한 작용기에 대해 내성이 좋고 여러 가지 짝지음 반응물과 . , 

다양한 반응성을 보이며 높은 환원 전위는 쉽게 구할 수 있는 첨가제나 리간드에 , 

의해 조절이 가능하며 비교적 반응 조작이 간단하고 복잡한 구조의 천연물이나 , , 

새로운 복잡 분자 물질의 빠른 형성을 가능하게 하는 장점이 있다 종종 다른 방. 

법으로는 얻을 수 없는 반응을 가능하게 하기도 한다.

SmI2의 초창기 연구들을 살펴보면 그간 탄소 고리나 산소 포함 골격을 합성하, 

는데 주로 사용되어져 왔었다. 앞서 소개한 케틸 라디칼 형성을 통해 탄소 고리 

골격을 형성하는 환원성 고리화 반응은 이제 보편적인 합성 도구로써 간주되고 

있으며 카보닐 친전자체의 극반전 반응을 통해 산소 고리 화합물의 비대칭 합성, 

도 가능하게 되었다 더 나아가 탄소 고리의 비대칭 합성에서 . SmI2 반응의 잠재력

은 더욱 증가되고 있는 반면 질소 포함 헤테로 고리를 합성하는데는 상대적으로 , 

덜 이용되어 왔었다 이는 아마도 다음 두가지 요인 질소 기반 작용기의 높은 . , 1) 

루이스 염기성 때문에 강하게 배위하여, SmI2를 이용한 효율적인 전자 이동과 고

리화 단계에서 요구되는 리간드를 치환하는 점 질소 포함 카보닐기로의 직접; 2) 

적인 전자 이동은 더 높은 활성화 에너지를 요하는 점 등에 기인한 것으로 짐작된

다 하지만 이 역시 지난 여 년간 많은 유기 화학자들의 노력으로 그 한계를 극. 20

복하고 다양한 질소 헤테로 고리 화합물 (N 합성을 가능하게 하였다-heterocycles) . 
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그 결과 다양한 천연물 합성에 응용된 예들을 쉽게 찾아볼 수 있다. 

하지만 여전히 개선하고 해결해야 할 문제들은 존재한다 고수율 고선택성을 . , 

얻기 위해 여러 가지 첨가제 사용이나 용매 보조용매 온도 등 미세한 반응 조건 , , , 

조절이 필요한 경우들이 많다 그리고 몇몇 예들이 존재하긴 하지만 촉매 반응과 . 

비대칭 반응에서의 범용성 증가와 반응 범위의 확장 연구가 앞으로 더욱 필요하

다 새로운 리간드의 디자인 특히나 보다 심오한 전자 전달 과정의 메커니즘 연구. , 

와 그 이해가 필요할 것으로 보인다 이러한 근본적인 메커니즘 이해를 통해 첨가. 

제 등의 역할과 미세한 반응성 조절 새로운 타입의 반응 개발이 가능할 것이다, . 

앞서 소개한 유기황과 유기사마리움 화학은 언뜻 보기에 다소 유행이 지난 고

전적인 화학으로써 진부해 보일지 모른다 하지만 유기 반응의 거의 대부분을 차. , 

지하고 있는 산화 환원 반응의 핵심 도구로써 근간을 이루며 최근 새로운 도구로 - , 

개발되고 있는 다양한 촉매화학 광화학 전기화학 등을 이용한 산화 환원 반응 개, , -

발에 참신한 아이디어와 영감을 줄 수 있다 또한 그 자체로써도 여전히 개선과 . 

개발의 여지가 많아 최근까지도 많은 유기 화학자들에게 관심을 받으며 꾸준한 

연구와 진보가 이뤄지고 있다 각각이 유기합성 분야에서 차지하고 있는 비중과 . 

중요성을 봤을 때 여전히 새로운 반응 개발의 여지가 상당하고 아직도 연구하고 , 

발전할 부분이 많이 남아 있는 분야이기 때문에 각 분야의 연구와 발전은 끊임없, 

이 지속될 것으로 기대된다.
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이필호 *1)

카보레인 화학의 개요. Ⅰ

이십면체인 카보레인은 구형 기하학적 특성을 가지며 시그마 결합에 의해 공액

화된 차원 방향족성 화합물로 내구성과 같은 독특한 성질을 가진 벤젠의 차원 3 3

유사체로 인식된다 이러한 특성들로 인하여 카보레인은 기능성 물질부터 다양한 . 

리간드 그리고 약효 물질 등의 분야에서 중요한 단위체로 작용한다 이에 따라, . , 

카보레인의 작용기화 연구는 많은 흥미를 불러일으키고 있다.1,2 지난 수십 년간  

다양한 목적을 위해 o 카보레인 유도체가 합성되었으며 그 중 대부분은 쉽게 탈- , 

양성자화 되어 케이지 꼭지점 에 치환기를 도입한 케이지 탄소 치C-H (pKa 23) - -∼

환된 o 카보레인이다 반면 케이지 붕소 치환된 - . , - - o 카보레인 유도체는 상대적으로 -

잘 알려져 있지 않다. 

지금까지, o 카보레인의 하이드라이드 성격의 케이지 꼭지점들의 작용기화- B-H 

는 일반적으로 다양한 친전자체에 의한 친전자성 치환 반응을 통하여 이루어졌다. 

이러한 반응은 o 카보레인의 전자 밀도 증가 추세와 일치한다 - [B(3,6)-H ≪

그림 따라서 할로젠화 및 메틸화와 B(4,5,7,11)-H < B(8,10)-H < B(9,12)-H] [ 1]. , 

같은 위치 선택적인 친전자성 치환 반응은 보다 전자 밀도가 높은 케이지 

결합에서 진행될 수 있다 강한 반응 조건 하에서 B(9,12)-H . 4,5,7,8,9,10,11,12- 

X8-o 카보레인 을 합성할 수 있다 그러나 꼭지점에서는 이러- (X = I, Me) . , B(3,6)-H 

한 친전자성 치환반응이 진행되지 않는데 해당 꼭짓점은 가장 전자가 부족하기 , 

때문이다 그 결과 붕소 할로젠화물를 이용한 다이카볼라이드. , (nido-7,8-C2B9H11
2-)

의 캐피테이션반응 을 통해  치환된 (capitation) B(3)- o 카보레인을 형성하는 방법이 -

강원대학교 화학과 교수* 
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개발되었다. nido-7,8-C2B9H12
-의 친전자성 이중 아이오딘화 후 캐피테이션은 

4,7-I2-o 카보레인을 형성한다 반면- . , closo-B10H10
2-의 산으로 유발되는 열림은 

[B10H13]
+ 중간체를 통해 아릴 4- -o 카보레인을 형성할 수 있다 또한 아이오도데카- . , 

보레인과 알카인의 반응을 통해 8-I-o 카보레인을 얻을 수 있다 결합 작- . B(3,6)-H 

용기화를 위한 또 다른 합성 방법은 결합의 금속화 후 친전자체와의 반응이B-H 

다 당량의 전이 금속 화합물을 이용한 여러 연구에서 케이지 결합 작용. B(3,6)-H 

기화를 하였다 한편으로 이리듐 촉매를 이용한 결합의 중수소화 및 케. , B(3,6)-H 

이지 프로페닐화와 같은 촉매 기반의 작용기화 방법도 보고되었B(3)-H B(3,6)-H 

다 이리듐 촉매에 의해 가능해진 케이지 결합 프로페닐화 반응에 대한 연. B(3)-H 

구에서 한 가지 기질 프로파인 만 보고되었으며 제한된 효율성이 있었지만 이 결( ) , 

과는 이리듐 촉매를 이용한 선택적인 케이지 결합 활성화의 가능성을 보B(3)-H 

여준다. 

Mulliken charge of o-carborane with B3LYP/6-31G*

C(1)
C(2)

B(9)
B(12)

B(8)
B(10)

B(4)
B(5)
B(7)

B(11)

B(3)
B(6)

Electronegativity: C = 2.55 > B = 2.04

- 0.331 - 0.061 - 0.012 0.002 0.017> > > >

Electrophilicity

Nucleophilicity

H

H

H

HH

[M]

[M]

[M]

DG

Directing-Group-assisted
electrophilic substitution

Oxidative
addition

Electrophilic
substitution

=

=

C

B

= Bother H

The strategy for catalytic selective cage BH functionalization b

Numbering system and calculated Mulliken charges of o-carboranea

B5

B9

B4

B10

C1

B6

B8

B12

B3

B11

C2

B7

Numbering system
of o-carborane

그림 [ 1] a) o 카보레인의 번호 붙이기 전기음성도와 하전 모든 꼭짓- , Mulliken . 

점에 가 붙어 있음H . b) o 카보레인의 작용기화 전략-
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이전에 보고되었던 결과에 기초하여 우리는 전이금속 촉매에 의한 , o 카보레인 -

케이지 결합 활성화를 위한 일반적인 전략을 제안한다 첫 번째로 가장 전자B-H . 

가 부족한 꼭짓점 꼭짓점 양쪽에 연결됨 을 활성화하기 위해 전자 B(3,6)-H (C-H )

풍부한 전이 금속을 촉매로 선택해야 하며 이러한 금속은 산화성 첨가 반응을 선, 

호한다 두 번째로 상대적으로 전자 풍부한 꼭짓점 어느 쪽 . B(8,9,10,12)-H ( C-H 

꼭짓점과도 결합되지 않음 을 활성화하기 위해 전자가 부족한 전이 금속 촉매가 )

적합하며 이러한 금속은 친전자성 치환 반응을 선호한다 그리고 세 번째로 개 , . 10

결합에 대한 범위의 중간에 위치한 결합 오직 하나의 꼭B-H B(4,5,7,11)-H ( C-H 

짓점과 결합됨 을 활성화하기 위해 지향성 그룹과 친전자성인 전이 금속 촉매의 )

사용이 필요하다 이러한 전략은 촉매를 사용한 케이지 작용기화를 위한 일. B-H 

련의 방법을 개발하는 데 성공적으로 적용되었다 이 장에서는 최근 카보레인의 . 

위치 선택적 및 입체 선택적인 케이지 작용기화에 대한 연구 결과들을 소개B-H 

한다. 

카보레인 작용기화의 연구 동향 . Ⅱ

지향성기의 도움을 받는 친전자성 치환 반응1. 

로듐 촉매를 사용한 아미드화 반응1) B(4)-

최근에 다이옥사졸론과 o 카보레인 산을 이용하여 로듐을 촉매로 사용한 케이-

지 아미드화 반응이 발표되었다B(4)- .3 이 결합 반응에서 알킬 할로 사이아 B-N , , 

노 나이트로 및 아미노 기와 같은 다양한 작용기가 잘 적용되었다 링크로 연결된 , . 

기질도 이중 o 카보레인의 형성으로 이어졌다 이 연구에서 각의 로듐 고리 중간- . 5

체를 포함한 메커니즘이 제안되었다 금속화 다이옥사졸론의 배위 탈카복실. B-H , , 

화 및 친전자성 아미드화의 연속적인 과정은 아미드화된 카보레인 산 염을 B(4)-

형성한다 이어서 양성자화와 탈카복실화가 이루어져 아미드화된 카보레인 . B(4)-

유도체가 생성된다 그림 [ 2].
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O
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그림 로듐 촉매를 사용한 아미드화 반응[ 2] B(4)-

이리듐 촉매를 사용한 아미드화 반응2) B(4)-

카복실산 지향기의 도움을 받으며 매우 온화한 조건에서 진행되는 결합 B(4)-H 

활성화를 통한 이리듐 촉매 아미드화 반응이 개발되었다B(4)- .4 이 합성법은 다이 

옥사졸론과 o 카보레인의 반응으로 아미드화된 - o 카보레인과 연속적인 한 용기 -

아미드화B(4)- , O 메틸화 그리고 탈붕소화 반응으로 메톡시카보닐화된 니도- , B(3)-

카보레인을 제공한다 지향기로 사용된 카복실산은 아미드화 후 탈카복실화- . B(4)-

가 일어나는 대신 TMSCHN2에 의해 효율적으로 포착될 수 있다 메커니즘 연구. 

는 카복실산을 포착하는 O 메틸화가 먼저 일어나고 그 후에 탈붕소화가 일- , B(3)-
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어난다는 것을 보여주었다 그림 [ 3].

R1

CO2H

+
O

N
O

O

R2

H
HN

MeO2C

R1

O

R2

Na

Ir(III)
R1

H
H
N R2

O

H

one pot
or

= C other == B B H

[Cp*IrCl2]2 (2.5 mol %)
AgSbF6 (10.0 mol %)

NaOAc (1.0 equiv)

DCE, 25 oC, 30 min

under air

- CO2

Me
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N Ph

O
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DCE, MeOH

H
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HN
MeO2C
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H
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amidation-
decarboxylation

in one pot
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O-methylation-
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Me

CO2H

+
O

N
O

O

Ph

H

R1 = alkyl, aryl, thienyl

R2 = alkyl, aryl, thienyl, furanyl

그림 이리듐 촉매를 사용한 아미드화 반응[ 3] B(4)-

이리듐 촉매를 사용한 기계화학적 아미드화 반응3) B(4)-

기계화학은 카보레인의 작용기화에 성공적으로 적용되었다 다이옥사졸론과 비. 

치환된 o 카보레인의 이리듐 촉매에 의한 위치선택적인 기계화학적 그- (III) B(3)- 

리고 아미드화와 반응이 개발되었다B(4)- .5 또한 치환된  , o 카보레인에 대해서도 -

기계화학적 이리듐 촉매에 의한 위치 선택적인 아미드화 반응이 일어났(III) B(4)-

다 기계화학적 아미드화는 유기 용매와 외부 가열 없이 원활하게 진행되기 때. B-

문에 일반적인 용매을 사용하는 반응에 대하여 친환경적이고 지속 가능한 대안으

로 여겨진다 이 연구는 볼 밀링을 사용하는 . o 카보레인의 선택적 작용기화 반응-

이 효과적인 합성 방법이라는 것을 의미한다 그림 [ 4].
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ball milling
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(a) ball mill

 

(b) solution (DCE, 100 oC)

 

(c) solution (DCE, 25 oC)

그림 이리듐 촉매를 사용한 기계화학적 아미드화 반응[ 4] B(4)-

루세늄 촉매를 사용한 아미드화 반응4) B(4)-

o 카보레인 산에서 카복실산의 도움을 받는 결합 활성화에 의한 다양한 - B(4)-H 

알킬 아릴 그리고 헤테로아릴 치환된 다이옥사졸론의 루세늄 촉매를 이용한 선-, -, -

택적인 아미드화 반응이 개발되었다B(4)- .6 이 방법은 이산화탄소의 방출과 함께  

다양한 아미드화된 B(4)- o 카보레인를 좋은 수율로 제공하였다 그림 - [ 5]. 
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그림 루세늄 촉매를 사용한 아미드화 반응[ 5] B(4)-

또한, o 카보레인의 결합에서 반복적인 탈카복실화 아미드화 반응이 성- B(4)-H 

공적으로 수행되었다.

이리듐 촉매를 사용한 인데닐화 그리고 다이에닐화 반응5) B(4)-

년에 프로파질 알코올과 카보레인 산의 이리듐 촉매를 사용한 고리화 인데2020

닐화 반응이 보고되었다.7 이 반응은 이전에 얻을 수 없었던 인데닐화된  B(4)- o 카-

보레인을 높은 수율로 생성한다 아다만틸 할로젠 에스터 그리고 트리플루오로. , , , 

메틸을 포함한 프로파질 알코올들이 반응에 적용될 수 있다 트리플루. TFE(2,2,2-

오로에탄올 용매를 메시틸렌으로 변경하면 다이에닐화된 ) B(4)- o 카보레인 유도-

체를 얻을 수 있으며 이는 트리플릭 산의 존재 하에서 쉽게 고리화된다 제어 실, . 

험을 기반으로 가능한 반응 메커니즘은 위 그림과 같이 제안되었다 친전자성 치. 

환 후 알카인 삽입에 이어 칠각 고리의 이리듐 고리 중간체를 생성한다 하이드록, . 
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시기의 제거는 그에 대응하는 탄소 양이온을 생성한다 결과적으로 생성된 탄소 . 

양이온에 대한 분자 내 방향족 치환 후 방향족화 양성자화 및 탈카복실화를 통하, 

여 고리화 인데닐화된 생성물을 제공한다 또는 순차적으로 탈수 양성자화 및 탈. , 

카복실화를 통하여 다이에닐화된 o 카보레인을 생성한다 그림 - [ 6].

R1

H
Me

Me

R1

H Ar Me

heat

- CO2

Ar

Me
HO Me

Cp*

Cp*

Cp*

+  NaOAc

HOAc

Cp*

- CO2

HOAc

HOAc

R2

R2

R2

R2

R2

R1

IrIIIO
O

Me

Me

Cp*

R2

HO

H
H

+
R1

CO2H

2) toluene, 130 oC, 3 h

- H2O, - CO2

R1

OH

R3
R2

H
R2

R3

Me

H Me

[Cp*IrCl2]2 (4.0 mol %)

AgSbF6 (16 mol %)

NaOAc (1.0 equiv)

mesitylene, 80 oC, 12 h

R1 = R2 = R3 = Me

TfOH (10 mol %)

DCE, 25 oC, 5 min

R1 = alkyl and aryl

R2 = R3 = alkyl

Ar = R4C6H4 and naphthyl

R4 = H, alkyl, halo, CF3,

      CO2Et, OMe, and Ph

Ar

Ar

Ar

IrIII

O
O

Cp*

IrIII

O
O

R1

R1

CO2H

R1

Ar

Me

Me

R1

IrIIIO
O

Me

OH

Me

HO

R1

IrIIIO
O

Me

Me

H

R1

Me
Me

ONaO

R1

IrIIIO
O

Me

1/2 [Cp*IrCl2]2

[Cp*Ir(OAc)][SbF6]

2 AgSbF6

2 AgCl

NaOAc

NaSbF6

1) [Cp*IrCl2]2 (4.0 mol %)

AgSbF6 (16 mol %)

NaOAc (1.0 equiv)

   TFE, 60 oC, 12 h

그림 이리듐 촉매를 사용한 인데닐화 그리고 다이에닐화 반응[ 6] B(4)-
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팔라듐 촉매를 사용한 삼중아릴화 반응6) B(5,8,9)-

년 로듐을 촉매로 사용하여 2019 o 카보레인과 다이옥사졸론을 이용한 아미드-

화 반응이 개발되었다.8 추가적인 합성적 관점에서 보면 아실아미노기가 인접한  

위치에 결합을 가지고 있기 때문에 반복적인 아릴화 반응이 가능할 것이라B H −

고 여겨졌다 그 결과로 광범위한 아실아미노. B(4)- -o 카보레인과 아릴 아이오다이-

드의 팔라듐 촉매를 사용한 반복적인 케이지 아릴화 반응이 개발되어 우수B H −

한 위치 선택성으로 삼중아릴화된 아실아미노B(5,8,9)- B(4)- -o 카보레인을 합성하-

였다 또한 아실아미노. , B(4)- -o 카보레인과 세 가지 다른 아릴 아이오다이드를 사-

용하여 세 가지 다른 아릴기를 지닌 삼중아릴화된 카보레인을 합성하였B(5,8,9)-

다 모니터링 및 선 결정 분석을 통해 삼중아릴화 반응에서 아릴 . NMR X- B(5,8,9)-

기의 도입 순서 가 처음으로 규명되었다 그림 [B(9) > B(8) > B(5)] [ 7].

+R1

H
H
N R2

O

1 2 3

R1
H

N
H
Ar

Ar

Ar
R2

O

Ar I

Pd(OAc) 2 (10.0 mol %)

Cu(OTf)2 (1.0 equiv)

Ag2CO3 (5.0 equiv)

DCE (0.2 M), 60 oC, 6 h

B(9) > B(8) > B(5) >> B(3)

R1 H

N
H
ArAr

R2

O
B(9) B(8) B(5)

isolable

= C other == B B H

R1 H

N
H
Ar3

Ar2

Ar1
R2

O

R1 H

N
H

Ar

R2

O

R1 = alkyl and R4C6H4

R2 = Me, R4C6H4, naphthyl, and thienyl

Ar = R4C6H4

R4 = H, alkyl, halo, CF3, CO2Et, OMe, and Ph

Me
H

N
H

Ph

O

OMe

Cl

Me

Me

H
H
N Ph

O

Me
H

N
H

Ph

O

OMe

Cl

Me
H

N
H

Ph

O

Cl 72% 65%

58%

B(9)
B(8)

B(5)

Pd(OAc)2 (5.0 mol %)

Cu(OTf)2 (0.5 equiv)

Ag2CO3 (1.5 equiv)

DCE (0.1 M), 60 oC, 6 h

optimum
condition

optimum condition

optimum
condition

4-chloroiodobenzene  
(1.2 equiv)

4-iodoanisole
(1.2 equiv)

4-iodotoluene
(1.2 equiv)

그림 팔라듐 촉매를 사용한 삼중아릴화 반응[ 7] B(5,8,9)-
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7) 팔라듐 촉매를 사용한 아실옥실화 그리고 이중아세톡시화 반응B(4)- B(4,5)-

년에 결합 형성 반응이 보고되었다2021 B O .− 9 Pd(OAc)2 촉매의 존재 하에 카 

보레인 산과 페닐아이오도늄 다이카복실산 염의 반응으로 중간 정도의 수율에서 

높은 수율로 단일 아실옥실화된 B(4) H − o 카보레인들이 생성되었다 게다가 이 - . , 

촉매 체계로 이중아실옥실화된 B(4,5) H − o 카보레인들도 한 용기 반응으로 얻어-

졌다 또한 반응 조건을 조절하여 단일아실옥실화와 이중아실옥실화의 선택성도 . , 

제어할 수 있었다 제어된 중성자 표지 실험 결과 아세톡실기의 기원은 모두 . , 

페닐아이오도늄 다이아세테이트PIDA( ), AcOH, Ac2 에서 비롯됨을 나타내었다O . 

이에 따라서 아래와 같이 반응 메커니즘을 제안하였다 그림 [ 8].

= C other == B B H

R1

H

R1

CO2H

O

cat. Pd(OAc)2

R1

H

OAc

OAc

20 examples up to 80%

5 examples up to 66%

+ PhI(O2CR2)2

R1 = H, alkyl, aryl

R1 = H, alkyl

cat. Pd(OAc)2

LiOAc

toluene, 50 oC, 3 h

AcOH/Ac2O

AcOH/Ac2O or TFA

K3PO4 or KOAc

dioxane, 50 oC, 3 h

- CO2

- CO2

R2 = Me

R2 = alkyl, arylalkyl, acylalkyl

R2

O

- CO2

CO2Met

R

HOAc 
+ MetOAc

R PdIl

O
O

R Pd IV

O
O

R

PdIl
OO

R

CO2H

Pd(OAc)2

CO2H

R

PhI(OAc)2

PhI

OAc

OAc

OAc

base

OAc

AcOH

R

H

OAc

OAc

AcOH
Ac2O

+

+

그림 팔라듐 촉매를 사용한 아실옥실화 그리고 이중아세톡시화 반응[ 8] B(4)- B(4,5)-
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로듐 촉매를 사용한 그리고 알킬화 반응8) B(4)- B(3)-

카보레인의 활성화 반응으로 다양한 작용기를 도입하는 연구가 진행되었B H −

으며 쉽게 이용할 수 있는 다이아조 화합물을 사용하여 알킬화된 B- o 카보레인의 -

합성법이 보고되었다.10 카벤의 이동 삽입을 기반으로 한 효율적인 작용기화 반응 

들이 개발되어 있었기 때문에 카보레인에 적용하였다 그 결과로 로듐을 촉매로 . 

사용하여 다양한 피리딜 o 카보레인과 다이아조다이카복실레이트의 반응에서 - -α

질소 기체의 방출과 함께 및 알킬화 반응을 효율적으로 진행시키B(4) H B(3) H − −

는 방법이 개발되었다 이 방법은 높은 선택성 광범위한 기질 범위 및 작용기 적. , 

용 가능성을 가지며 및 알킬화된 B(4) H B(3) H − − o 카보레인들을 좋은 수율로 제-

공하였다 그림 [ 9].

[Cp*RhX2]

1/2 [Cp*RhCl2]2

HX

R1

N

Rh

HX

R1

N

CO2R3

CO2R
3

R2

R2

AgSbF6

AgCl

R1

N

H

R2

N2

CO2R3R3O2C

R1

N

Rh

R2
Cp*

N N

CO2R
3

R3O2C

N2

R1

N

Rh
Cp*

CO2R3

R2

R1

N

Rh
Cp*

CO2R
3

CO2R
3

R2

CO2R3

LiOAc

LiCl

X = OAc, SbF6

Cp*

+

+
+

+

+

[Cp*RhCl2]2 (4.0 mol %)

AgSbF6 (20.0 mol %)

LiOAc (1.0 equiv)

R1

N
N2

CO2R3R3O2C R1

N
CO2R3

CO2R3
DEC, 60 oC, 1 h

R2
R2

- N2

R1 = alkyl, aryl, heteroaryl R2 = H, Me, Cl, Br

R3 = Me, Et, i-Pr, t-Bu, Ph
B(4)-alkylation

N

MeO2C

MeO2C

B(3)-alkylation

H

= C = B other = B H

그림 로듐 촉매를 사용한 그리고 알킬화 반응[ 9] B(4)- B(3)-
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9) 이리듐 촉매를 사용한 아실메틸화 그리고 이중아실메틸화 반응B(4)- B(3,5)-

o 카보레인의 효율적인 작용기화 반응을 개발하기 위한 지속적인 노력으로 - C H−  

활성화 반응과 설폭소늄 일라이드의 활용성이 관심을 받게 되었다.11 금속 고리 중 

간체가 설폭소늄 일라이드와 반응한다면 케이지 결합의 선택적인 아실메B H − 틸화 

반응이 가능할 것으로 기대된다 그 결과로 이리듐 촉매를 사용한 설폭소. (III) 늄 일

라이드와 o 카보레인 산의 케이지 결합에 대한 위치 선택적인 아실메틸화 - B(4)-H 

반응이 에탄올에서 매우 온화한 조건으로 진행되어 다양한 아실메틸화된 B(4)- o-

카보레인이 얻어졌다 또한 선택적인 순차적 그리고 아실메틸화 반응. , B(4)- B(6)-

을 통해 한번에 다이아실메틸화된 B(3,5)- o 카보레인을 합성할 수 있었다 그림 - [ 10]. 

R1

CO2H

R2

O

isolable
= C = B other = B H
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COOH

R3

O

S
Me

O

Me

one-pot

R1

H
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O

R3 O

R2

O

S
Me

O

Me

Ir(III)
R1

H

R2

O

R2 O

R2

O

S
Me

O

Me

B(4)-acylmethylation

B(3,5)-diacylmethylationB(3,5)-diacylmethylation

Ir(III)

R1 R2

R2

O

S

O
Me

Me

O

Cp*IrX2

2 HX

2 HX

OHO

O

R2
R1

Ir

OO Cp*

R1

Ir
OO Cp*

R2

O

R1

H

R2

O

1

X = OAc, SbF6

- CO2

O

R2
R1

Ir

OO
Cp*

S O

Me Me

R1
Ir

OO

R1

CO2Me

R2

O

DMSO

Cp*

TMSCHN2

R1 = alkyl, Ph, Ar, Bn    R2 = R3 = alkyl, styryl, Ar, heterocyclic

그림 이리듐 촉매를 사용한 아실메틸화 그리고 이중아[ 10] B(4)- B(3,5)-

실메틸화 반응



제 장 카보레인 작용기화의 동향과 전망    21 661

뿐만 아니라 아실메틸화 후 생기는 카복실산 염을 TMSCHN2와의 반응으로 메

틸화하여 에스터로 변환된 생성물을 얻을 수 있었다.

이리듐 촉매를 사용한 기계화학적 알레닐화 반응10) B(4)-

최근에 활성화를 통하여 B-H o 카보레인의 위치에 알레닐기가 도입되는 - B(4) 

반응이 보고되었다.12 볼 밀링 조건에서 다양한 알레닐화된  B(4)- o 카보레인이 쉽-

게 합성되었다 알레닐기를 포함하는 생성물은 쉽게 대응하는 . o 카보레인이 접합-

된 락톤 인데닐 ɛ- , B(4)- o 카보레인 다이에닐 - , B(4)-1,3- o 카보레인 및 아이오- B(4)-

도인데닐 o 카보레인으로 변환되었다 제어 실험 결과 알레닐화 반응은 - . , B(4)-H 

볼 밀링 조건에서만 발생한다는 것을 보여주었다 아래 그림에서는 가능한 반응 . 

메커니즘이 제안되었다 그림 [ 11].

+R1

CO2H [Cp*IrCl2]2 (4.0 mol %)

AgSbF6 (16.0 mol %)

KOAc (0.5 equiv)
30 Hz, 7 mm x 1 

99 min, ball milling

R1

R3

R4

H R2

acetone

25 oC 

30 min

R2

OBoc

R4
R3

under air

R1 = alkyl, Ar, Bn, thienyl

R2 = Ar, heterocyclic, naphthyl

R3 = alkyl

R4 = alkyl

CO2H

R1

1/2 [Cp*IrCl2]2

KOAc

KSbF6

2 AgSbF6

2 AgCl

[Cp*Ir(OAc)][SbF6]

+ KOAc

HOAc

R1 IrIII

O
O

Cp*

R2

R1 IrIII

O
O

R2

O

OtBu

O

R1

IrO
O

R2

O

O OtBu
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syn b-oxygen 
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R1

CO2HR2

acetone
- CO2

R1

H R2

BocO
R3

R4

R4
R3

R4

R3

R3

R4

R3

R4

R1

IrO
O

R2

Cp*

Cp*

R4

R3
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pathway a

pathway b
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bondB H

그림 이리듐 촉매를 사용한 기계화학적 알레닐화 반응[ 11] B(4)-
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루세늄 촉매를 사용한 셀레닐화 그리고 팔라듐 촉매를 사용한  11) B(4)-

셀레닐화 반응C(1)-

반응 위치를 조절할 수 있는 전이 금속 촉매를 사용한 o 카보레인의 또는 - B(4)- 

셀레닐화 반응이 개발되었다C(1)- .13 루세늄 촉매 반응은  (II) o 카보레인 산과 셀레-

닐 브로마이드로부터 이산화탄

소의 방출과 함께 셀레닐B(4)-

화된 o 카보레인을 선택적으로 -

생성한다 대조적으로 팔라듐. , 

촉매 반응은 (II) o 카보레인 산-

과 다이아릴 다이셀레나이드로

부터 이산화탄소의 방출과 함

께 셀레닐화된 C(1)- o 카보레인-

을 생성한다 이 분야에서 알려. 

진 이전 결과들과는 다르게 위 , 

반응들은 넓은 기질 범위와 매

우 높은 수율을 보여준다 두 . 

방법들을 조합하면 B(4)-C(1)-

이중셀레닐화된 o 카보레인을 -

합성할 수 있다 전자 밀도 함. 

수 계산으로 루세늄 촉매(DFT) 

에서 진행되는 메커니즘을 규

명하였으며 카보레인에서 일어

나는 초기 단계의 셀레닐화 반

응이 에너지적으로 합리적인 탈

카복실화 단계에 필수적이라는 

것이 밝혀졌다 이러한 사실은 . 

위치의 셀레닐화 반응이 B(4) C 

(1) 위치의 탈카복실화보다 먼저 

CO2H

H

SeAr

- CO2

cat. Ru(II)

H

SeAr

- CO2

cat. Pd(II)

ArSeBr

(ArSe)2

B(4)-selenylation

C(1)-selenylation

H

R

R

R

R = alky, aryl, thienyl
Ar = alkyl, aryl

Ru(ArSeBr)(OAc) 2

CO2H

H

CO2

H

SeAr

CsOAc

AcOH

ArSeBr
AcOH

CsBr

OO

RuII

OAc

Se

Cs

OO

SeAr

RuII

Cs OAc

Br

+

Ar

Br

RuII

SeAr

AcO

R R

R

R

R

CO2H

CO2 + HX

Pd IIX2

PdIIX
Pd IV

SeAr

ArSe X

SeAr

R R

R
R

HX
ArSeH

DMSO

Me2S

(ArSe)2

그림 [ 12] 루세늄 촉매를 사용한 셀레닐화 그 B(4)-

리고 팔라듐 촉매를 사용한  셀레닐화 반응C(1)-
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일어나도록 한다 반면에 촉매에서 진행되는 반응은 위치에서 쉽게 일어. Pd C(1) 

나는 탈카복실화를 통하여 위치에 셀레닐화반응이 일어났다C(1) 그림 [ 12]. 

이리듐 촉매를 사용한 알케닐화 반응12) B(4)-

이리듐을 촉매로 사용하는 알카인의 수소화붕소첨가 반응이 개발되었다.14 이와  

같은 활성화 반응을 통하여 여러 가지 알케닐화된 B H B(4)-− o 카보레인 유도체들-

을 높은 수율과 위치선택성으로 합성할 수 있다 이 반응에서 카복실산은 한 용기 . -

반응으로 쉽게 제거되는 지향성기로 사용된다 핵심 중간체의 구조를 규명한 뒤에 . 

연속적인 이리듐을 매개로하는 활성화 알카인의 삽입 수소화 그리고 탈카B H , , , −

복시화반응을 포함하는 가능한 메커니즘이 제시되었다 그림 [ 13]. 

R1

OHO R2

R3

[Cp*IrCl2]2 (2.5 mol %)

Cu(OAc)2 (0.5 equiv)

AgOAc (0.5 equiv)

toluene, 130 oC, 18 h

R1

H R2

R3

H

R1 = H, Me, Bn 

R2, R3 = alkyl, aryl, thienyl

R1

OHO
1/2 [Cp*IrCl2]2

MOAc

MX

Cp*Ir(OAc) 2

R1 Ir

O
O

Cp*R1

IrOO

R3

R2

Cp*

AcOHAcOH

R1

OHO
R2

R3

H

CO2

R1

H R2

R3

H

R2 R3

그림 이리듐 촉매를 사용한 알케닐화 반응[ 13] B(4)-
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팔라듐 촉매를 사용한 이중아릴화 반응13) B(4,5)-

직접적인 케이지 결합 활성화를 통한 B H − o 카보레인과 방향족 화합물들의 팔-

라듐 촉매 분자 간 짝지음 반응이 개발되었다.15 이를 통하여 다양한 이중 B(4,5)-

아릴화된 o 카보레인들이 높은 수율과 선택성으로 얻어졌다 반응 후에 제거될 수 - . 

있는 지향성기인 카복실산은 위치와 이중 선택성에 중요한 역할을 한다 팔라듐 . 

가 가 가의 촉매가 반응 메커니즘의 단계적인 아릴화 반응에 관여하는 것으로 2 -4 -2

제안되었다 그림 [ 14].

R

OHO
Pd(OAc) 2 (10 mol %)

AgOAc (3.0 equiv)

AcOH (5.0 equiv)

toluene, 70 oC, 12 h

R

H

Ar

R = H, Me, Bn, Ph, TMS

R1

OHO

R1 Pd

O
O

AcOHAcOH

R1

OHO

Ar

CO2

ArI Ar

Pd(OAc) 2

Ar I

R1 Pd

O
O

I

Ar

R Ar
Ar

R

H

Ar
Ar

OHO

그림 팔라듐 촉매를 사용한 이중아릴화 반응 [ 14] B(4,5)-

팔라듐 촉매를 사용한 아민화 반응14) B(4)-

전이금속 촉매를 사용하여 o 카보레인의 케이지 결합에 위치선택적인 - B(4) H −

아민화반응이 개발되었다.16 아민화 시약으로  O 벤조일 하이드록시아민과 유기 -

아자이드가 처음으로 사용되었으며 여러 가지 삼차 또는 이차 카보라닐 아민을 
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제공한다 두 아민화반응들은 온화한 반응 조건에서 외부 산화제의 첨가 없이 진. 

행된다 결과로 얻어지는 생성물인 . 4-N(CH2Ph)2-o 카보레인의 탈벤질 화반응으로 -

아미노4- -o 카보레인이 정량적으로 얻어진다 이 연구를 통하여 이전에는 합성할 - . 

수 없었던 삼차 이차 그리고 일차 , , o 카보라닐 아민을 직접적으로 합성할 수 있으-

며 이는 의약 화학 재료 화학 등의 분야에서 유용하게 이용될 것으로 기대된다, 

그림 [ 15].

R1

OHO

R1

H

N

R1 = H, alkyl, aryl, TMS

R3, R4 = alkyl

toluene, 100 oC, 12 h

Pd(OAc)2 (10 mol %)

K2HPO4 (1.0 equiv)
BzO NR3R4

R3

R4

R1

OHO

toluene, 100 oC, 12 h

R1

H

N

H

R2

R1 = H, alkyl, aryl, TMS

R2 = alkyl, aryl

[Ru(p-cymene)Cl2]2 

(2.5 mol %)

NaOAc (2.0 equiv)

N3 S

O

O

R2

Me

H

N

Bn

Bn
Me

H

NH2

THF/HCl, 25 oC, 48 h

H2 (1 atm)

10% Pd/C

그림 팔라듐 촉매를 사용한 아민화 반응[ 15] B(4)-

이리듐 촉매를 사용한 거울상선택적 알케닐화 반응15) B(4)-

이십면체인 카보레인이 의약이나 재료 화학 분야에서 다양하게 이용되기 때문

에 다면체 위의 치환 패턴에 관련된 케이지의 카이랄성 은 흥미로운 연(chirality)

구 주제이다 이러한 관심 속에 년에 케이지에 카이랄성이 있는 . 2021 o 카보레인의 -

비대칭 합성법이 개발되었다.17 이리듐을 촉매로 사용한 분자 간 위치선택적인  B−

알케닐화 반응으로 새로운 골격 구조를 갖는 H o 카보레인을 온화한 반응 조건에-

서 효율적으로 쉽게 합성할 수 있다 이 알케닐화 반응은 매우 높은 수율과 최대 . 

의 값을 주었다 거울상선택성을 조절하는 모델이 밀도 함수 이론99% e.e. . (DFT)
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으로 계산되었다 이를 통하여 카이랄 포스포아미다이트 리간드가 비대칭 알케닐. 

화 반응에 필수적이라는 것을 증명하였다 그림 [ 16].

NHAc

[Ir(COD)Cl]2 (2.5 mol %)

L* (5.0 mol %)

AgNTf2 (12.5 mol %)

PhSO3H (1.5 equiv)

toluene, 50 oC, 40 h

AcHN

R1 = H, alkyl, alkenyl, Ph

R2, R2 = Me, aryl

R2

R3

R2

R3

H
R1R1

O

O

P N

L*

up to 99% e.e.

NHAc

R1

[Ir(COD)Cl]2

[L*IrX3]

AgNTf2 L*

R1
H

Ir

O
N

Me

L*

X X

HX

R1

X
Ir

ON

Me

L*

R1

X

Ir
O

N

Me

R3

R2

L*

R2

R3

AcHN R2

R3

H
R1

HX

그림 이리듐 촉매를 사용한 거울상선택적 알케닐화 반응[ 16] B(4)-

16) 일시적인 지향 전략에 의한 팔라듐 촉매를 사용한 아릴화 반응B(4)-

카보라닐 알데하이드는 카보레인 유도체를 합성하기 위해 매우 중요한 화합물

이다 그러나 알데하이드의 약한 배위 성격으로 인하여 카보라닐 알데하이드는 . , 

카보라닐 산에 비교하여 활용이 제한되어 있었다 이 연구에서 팔라듐 촉매를 사. 

용한 케이지 결합 작용기화를 통한 BH o 카보라닐 알데하이드의 직접적인 아릴-

화 반응이 개발되었다 지향성기를 인 시츄로 생성하는 글라이신의 도움으로 다양. -

한 이중 아릴화된 그리고 단일아릴화된 카보라닐 알데하이드들이 B(4,5)- B(4)- -o-

높은 수율과 선택성으로 얻어졌다.18 여러 가지 작용기들이 이 반응에 허용된다 . 
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아릴화된 생성물의 알데하이드 기는 쉽게 제거되거나 BH o 카보라닐 메탄올로 -

변환될 수 있다 아릴화 반응의 가능한 반응 메커니즘은 제한 실험과 당량 반. BH 

응 그리고 핵심이 되는 이중고리 팔라듐 착물의 분리 결과에 기반하여 제안되었, 

다 그림 [ 17].

Pd(OAc)2 (10 mol %)

AgTFA (3.0 equiv)

Glycine (1.0 equiv)

TFA (1.0 equiv)

HFIP, 80 oC, 36 h

O

R ArI

O

R Ar
Ar

R = H, alkyl, aryl

via

R Pd

N

O

O

L

PdX2

O

R

N

R

OH

O

N

R

Pd

O

O

X

R Pd

N

O

O

R Pd

N

O

O

I Ar

N

R

Pd

O

O

I
Ar

HX

HX

ArI

HX

O

R

N

R

OH

O

Ar
Ar

glycineglycine

그림 일시적인 지향 전략에 의한 팔라듐 촉매를 사용한 아릴화 반응[ 17] B(4)-
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산화성 첨가 반응2. 

이리듐 촉매를 사용한 보릴화 반응1) B(3,6)-

Bis(pinacolato)diboron (B2pin2 을 사용하여 ) o 카보레인 케이지 결합의 - B(3,6)-H 

매우 효율적인 이리듐 촉매 보릴화 반응이 보고되었다.19 이 반응은 우수한 수율 

과 위치 선택성을 보여준다 또한 부피가 큰 . , TBDMS(tert 기를 -butyldimethylsilyl) 

하나의 케이지 탄소에 도입하여 케이지 선택적인 보릴화 반응이 가능하게 B(4)-H 

되었다 이 결과로 얻어지는 . 3,6-(Bpin)2-o 카보레인은 케이지 - B-X (X = O, N, C, 

결합을 가지는 다양한 작용기화된 I, Br) B(3,6)- o 카보레인의 합성에 유용하게 사-

용될 수 있다 그림 [ 18].

[Ir(COD)Cl]2 (3.5 mol %)

2-MePy (21 mol %)

THF, 110 oC, 5 h
B2Pin2

H
H R1

BPin

H
H

PinB

R1

R2

H
H

R2

R1

Functional group
transformation

R1 = alkyl, aryl, halo

R2 = aryl, allyl, halo, OAc,

      NH2, azido

[Ir(COD)Cl]2
2-MePy

(2-MePy)Ir(COD)Cl

B2Pin2

ClBPin

[Ir]I
BPin

[Ir]III

BPin

PinB BPin

[Ir]V

BPin

PinB BPin

[B] H

[Ir]III

BPin

[B] BPin

Path B

Path A

B2Pin2

HBPin [B] H

[B] Pin

그림 이리듐 촉매를 사용한 보릴화 반응[ 18] B(3,6)-
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이리듐 촉매를 사용한 알케닐화 반응2) B(3,6)-

o 카보레인의 케이지 결합의 이리듐 촉매를 사용한 알카인의 수소화붕소- B H −

첨가 반응이 성공적으로 수행되어 다양한 트랜스 이중 알케닐3,6- - -o 카보레인- , 3-

시스 알케닐- -o 카보레인 및 시스 알케닐 트랜스 알케닐- 3- - -6- - -o 카보레인이 높은 효-

율과 뛰어난 위치선택성으로 합성되었다.20 가장 전자 밀도가 낮은 결합 B(3,6)-H 

은 전자 밀도가 높은 금속으로의 산화성 첨가 반응을 선호하여 위치 선택성에 중

요한 역할을 한다 반면 생성된 올레핀의 배열은 알카인의 치환기에 의해 결정된. , 

다 알킬기는 트랜스 구조를 유도하며 부피가 큰 아릴 치환체는 시스 구조를 유도. , 

한다 그림 [ 19].

[Cp*IrCl2]2 (8.0 mol %)

PhCO2H (1.0 mol %)

dioxane, 130 oC, 18 h

H
H H

H
Alk

Alk

Alk

[Cp*IrCl2]2 (4.0 mol %)

dioxane, 70 oC, 12 h

H
H H

H
Ar

Ar

Cp*IrX2

RH

Cp*

Ir
X

X H

R

HX

*Cp
Ir

X

R

[B] H

Cp*

Ir
X

[B] H

R

R = alkyl

Cp*

Ir C

Alk

H
X

[B]

H

AlkIr

[B]

*Cp

X

HX

H

AlkH

[B]

trans

R = aryl

Ar[B]

Ir
X H

Cp*

Ar

HIr

[B]

X
Cp*

HX

H

Ar[B]

H

cis

그림 이리듐 촉매를 사용한 알케닐화 반응[ 19] B(3,6)-
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팔라듐 촉매를 사용한 아릴화 반응3) B(3,6)-

효과적인 인 시츄 촉매가 개발되어 - Pd-NHC o 카보레인 결합의 위치- B(3,6) H −

선택적 아릴화반응이 수행되었다.21 온화한 조건에서 좋은 수율로 다양한 작용기 

를 가지는 대칭 및 비대칭 이중 아릴화된 3,6- o 카보레인이 합성되었다 이 연구는 - . 

결합의 선택적 작용기화에 대한 효과적인 방법을 제시하며B(3,6) H , − o 카보레인-

의 선택적 작용기화를 위한 짝지음 반응 설계에 중요한 의미를 가진다 그림 [ 20].

Pd(OAc)2 (10 mol %)

IPrHCl (20 mol %)

Ag2CO3 (2.0 equiv)

Et2O, 25 oC, 24 h

H
H

H
H

N N

i-Pr

i-Pr

i-Pr

i-Pr

Cl

IPrHCl

R = H, halo, cyano, aldehyde, ester, Me, OMe

I

R

R

R

그림 팔라듐 촉매를 사용한 아릴화 반응[ 20] B(3,6)-

팔라듐 촉매를 사용한 알케닐화 반응4) B(3,6)-

온화한 조건에서 내부 알카인의 수소화붕소 첨가를 위한 인 시츄로 형성되는 -

촉매에 의한 선택적 활성화 반응이 개발되었다Pd-NHC B(3,6)-H .22 이 연구는 알 

케닐-o 카보레인의 합성을 위한 간편한 접근법을 제공하며 결합의 선택- , B(3,6) H −

적 작용기화에 대한 중요한 방법으로 활용될 수 있다 그림 [ 21].

Pd(OAc)2 (10 mol %)

IPrHCl (20 mol %)

PhF, 90 oC, 24-48 h

H
H H

H

R

N N

i-Pr

i-Pr

i-Pr

i-Pr

Cl

IPrHClR

R = H, aryl

Ar

Ar

Ar

Ar

H

그림 팔라듐 촉매를 사용한 알케닐화 반응[ 21] B(3,6)-
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친전자성 치환 반응3. 

팔라듐 촉매를 사용한 아릴화 반응1) B(8/9)-

아릴 아이오다이드를 사용한 o 카보레인의 선택적 단일 아릴화를 위한 팔라듐 -

촉매 반응이 개발되었으며 좋은 수율과 선택성으로 다양한 아릴화된 , B(8)/B(9)- o-

카보레인이 작용기 선택성을 가지고 합성되었다.23 팔라듐 이가 촉매에 의한 친전 

자성 활성화을 포함한 반응 메커니즘도 제안되었다 그림 B-H [ 22].

그림 팔라듐 촉매를 사용한 아릴화 반응[ 22] B(8/9)-

팔라듐 촉매를 사용한 알케닐화 반응2) B(8/9)-

팔라듐 촉매를 사용한 케이지 결합의 유형 짝지음 반응을 통하여 BH Heck o-

카보레인의 및 에 대한 위치 선택적 단일 알켄화 반응이 개발되었다B(8) B(9) .24 

다양한 알케닐화된 B(8)/B(9)- o 카보레인이 다양한 작용기를 가지는 경우에도 높-

은 수율과 위치 선택성으로 합성되었다 또한 팔라듐 가 촉매에 의한 친전자성 . , 2

활성화 반응 메커니즘도 제안되었다 그림 B-H [ 23].
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Pd(OAc)2 (10 mol %)

AgOAc (2.0 equiv)

THF, 80 oC, 48 h

R1

R1

R1 = H, alkyl

R2 = aryl, ketone, ester

R1

R1

B(9/8)-alkenylation

Pd(OAc)2

PdAcO [B]

H[B]

AcOH

Ag

AgOAc

[B] H

= R1

R1

H

R2

R2

R2

[B]
R2

PdOAc

H

R2
[B]

Pd

그림 팔라듐 촉매를 사용한 알케닐화 반응[ 23] B(8/9)-  

팔라듐 촉매를 사용한 아세톡시화 반응3) B(8/9)-

팔라듐 촉매 및 은을 사용하여 o 카보레인의 선택적 단일 및 사중아세톡실화 반-

응이 개발되었다.25 이를 통해 다양한 작용기를 가지며 단일 및 사중아세톡실화 된 o-

카보레인이 좋은 수율과 선택성으로 합성되었다 결합의 친전자성 치환에 의한. B-H  

팔라듐화 및 고리형 팔라듐화 단계가 포함된 반응 메커니즘이 제시되었다 그림 [ 24].

팔라듐 촉매를 사용한 아민화 반응4) B(9)-

카보레인의 아민화는 유기 및 의약 합성에서 좋은 응용 가능성을 가지고 있다. 

그러나 현재 이 변환에 사용되는 방법은 제한적이다 이 연구에서는 다양한 질소 . 

반응물을 사용하여 플루오로아이소소프로필 알코올 용매에서 팔라듐 가(HFIP) 2

를 촉매로 사용하여 아민화 반응을 개발하여 위치 선택적으로 결합을 B(9)-H B-N 

형성하는 실용적인 방법을 보고한다.26 은 염과 용매는 이 방법에서 중요한  HFIP 

역할을 한다 메커니즘 연구에서는 은 염이 루이스산으로 작용하여 . PdAg(OAc)3 

이라는 이종 이핵 활성 촉매를 형성함으로써 친전자성 팔라듐화 단계를 촉진하는 



제 장 카보레인 작용기화의 동향과 전망    21 673

역할을 한다는 것을 증명하였다 의 강한 수소 결합 능력과 낮은 친핵성은 . HFIP

팔라듐 가 촉매의 친전자성을 향상시킨다 이러한 질소를 포함하는 카보레인들2 . 

은 새로운 약물의 합성에 있어서 매우 중요하다 그림 [ 25].

그림 팔라듐 촉매를 사용한 아세톡시화 반응 [ 24] B(8/9)-

그림 팔라듐 촉매를 사용한 아민화 반응 [ 25 B(9)-
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카보레인 작용기화의 쟁점과 전망. Ⅲ

이십면체인 카보레인은 탄소 붕소 분자 클러스터의 한 종류로 벤젠의 차원 유- , 3

사체로 인식된다 개의 구조 이성질체로 존재하는 카보레인 . 3 (C2B10H12 은 상업적)

으로 이용 가능하기 때문에 많이 연구되고 있다 이중 . o 카보레인은 비편재화된 -

개의 골격 전자를 가지며 26 σ 방향족성을 보일뿐만 아니라 독특한 소수성 분자 - , 

표면을 가지는 구형 기하구조를 갖는다 이러한 전자적 및 구조적 특성으로 인해 . 

카보레인은 다양한 분야에서 유용한 응용성을 가지고 있다 카보레인은 리간드로. 

서 유기금속 및 배위 화학 중성자 포획 치료제 및 약리 활성 물질 초분자 설계, , , 

나노소재 그리고 광전자학에서 이용된다 따라서 카보레인의 작용기화를 위해 많, . 

은 연구가 이루어졌다 지난 반세기 동안 많은 카보레인 유도체가 합성되었는데. , , 

그 중 대부분은 간단한 구조에서 쉽게 수행할 수 있는 약한 산성의 케이지 C-H 

결합 에 의한 케이지 탄소 치환된 카보레인이다 반면에 총 개의 화(pKa ~23) - . , 10

학적으로 유사한 붕소 꼭짓점들의 위치 선택적인 작용기화는 상대적으로 연구가 

이루어지지 않았다. 

일반적으로 결합의 하이드라이드 성격으로 인해, B-H , o 카보레인은 친전자성 -

치환 반응을 선호하며, o 카보레인 내의 전하 분포 순서에 따라 - B(9,12) > B(8,10) 

순으로 진행된다 이와 관련하여 루이스 산을 매개로 한 > B(4,5,7,11) > B(3,6) . , 

친전자성 할로젠화 또는 알킬화 반응은 보통 케이지 결합을 선호하여 B(9,12)-H 

일어난다 반면 가장 전자적으로 결핍된 결합은 친전자성 치환 반응에. , B(3,6)-H 

서 비활성을 나타낸다 따라서 간접적인 방법이 자주 사용되며. , , o 카보레인의 탈-

붕소화 후 생성된 다이카볼라이드를 붕소 할로젠화물과 캐피테이션 반(capitation) 

응시켜 치환된 B(3)- o 카보레인 유도체를 제조하는 방법이 사용된다- . 

그러나 전이 금속으로 매개되는 , o 카보레인의 작용기화에 대한 연구가 - B(3,6)-

이루어졌으며 최근 리뷰에서 요약되었다 전이 금속 촉매에 의한 케이지 중, . B-H 

수소화 및 이리듐 촉매에 의한 프로페닐레이션이 그룹이 전이 금속 B(3)-H Xie 

촉매를 매개로 하여 선택적 케이지 작용기화를 위한 일반적인 전략을 제안하B-H 

기 전에 보고되었다 이 전략에는 세 가지 방법이 있다 전자가 풍부한 전이 . : (1) 

금속 촉매는 가장 전자가 부족한 결합의 작용기화에 적합하다 두 케이지 B(3,6)-H (
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탄소에 연결됨 친전자성인 전이 금속 촉매는 전자가 풍부한 ); (2) B(8,9,10,12)-H 

결합의 작용기화에 사용된다 어떤 케이지 탄소와도 결합되어 있지 않음 그리고 ( ); 

전이 금속 촉매와 지향성기의 조합이 작용기화를 위하여 필요하(3) B(4,5,7,11)-H 

다 하나의 케이지 탄소에만 결합됨 이러한 원칙은 ( ). o 카보레인의 조절된 작용기-

화를 위한 합성법 개발로 이어졌다. 

최근 다양한 카보레인의 작용기화 방법들이 보고되었음에도 불구하고 입체 선

택적 측면을 고려한 합성법 개발은 그 어려움으로 인해서 지금까지 두 가지만 보

고되었다 물론. , o 카보레인의 구조가 구형이기 때문에 카보레인에 입체 선택성을 -

부여하기가 매우 어려울 것이라 예상된다 그룹은 최근 카이랄 리간드와 촉매. Xie 

를 이용하여 케이지 카이랄성을 조절하는 방법을 최초로 개발하였다 또한 이 그. , 

룹에서는 아세트 아미도 그룹을 지향성기로 이용하여 카보레인의 입체 선택적 알

켄일화반응을 개발하였다 지금까지의 카보레인의 반응 개발은 라세믹 버전으로 . 

다양하게 진행되어 왔으나 앞으로는 입체선택적 반응 개발이 중요하게 될 것이라 

생각하며 더 나아가 이를 이용한 카보레인을 포함한 생리활성 물질이나 기능성 , 

유기물질 개발이 주류를 이룰 것이라 전망한다.

더 나아가 붕소 의약품을 사용하는 붕소중성자포획치료, (Boron Neutron Capture 

는 카보레인을 포함한 붕소 의약품을 체내 주입한 후 낮은 에너지의 중성Therapy)

자를 몸에 조사해 치료하는 방법이다 이 방법은 암세포 내에 선택적으로 축적되. 

는 붕소를 활용하는 것으로 붕소에 중성자를 조사하여 일종의 핵반응 에너지를 

이용해 정상세포의 손상없이 암세포만을 파괴하는 방법으로 이론상으로는 완벽에 

가까운 암 치료 방법이다 따라서 붕소중성자포획치료에 이용되는 효능이 개선된 . , 

신규한 카보레인의 합성법 개발도 앞으로 많은 연구가 이루어질 것이라 판단한다. 
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Broad Nitrogen Sources. J. Am. Chem. Soc. 2022, 144, 8371-8378.
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김도경 * ․윤주영**1)

개요. Ⅰ

형광 화학센서는 특정 기질 또는 환경에 감응하여 각기 다른 광학적 특징을 보

이는 화합물로 정의할 수 있으며 형광단 발색단 및 반응단 결합 부위 또는 화학, ( ) (

반응 부위 로 구성된다 그림 형광 센서가 특정 분석 물질 또는 환경에 비가역) [ 1]. 

적인 화학 반응에 참여하는 경우는 일반적으로 형광 화학량 측정기(fluorescent 

라고 명명하기도 한다chemodosimeter) .1-4 

그림 형광 화학센서 모식도[ 1] 

지난 년 동안 형광 화학센서와 형광 화학량측정기라는 용어는 상호 교환적으20

로 사용되었으며 형광 프로브는 특히 생물학적 응용 분야에서 사용될 때 두 이름

보다 더 일반적으로 사용된다.1-4 년대 후반과 년대에  1970 1980 Sousa,5 Bousa- 

Laurent,6 de Silva,7 Tsien,8 Czarnik9,10 등에 의해 크라운 및 아자크라운 이 (crown) 

써 또는 기타 리간드가 형광단에 연결된 형광 화학 센서의 개발에 (azacrown ether) 

경희대학교 화학과 교수 * 

이화여자대학교 화학과 교수** 
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초점을 맞춘 선구적인 조사를 수행되었다 이러한 화학 센서는 형광 신호에서 발. 

생하는 변화를 통해 선택적 방식으로 금속 이온을 인식하는 특징을 보였다 대부. 

분의 경우 리간드와 형광단 사이에 메틸렌 연결체가 통합되었고 형광, (mythelene) 

은 아민 질소 또는 이써 산소에서 잔여 전자 쌍 전자를 포함하는 (ether) (lone-pair) 

광유도 전자 전달 소광 프로세스의 존재 또는 부재에 의해 조절되었다 일반(PET) . 

적으로 를 차단한 결과 금속 이온이 결합하면 형광 방출이 켜지며 이는 킬레PET

이션 강화 형광이라고 불린다 그 결과 초기 단계에서 화학 센서의 개발은 호스트. 

게스트 거대 고리 및 초분자 화학의 발전으로 인해 급성장되었다- , .11

형광 화학 센서의 범위는 응집 유도 방출(AIE),12 광자 여기 현미경 2 (TPM),13 그 

리고 최근에는 초고해상도 광자 현미경 과(SRM) 14 같은 광물리적 메커니즘과 새로 

운 개념의 조합을 바탕으로 지속적이 확장이 진행되고 있다 아마도 이 분야에서 . 

가장 극적인 발전은 분석 물질 선택 화학 반응을 기반으로 작동하는 화학량 측정

기의 개발에 기인할 수 있다.15 이 유형의 형광 센서는 호스트 게스트 화학에 기반 -

한 형광 화학 센서가 가지지 않는 비가역성의 분명한 단점을 가지고 있지만 종종 , 

표적 분석물에 대해 매우 높은 선택성을 가짐을 특징으로 한다.

이러한 화학 센서의 역사를 바탕으로 현재 여 년간 이 주제에 대한 주요 연구 20

결과들을 살펴보고 향후 이 분야가 나아가야 할 방향에 대해 논의가 필요하다, . 

주요 내용은 금속 이온 양이온 음이온 반응성 산소종 바이오티올 세포 ( , ), (ROS), , 

내 환경 단백질 효소 효소 가스와 같은 분석물의 유형별로 구분이 된다 또한 분, / , . , 

석물 특정 결합 및 반응을 기반으로 센서를 설계하는 데 사용되는 개념에 대해 

설명이 동반된다 다음 챕터에서는 화학 센서 분야 국내 대표적 교수의 연구 업적. 

을 요약해 알아본다.

국내 주요 연구진의 연구 결과. Ⅱ

칼슘이온에 가역적으로 감응하는 이광자 형광 표지자 연구1. 16

칼슘 이온은 다양한 생명 현상에서 신호전달의 이차메신저 혹은 신경전달물질
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로써 필수적인 역할을 수행한다 칼슘과 관련된 여러 생리활성과 질병의 기전을 . 

이해하기 위해서는 생체 조직 내부에서 이들의 분포와 농도 변화를 실시간으로 

관찰해야 된다 조봉래 교수 연구실은 살아있는 세포와 뇌 조직의 이상의 . 100 mμ

깊이에서 진행되는 칼슘 웨이브 를 실시간으로 관찰할 수 있는 이광자 형(wave)

광 표지자 를 합성하였다 그림 는 의 으로 염색한 뇌 조직(ACa1) . 2 5 M ACa1-AMμ

의 에 존재하는 세포에서 진행되는 자발적인 칼슘 웨이hypothalamic area astrocyte

브를 깊이에서 실시간 동영상으로 찍어 이들의 활성 정도를 분석한 것이170 m μ

다 이 그림에서 보듯이 칼슘 웨이브는 돌기 로부터 몸통 으로 진행되며 다른 . (2) (1) , 

세포 에서도 칼슘 웨이브가 나타남을 알 수 있다 본 연구결과는 칼슘이온에 가(3) . 

역적으로 감응하는 이광자 형광 표지자를 합성하여 생체 조직 내부에서 이들의 

활성을 실시간 영상으로 분석한 최초의 예시이다.
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그림 이광자 형광의 원리 의 구조 쥐의 [ 2] (a) . (b) ACa1 . (c) 

뇌 조직을 10 Mμ 의 으로 염색하여 ACa1-AM 170 mμ 깊이에서  

시간별로 찍은 이광자 현미경 이미지와 각 부위에서의 칼슘 웨

이브 (wave)16



682    김도경 ․윤주영

알츠하이머병 진단 신규 바이오마커로 모노아민 산화효소 발굴2. 17

모노아민 산화효소 는 뇌의 신경전달 물질인 아민 (Monoamine oxidase; MAOs)

화합물들의 항상성에 관여하는데 이 효소의 활성이 알츠하이머병의 진행에 따라 , 

어떻게 변하는지를 생체 내 형광 영상화를 통해 직접 관찰할 수 있는 형광 분자 

프로브를 개발하였다 안교한 교수 연구실에서는 형광 프로브를 이용하여 살아있. 

는 쥐의 뇌를 이광자 형광 영상화를 통해서 알츠하이머병이 진행됨에 따라서 증

가하는 아밀로이드 베타 응집체와 모노아민 산화효소의 활성 사이의 상관관계를 -

직접적으로 관찰하였으며 그 결과 이 효소의 활성이 알츠하이머병의 진행과 밀접

한 상관관계를 가지고 증가함을 최초로 규명할 수 있었다 그림 이러한 연구 [ 3]. 

결과로부터 모노아민 산화효소를 알츠하이머병의 진단을 위한 새로운 생체 표지 

물질로서 제안하였으며 이 결과는 향후 환자의 혈액 시료를 대상으로 그 상관관

계를 규명하는 등 조기에 알츠하이머병을 조기에 진단 할 수 있는 가능성을 제시, 

하는 것으로서 국내 및 국외 관련 분야 언론의 조명을 받은바 있다.

그림 [ 3] 알츠하이머병 진단 신규 바이오마커로 모노아민 산화효소 발굴 

연구의 모식도17

박테리아 를 선택적으로 감지할수 있는 형광센서 개발3. ppGpp 18

대장균을 비롯한 박테리아나 식물은 생존 환경에 아미노산이나 글루코스 등의 

필수영양물질들이 고갈되는 등의 긴급한 상황에 대비하기 위해 분 내에 10 (p)ppGpp
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라는 박테리아 신호분자 를 수 로 합성하는 것으로 알려져 있다 이(alarmone) mM . 

렇게 생성된 는 박테리아 내의 많은 생존 메카니즘의 시동을 거는 역할로ppGpp , 

박테리아가 극한의 환경에서도 생존할 수 있게 한다 이 라는 알라몬 . ppGpp

을 최초로 발견한 과학자는 미국 국립보건원 의  (alarmone) (NIH) Michael Cashel 

박사이며 박사의 년도 연구 이후로 최근까지도 의 검출은 주로 Cashel 1969 ppGpp

방사능 동위원소(32 와 를 이용한 방법이나 혹은 를 이용한 방법 등으P) TLC HPLC

로 검출하였다 이와 같은 검출방법은 짧은 시간 안에 급박하게 생성되고 . ppGpp , 

분해되는 와 관련된 생물학을 연구하는 데에 큰 장애물로 여겨졌다 홍종인 ppGpp . 

교수 연구실에서는 프로브 가 에 로 결합 시 에 붙ppGpp (PyDPA) ppGpp 2:1 PyDPA

어있는 파이렌 이 수용액에서 서로 가까워져 엑시머 형광을 형성(pyrene) (excimer) 

함으로써 생체 내 인산함유 분자들 중에서 오직 만을 선택적으로 검출할 수 ppGpp

있다는 연구 결과를 발표하였다 그림 이 형광 프로브를 이용하여 박테리아의 [ 4]. 

용해물 에서 를 형광으로 검출하는데 성공하였으며 가 박테리(lysate) ppGpp ppGpp

아의 리보솜에서 와 에 의해 합성되는 것을 실시간으로 모니터링 하는 GDP ATP

데에 성공하였다 이 형광 프로브는 이후로 관련 분야의 생물학 연구에 요긴하게 . 

사용되었다. 

그림 [ 4] 박테리아 를 선택적으로 감지할수 있는 형광센서ppGpp  

의 작동 원리PyDPA 18
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4. 차아염소산 을 선택적으로 이미징 할 수 있는 형광프로브 연(HOCl) 구19

활성산소종 의 한 가지인 차아염소산(Reactive Oxygen Species, ROS) (Hypochlorous 

은 숙주의 선천성 면역 중 미생물 침입에 대하여 살균 역할을 하지만 Acid, HOCl)

대식세포로부터 생성되는 차아염소산 생성 조절에 문제가 있을 경우 차아염소산

의 높은 반응성으로 인해 퇴행성 신경 질환과 심혈관 질환 면역 질환 등을 일으, 

킬 수 있다 차아염소산은 미에로페록시다제 에 의해 과산. (myeloperoxidase, MPO)

화수소(hydrogen peroxide, H2O2 와 염화이온) (Cl- 으로부터 염증성 자극이 있을 때 )

생성이 되어 특히 여러 활성산소종 중 과산화수소 존재 하에서 발생된다 이러한 . 

차아염소산을 선택적으로 검출이 가능한 형광 프로브 개발이 매우 중요하다.20 윤 

주영 교수 연구실에서는 두가지 반응단을 가진 형광 프로브를 합성하여 다양FBS 

한 활성산소종 및 활성 질소종 중 차아염소산에 대한 선택성을 관찰하였다 그림 . 

와 같이 의 보로네이트 그룹과 티올락톤 그룹이 차아염5 FBS (boronate) (thiolactone)

소산과 선택적으로 반응하여 플로로세인 을 생성함으로써 녹색 형광을 (fluorescein)

나타낼 수 있으며 과산화수소 및 과산화질산염(peroxynitrite, ONOO- 은 보로네이)

트와는 반응을 하여 를 만들어내지만 티올락톤을 가수분해 시키지는 못하여 형FS

광변화를 보이지 못한다 본 연구에서는 또한 프로브를 통해 초파리의 장내. FBS 

에서 세균에 의해 생성되는 차아염소산을 최초로 이미징하였다.

그림 차아염소산을 선택적으로 감지할수 있는 형광 프[ 5] 

로브 의 작동 원리 및 활성 산소종 및 활성 질소종에 FBS

대한 선택성19
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대식세포 가소성 모니터링을 구현하는 신규 형광센서 개발5. 21

생체의 대식세포는 비활성 대식세포 와 활성화 대식세포로 존재하며 활성(M0)

화 대식세포의 아류형으로 과 대식세포가 있다 흥미롭게도 활성화 대식세포M1 M2 .  

과 는 서로 다른 기능을 가진다 대식세포는 전 염증성M1 M2 . M1 - (pro-inflammatory) 

특징으로 우리 몸의 외부 물질을 공격하는 주요한 역할을 하는 것과 달리 대M2 

식세포는 항 염증성 반응 및 암세포의 성장을 도와주는 역할을 - (anti-inflammatory) 

한다 이와 같은 상반된 성격을 가지고 있음에도 대식세포와 대식세포를 . M2 M1 

식별할 수 있는 형광 센서는 현재 부재하다 장영태 교수 연구실에서는 대식 . M1 

세포와 대식세포의 대사 차이에 집중하였고 대식세포에서 대식세포 M2 M2 M1 

대비 지방산을 주요 영양체로 소비하는 특징을 확인하였다 이를 기반하여 지방산 . 

유도체를 지닌 형광 라이브러리를 자체 구축하였다 개의 화합물 중 . 80 M0, M1 

대비 에 뛰어난 선택성을 보이는 화합물을 이미징 기반의 스크리닝을 통해 도M2

출하였고 이를 으로 명명하였다 이 지방산 유도체인 것을 감안하, CDg18 . CDg18

여 지방산 수송체의 발현 정도를 간 단백질과 유전자 레벨에서 확, M0, M1, M2 

인을 하였고 이 중 과 가 대식 세포에서 높게 발현됨을 확인하, CD36 SLC27A3 M2 

였다 이에 두 수송체를 제어하는 각 각의 억제. 

제를 통해 의 주 수송체가 임CDg18 SLC27A3 

을 확인 후 유전자 가위 기법을 통해 이를 한 , 

번 더 검증하였다 이와 같은 염색 기작을 통해 . 

대식세포 선택적으로 염색하는 형광 탐침자 M2 

와 본 연구팀에서 보고한 대식세포 CDg18 M1 

특이적 형광 탐침자 를 이용하여 대CDr17 M2 

식세포를 대식세포로 재프로그래밍 하는 약M1 

물로 알려진 을 대식세포에 처리HS-1793 M2 , 

이를 모니터링 하였다 그림 이는 을 [ 6]. CDg18

이용하여 대식세포의 가소성을 모니터할 수 M2 

있음을 보여주며 이를 통한 대식세포의 재M2 

프로그래밍 약물 개발을 위한 표준물질로 이용 

그림 대식세포 가소성 모니[ 6] 

터링을 구현하는 신규 형광센서 

개발 연구 모식도21
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가능함을 시사한다.

보디피 형광체 기반 아민 화합물 감지 프로브 개발 및 응용6. 22

아민 반응성 형광 프로브 는 아민 화합물의 센(amine-reactive fluorescent probe)

싱이나 형광 기반의 단백질 표지자 로 매우 유용하게 사용될 수 있(protein labels)

다 이러한 형광 프로브로 아민과 높은 반응성을 가지는 이소티오시아네이트. 

하이드록시 숙신이미드 에스테르(isothiocyanate), N- (N-hydroxysuccinimidyl(NHS) 

혹은 설포닐 클로라이드 그룹 등이 형광체에 도입된 다esters), (sulfonyl chloride) 

수의 아민 반응성 프로브들이 알려져 있고 이들은 화학 생물학 연구에 중요한 수

단으로 널리 사용되어지고 있다 그러나 이러한 기존의 프로브는 아민과의 반응성. 

은 우수하지만 아민 반응 전 후에 광학적 성질의 변화는 거의 유도되지 않는다/

따라서 단백질 표지자로서 이들의 높은 유용성에도 불구하고 반응 (on-on probes). 

전 후에 광학적 성질의 차이가 거의 없기에 백그라운드 시그널을 낮추기 위해 단/

백질 표지 후 여러 번의 세척 과정을 통해 반응 하지 않은 형광 프로브들을 제거

해 주어야 한다 무엇보다 아민과의 반응성이 높은 활성화된 이러한 작용기들은 . 

아민 뿐 만 아니라 비특이적 가수 분해 반응이나 친핵성이 높은 생체 내 다른 간

섭물질과도 쉽게 반응한다는 문제점이 있다 김영미 교수 연구실에서는 다양한 치. 

환체가 도입된 보디피 형광체의 광학적 성질의 연구 결과를 바탕으로(BODIPY) , 

위치의 치환체의 작은 전자적 성질의 변화에도 흡수 발광 형광 수율의 큰 meso , , 

변화를 일으킬 수 있는 활성 에스

테르 기반의 아민 반응성 형광 켜

짐 형광 프로브들 (turn-on) (2-PFP, 

을 개발하였다 그림 또2-NHS) [ 7]. 

한 형광 켜짐 아민 반응성 형광 

프로브로 광범위한 응용 결과들

을 보여주었다 즉 용액 및 종이 . 

스트립 형태로 색 변환과 형광 변

색 기반의 아민 화합물의 센(1) 
그림 보디피 형광체 기반 아민 화합물 감지[ 7]  

프로브 개발 및 응용 연구 모식도22
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싱 암모니아 가스의 누출 감지 실시간 생선 부패의 모니터링 용액상(2) , (3) , (4) 

에서 특정 아미노산 단백질 정량 분석 젤 전기 영동 또는 살아있는 세포에서 / (5) 

형광 켜짐 기반의 단백질 표지 및 형광 이미징 연구를 위한 소기관 특이적 형(6) 

광체 개발에 형광 켜짐 전구체로 사용 등 다양한 응용 가능성을 입증하였다.

인돌리진 구조 기반 유기 형광 분자단 구축 연구7. 23

서울플로어 는 년 박승범 교수 연구단에서 개발된 인돌리진 구(Seoul-Flour) 2008

조 기반의 유기형광 분자단이다.24 서울플로어는 중심 구조를 변환하거나 큰 구조 

적 변환을 통해서만 형광 방출파장을 조절할 수 있는 기존 형광물질들에 비하여, 

인돌리진 중심 구조를 고정하며 각 자리 치환기의 변화만을 통해 가시광 전 영역

에 걸친 다양한 형광 파장을 만들 수 있는 유용한 유기형광 골격이다 각 위치에 . 

대한 치환기의 전기적 효과를 양자 계산을 통해 분석하고 이를 통해 원하는 파장, 

을 방출할 수 있는 유기형광 분자단으로 발전시킬 수 있었다 서울플로어는 다양. 

한 형광 프로브와 센서 분자 디자인법 등에 응용되어왔다 그림 테트라진, [ 8]. 

은 생물직교반응 에 널리 사용되는 분자이면서도(tetrazine) (bioorthogonal reaction) , 

테트라진이 부착된 형광분자는 생물직교반응 전에는 형광이 소광되어 있는 특이

한 성질을 가지고 있다 이러한 테트라진을 기반으로 표적과 결합했을 때에만 형. 

광 신호가 증폭되는 형광증폭 생물직교 프로브 들(fluorogenic bioorthogonal probe)

이 개발되어 왔다 년까지 기존의 분자설계 방법들은 높은 발광증폭효율을 . 2017

보이긴 했지만 장파장 영역에서는 형광 증폭효율이 크게 감소하는 문제점을 갖고 , 

그림 서울플로어 형광 프로브 연구 개발의[ 8] (Seoul-Flour)  

모식도23
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있었다 박승범 교수 연구팀에서는 기존의 형광 프로브 디자인 방식이었던 형광체. 

소광제 구획화 방식 에서 벗어나 형광체와 테트라진 소광제- (bichromophore type)

의 분자단일화 방식 이라는 새로운 접근방법을 고안하였(monochromophore type)

고 이를 서울플로어 구조에 접목시켜 형광 파장의 영역에 관계없이 최대 배 , 1000

정도의 높은 효율로 형광 신호를 증폭시킬 수 있는 새로운 형광 증폭 바이오 프로

브들을 발굴하였다 이러한 현상들은 양자계산을 통해 효과적으로 소광 현상을 분. 

석할 수 있었으며 실제 세포 모델에서도 미세소관 및 미토콘드리아의 형광 이미, 

징을 성공하여 실제 응용 가능성을 보였다.

황화수소 감응 이광자 형광 프로브 개발 및 이의 응용8. 25

생체 조직의 내부 영상에 활용할 수 있는 이광자 프로브의 연구는 다양한 각도

로 확장되고 있다 이광자 프로브를 정밀분석 및 의약학 응용에 활용하기 위해서. 

는 측정 대상 물질과 결합할 때 형광의 파장이 변하고 두 파장에서의 형광의 세, 

기를 비교함으로써 정량적인 측정이 가능한 비율기반 프로브로 개조(ratiometry) 

해야 한다 또한 특정 질환을 조사하기 위해서는 질병과 수반되는 인자에 선택적. 

이고 민감하게 감응하는 프로브를 확보해야 한다 따라서 질병의 수반인자에 민감. 

하게 감응하는 비율기반 이광자 프로브를 개발하고 이를 사용하여 정상과 질병을 

또렷하게 구분하는 방법을 확립하는 연구가 필요하다 김환명 교수 연구실에서는 . 

황화수소(H2 에 민감하게 감응하여 형광의 색을 바꾸는 비율기반 이광자 형광 S)

프로브를 개발하였다 그림 황화수소는 생체 내에서 신호를 전달하는 역할과 [ 9]. 

함께 산화 스트레스로부터 세포의 여러 기능을 보호하는 역할을 한다 본 연구에. 

서 개발한 는 세포 내 미토콘드리아 소기관에 선택적으로 위치하고 황화SHS-M2 , 

수소와 선택적으로 감응하여 형광의 색을 푸른색에서 오렌지색으로 변화시킨다. 

이를 이용하여 파킨슨 질병 의 모델 쥐(Parkinson’s disease, PD) (DJ-1 gene knockout 

에서 추출한 성상세포 에서 존재하는 황화수소를 비율영상으로 mouse) (astrocyte)

조사하는 방법을 제시하였다 나아가 를 활용하여 정상 및 파킨슨 모형 . SHS-M2

쥐의 뇌 조직에서 황화수소 분포를 정밀하게 비교 조사하는데 성공함으로써 파킨

슨 질병에 걸린 쥐의 성상세포 내부에 존재하는 황화수소는 정상보다 농도가 낮
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은 것을 밝혀내었다 이와 같은 결과는 이광자 비율기반 프로브가 질환을 연구하. 

는데 매우 효율적으로 사용될 수 있음을 보인다. 

그림 황화수소 감응 이광자 형광 프로브 개발 및 이의 응용[ 9] 25

형광 프로브를 이용한 형광유도수술 기법 개발9. 26

형광 프로브는 외부의 에너지를 흡수한 들뜬 상태의 분자가 안정된 상태로 돌

아올 때 에너지를 형광으로 방출하는 특징을 가진 물질이다 이는 표적에 대한 높. 

은 민감도와 특이도를 보여주어 시각적으로 표적을 탐지가 필요한 분야에 활용되

고 있다 의료계에서 형광유도수술 기법은 형광 프로브를 이용하여 종양을 시각. ‘ ’ 

적으로 표지하고 표지된 종양을 절개함으로써 수술 시 제거되기 어려운 종양부분

을 확실히 제거하거나 국소절개를 유도하는 데 활용된다 이 기법은 현재까지도 , . 

정밀절개 및 국소절개가 반드시 필요한 교모세포종 수술에 가장 많이 사용되고 

있다 그러나 종양의 다형성 형광 프로브의 비특이적 활성 생체 부작용 등의 한. , , , 

계점은 여전히 극복해야 할 과제이다 김도경 교수 연구실에서는 최근 . NPO-B, 

와 같은 단분자부터 와 같은 펩타이드 단백질 결합체NPO-o-pyr BSA-OXN-SIWV -



690    김도경 ․윤주영

까지 다양한 형광 프로브들을 개발하였다 이는 교모세포종에 과발현되어있는 시. 

스테인 호모시스테인 그리고 표면수용체들 을 표적화, , (Caveolin-1, gp60, SPARC)

하여 종양을 가시화 할 수 있는 형광유도수술 물질로서의 충분한 가능성을 보여

주었으며 세포 종양 이식 쥐 모델 그리고 임상샘플 수준에서 확인되었다, , - , . 

그림 형광 프로브를 이용한 형광유도수술 기법 개발 연구 모식도[ 10] 26

화학센서의 실증적 응용. Ⅲ

형광 유도 수술1. 

암의 외과적 절제술은 여전히 암의 치료에 있어서 가장 큰 비중을 차지하는 중

요한 치료 방식이다 여러 영상학적 진단 및 치료 방법의 발전에도 불구하고 외과. 

적 절제술 자체는 백색광 아래에서 병리를 찾아내는 외과의의 능력에 의존되며, 

전체 종양의 정도만 제거 가능하기 때문에 잔여 종양 세포의 존재는 종15-30 % 

양 재발과 같은 심각한 부작용을 일으킬 수 있다. 

형광 유도 수술은 종양 부위만을 감지할 수 있는 형광체를 이용하여 종양 부위
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에 형광을 띄게 만들어 이를 확인하며 종양을 제거하는 수술 방법이다 이러한 수. 

술 방법은 기존 외과적 수술 후에 남겨지는 종양 부분을 최소화할 수 있으며 정, 

상 조직에 대한 불필요한 손상을 피함으로써 안전성을 향상시키며 수술 시간을 

줄이고 차 수술의 필요성을 줄일 수 있다는 장점을 가지기 때문에 여러 종양의 2

외과적 수술에서 활용되고 있으며 특히 종양 세포를 구별하기 어려운 뇌종양 수

술 분야에서 가장 많이 활용되고 있다 이러한 발전과 더불어 형광 유도 수술에 . 

필요한 형광체 개발 또한 지속적으로 수행되고 있지만 실제 현장에서 사용할 수 , 

있는 물질 종류는 여전히 한정적인 것이 현실이다.

형광 유도 수술의 개발과 함께 형광 유도 수술에 사용되는 형광 탐침자의 개

발에 대한 수많은 연구 또한 수행되고 있다.27 대표적으로 잘 알려진 형광 유도  

수술용 형광 탐침자는 현재 의 승인을 받아 임상에서 가장 많이 활용되고 있FDA

는 형광 탐침자는 아미노레불린산 이며 이외에 5- (5-aminolevulinic acid, 5-ALA)

Indocyanine green, Methylene blue, BLZ-100 (Tozuleristide), Alkylphosphocholinea 

구조적 유사체 등이 있다.

가장 많이 활용되고 있는 는 년도에 유럽에서 승인된 것을 시작으로 5-ALA 2007

우리나라에는 년에 도입되어 형광 유도 수술에서 활용되고 있으며 매해마다 2010

를 이용한 수술 건수는 증가하고 있다 는 헤모글로빈 대사 경로로 5-ALA . 5-ALA

생성되는 인체의 천연 대사 산물이며 경구 투여 시 전구 물질처럼 작용하여 혈액 , 

뇌 장벽 을 통과하여 뇌종양 부위에 높은 침투력으로 종(Blood-brain barrier, BBB)

양 세포와 주변 침윤성 암 세포에 축적될 수 있다 이렇게 축적된 는 형광 . 5-ALA

대사물질인 프로토포르피린 로 대사되어 악성 뇌종양 세포 내IX(Protoporphtyrin)

에서 파장의 청색광으로 여기 된 후 악성 종양 조직의 적색 형405 nm (excitation)

광 시각화를 야기한다 이렇게 적색 형광 시각화를 통하여 형광 유도 수술에서 종. 

양 부위만을 선택적으로 감지하여 해당 부분을 절개하는 방법으로 수술은 진행된

다 하지만 이러한 형광이 완벽하게 종양 부위만을 보이는 것이 아니며 여러 부작. , 

용 또한 보고되고 있기 때문에 보다 나은 형광 유도 수술용 형광 탐침자의 개발은 

필요 불가결한 부분이다. 

이미 이러한 형광 유도 수술은 뇌종양을 포함하여 다양한 종양의 수술에 활용

되고 있다 특히 는 가장 많이 활용되고 있는 형광 탐침자로써 교모세포종. 5-ALA
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의 완전 절제율을 에서 로 향상시킬 수 있다고 보고되었으며 환자의 43 % 80 % , 

전체 생존기간을 개월에서 개월로 향상시켰다고 보고되었다 하지만 14 24 . 5-ALA

의 부작용은 경구 투여 후 일시적인 구토감을 포함하여 심각하게는 간독성과 저

혈압과 같은 심혈관 질환을 유발할 수 있으며 심하면 사망에 이를 수 있다 따라. 

서 새로이 개발되는 형광 유도 수술용 형광 탐침자는 이러한 독성 문제를 최소한

으로 줄일 수 있어야 하며 수술 중 사용하는 것이기 때문에 환자에게 투여하는 , 

방법이 아닌 직접적으로 수술 부위에 분무한 뒤 빠른 시간 내에 반응이 일어나는 

물질을 개발하는 것이 필요하다 형광 유도 수술은 직접적으로 수술을 하는 의료. 

진에게도 보다 나은 수술 방법이며 환자에게 보다 더 나은 예후를 예측할 수 있게 

함으로 더욱 각광받을 분야이다 의약품의 조건에는 안전성 안정성 유효성이 포. , , 

함된다 하지만 대부분의 개발에는 안정성과 유효성은 심도있게 검증하지만 안전. 

성에 대한 부분은 결핍되어 있는 부분이 많다 앞으로 새로이 개발되어야 할 형광 . 

탐침자는 기존의 형광 탐침자의 높은 선택성 민감도 빠른 반응 시간이라는 특성, , 

은 보유한 채 생체 내에서 안전하게 작용할 수 있게끔 독성 문제를 해결해야 할 

필요가 있다. 

광역학 치료2. 

광역학 치료 는 광감작제 와 빛(Photodynamic Therapy, PDT) (photosensitizer, PS)

을 이용한 질병 치료법이다.28 질병을 치료하는데 빛을 사용한 기록은 수천 년 전 

에 시작되었으며 소랄렌 및 소랄렌 유도체는 식물 및 , (Psoralea corylifolia Ammi 

과 라임 무화과 파스닙 및 특정 균류와 같은 기타 식물에서 발견된다 솔majus) , , . 

라렌은 감광제이며 년에 이집트와 인도에서 피부병을 치료하기 위BC 1200~2000

해 햇빛과 함께 사용되었다 고대 이집트인과 인도인들은 식물 추출물을 피부에 . 

바르거나 경구로 섭취한 후 햇빛에 노출시켜 백반증의 재색소를 유도했다.29

이후 년 독일 뮌헨에서 의대생이던 이 를 실험하던 1898 Oscar Raab acridine dye

중 에 착색된 짚신 벌레가 빛에 노출되어 죽게 되는 것을 발견한 후acridine red , 

년 그의 스승인 에 의해 광과민 반응에 산소가 필요하게 됨을 1904 Von Tapeiner

알게 되었고 최초로 광역동 작용 이라는 용어를 사용하게 , “Photodynamic action ( )”
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되었다 년 등에 의해 기존의 치료에 반응하지 않던 피부 . 1978 Thomas Dougherty 

악성 종양환자 명에 대해 처음으로 시도 되었으며 광역동 치료는 년대부25 , 1980

터 본격적으로 연구되어 년대 들어 캐나다 독일 일본 등에서 임상시술이 승1990 , , 

인된 이래 전임상적 및 임상적 인 문제점들이 학제간의 활발한 (Preclinical) (clinical)

교류와 협력에 힘입어 대부분 명확히 밝혀져 현재 광역동 치료법이 새로운 임상, 

적 치료와 진단적 방법으로 여러 분야에서 그 유용성은 대단히 큰 것으로 평가 

되고 있다.

미국의 가 을 년 월에 식도암 치료 허가를 년 FDA Porfimer sodium 1996 1 , 1997

월에는 초기 폐암치료에 대해 승인받았다 년 초 통계에 의하면 약 개국9 . 1996 32

에서 건 정도의 광역동 치료를 시행하였고 광역동 치료는 수술 후 기능적3000 , , 

미용적 결함을 최소화 할 수 있고 내시경을 통하여 레이저를 전달할 수 있어 폐

암 식도암 대장암 위장암 방광암 두경부암 자궁암 등에 광역동 치료법을 이용, , , , , , 

할 수 있다.30

저산소 암줄기세포 타겟 플랫폼 개발 연구1) 31

대부분의 암세포는 산화적 스트레스를 겪고 있고 특히 암줄기세포는 종양 내 , 

산소가 고갈된 저산소 영역에 많이 분포하고 있는 것으로 알려져 있다 저산소증. 

과 저산소성인자 는 줄기세포의 줄기세포능을 유(Hypoxia-inducible Factors, HIF)

지하는데 중요한 조절인자로 알려져 있다 흥미롭게도 고형 종양 조직은 높은 수. , 

준의 세포 이질성을 가지며 폐색된 혈관과 그 중심부에서 저산소증의 특징을 가, 

진다 그 결과 저산소증과 는 줄기세포가 암조직 내에서 살아남아 줄기세포능 . , HIF

유지를 가능하게 해주는 중요한 요소인 것으로 알려져있다 따라서 암조직 내에. , 

서 증가된 산화 스트레스 조건으로 약물이 활성화되어 암세포를 사멸시키고 저산, 

소 조건에서 암줄기세포를 제거할 수 새로운 약물전달시스템의 개발이 시급하다. 

그러나 암줄기세포와 줄기세포는 비슷한 형질을 가지기 때문에 이러한 방식의 치

료법은 암 줄기 세포 뿐만 아니라 정상 줄기 세포에서도 강한 독성을 나타낸다는 

문제점이 나타났다 따라서 암세포와 암줄기세포를 동시에 효과적으로 사멸시키. , 

는 다분자 테라노스틱 표적항암물질이라는 기술은 기존 항암제의 약(Theranostic) 
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물저항성과 부작용을 동시에 극복할 수 있는 새로운 패러다임을 제시할 수 있다. 

이러한 연구목표로 김종승 교수는 저해제에 의한 암줄기세포 선택성으로 CAIX 

인해 저산소의 정상세포에서는 활성화 되지 않으며 오직 저산소의 과발현 CAIX 

암세포에서만 활성화가 되어 정상세포를 공격하여 생기는 약물 부작용의 가능성

을 크게 줄였으며 나노몰 농도에서도 높은 효과로 인해 적은 양을 투여하더라도 

원하는 항암효과 및 재발 억제효과를 보일 수 있는 약물전달시스템 플랫폼 

를 개발하였다 그림 유방암 줄기세포의 줄기세포성 및 전이AzCDF [ 11]. CD133+ 

성을 나노몰농도의 저농도에서 효과적으로 억제시킴을 확인하였고 이종이식 동물

모델에서 암의 생장 및 암세포 형성 능력을 억제함을 확인하였다 본 연구를 통해 . 

암의 재발을 막기 위한 암줄기세포 표적 약물전달시스템 및 암줄기세포 제거 전

략에 대한 초석을 다지는데 큰 도움이 될 것으로 예상된다.

그림 저산소 암줄기세포 타겟 플랫폼 개발 연구 모식도[ 11] 31

중원자가 포함되지 않은 새로운 광역학 치료제 개발2) 32

윤주영 교수 연구실에서는 기존의 중원자포함 광역학 치료제들의 문제점들을 

극복하고자 나프탈이미드의 카르보닐 산소를 황원자로 치환을 하고 강력한 전자

주개 그룹을 도입한 를 합성하고 이 화합물을 중원자가 포함되어 있지 않MANI-S

은 새로운 광역학 치료제로 발표하였다 그림 특히 의 경우 형광은 거[ 12]. MANI-S
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의 소광되는 반면 활성산소종의 발생효율 (Φ∆ 이 약 에 가까운 아주 뛰어난 ) ~1.00

발생효율을 보였으며 이는 이론 계산 등으로 에너지 차이가 감소LUMO-HOMO 

하여 단일항 여기 상태 에서 삼중항 여기 상태(singlet excited state) (triplet excited 

로 계간교차 과정이 촉진되는 것으로 설명되었다state) (intersystem crossing; ISC) . 

특히 활성산소종 발생 메커니즘으로 세포막 또는 분자와 직접 반응하여 전자를 

끌어냄으로써 초과산화물 음이온 라디칼 (O2
- 을 형성하거나 전자 또는 수소 원자)

를 전달하여 히드록실 라디칼 및 또는 과산화물 라디칼 을 형성하여 (OH·) / (OOH·)

자유 라디칼을 발생시키는 광역학 반응 및 기질에 직접 에너지를 전달하여 type I 

단일항 산소(1O2 를 발생시키는 광역학 반응이 있으며 통상 저산소) Type II 

상태인 종양에서는 광역학 치료제의 효과가 더 큰 것으로 알려져 (hypoxia) type I 

있다 의 경우 과 두 가지 메커니즘에 의해 활성산소종을 생. MANI-S type I type II 

성하여 암세포에 대한 뛰어난 광열치료 효과를 확인하였으며 수용액에서 

화합물이 자기조립 나노구조체를 형성하면서 활성산소종 발생이 억제되MANI-S 

고 암세포 내에서 광역학치료 효과가 극대화되어 활성조절이 가능한 광역학 치료

제로의 가능성을 보였다고 판단된다.

그림 중원자가 포함되지 않은 새로운 광역학 치료제 연구 [ 12] 

모식도32



696    김도경 ․윤주영

체외진단 키트3. 

화학센서는 질병 특이적 바이오마커와 감응하여 형광 변화를 동반할 수 있다. 

이는 체액 내 소량 존재하는 바이오마커와 선택적으로 감응해 질병의 진단에 활, 

용될 수 있음을 뜻한다.33 인간의 침 소변 뇌척수액 혈액 등에는 다양한 질병 바 , , , 

이오마커가 필수적으로 동반되며 이는 기존 고가의 장비와 숙련된 전문가가 수행, 

해야할 진단 과정을 비교적 저렴하고 빠른 시간에 단순히 화학센서가 보이는 형

광 변화를 관찰하는 것으로도 진단에 활용 가능하다는 것을 의미한다.

최근 다양한 형광센서를 활용한 혈액 기반 암 진단 혈액 기반 퇴행성 뇌질환 - , -

진단 소변 기반 자궁경부암 진단 등이 보고되고 있으며 이와 관련된 임상학적 결, - , 

과 도출을 통해 그 활용 가능성이 보다 주목받고 있다 화학센서가 가지는 바이오. 

마커에 대한 높은 민감도와 선택성은 기존 기술로 구현하지 못한 단점들을 극복, 

하여 새로운 진단 시장에서의 전략을 제시하고 있다 이러한 기술은 향후 화학센. 

서의 고도화와 맞물려 다양한 신산업을 창출하고 관련 인력을 배출함으로서 교육

체계 변경에도 기여할 것이라 기대된다.

현 문제점 및 발전방향. Ⅳ

년대 후반과 년대의 선구적인 연구 이후 형광 화학 센서는 전세계적으1970 1980

로 큰 주목을 받는 연구 분야였다 분자 인식 및 초분자 화학의 발전은 이러한 화. 

학 센서의 초기 개발에 큰 영향을 미쳤다 이 분야에 대한 연구의 초기 단계 이후. , 

보론산 그룹에 의한 당류의 인식은 그룹에 의해 활용되었다(boronic acid) James .34 

또한 그룹은 생물학적 응용이 있는 , Lippard Zn2+ 선택적 형광 화학 센서의 개발을  

보고하였다.35 그룹은 또한 효소용 센서와 Nagano 36 기반 형광 화학 센서 BODIPY 

를 보고했으며 분자 논리 게이트에 대한 응용 프로그램은 그룹과de Silva 37 

그룹Akkaya 38 등에서 개발되었다 .

년에 그룹이 1997 Czarnik Cu2+에 결합하는 히드라진 부분을 포함하는 로다민 

유도체를 개발함으로써 주요한 기여가 이루어졌다.39 이 연구자들은  Cu2+복합체의 
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가수분해가 개환을 유도하여 큰 형광 향상을 가져온다는 것을 발견했다 이것은 . 

유기 화학자들이 다양한 유기 반응이 형광 변화를 촉진하는 화학량 측정기 연구

를 시작한 출발점이라고 할 수 있다 예를 들어 는 . Koide Hg2+ 및  Pd2+에 대한 반응 

기반 화학 센서의 몇 가지 예를 보고했다.40, 41 또한 은 보론산 에스테르 산 Chang /

화 공정을 기반으로 한 H2O2 선택적 화학 센서 개발에 대한 선구적인 작업을 보 

고했다.42 그 이후로 은 다양한 신호 단위와 응집유도 형광 의 새로운 메 Tang (AIE)

커니즘에 대해 적극적으로 연구가 수행되었다.43 이광자현미경 은 깊은 침투 (TPM)

의 이점 때문에 특히 조직 이미징을 위한 강력한 도구가 되었으며 년 초반 , 2000

에 의해 현미경이 개발된 이후 현재까지도 다양한 분야에 활용되고 있다Webb .44

우리는 형광 화학 센서 개발에서 이루어진 이전 및 현재의 발전이 새로운 표적 

분석물에 대한 접근 방식을 고안하거나 질병 진단을 위한 추가 활동을 자극할 것

이라고 믿는다 새로운 화학 센서를 설계하는 것은 어려운 과정이지만 화학자와 . 

생물학자 의학자 간의 학제 간 협력이 이 분야의 발전을 촉진할 것이라고 믿는다/ . 

우수한 양자 수율 높은 광안정성 수용액 상에서의 효율 깊은 침투를 위한 , , , NIR 

방출 등과 같은 우수한 광물리적 특성을 나타낼 수 있는 새로운 형광체는 유기 

화학자와 재료 화학자의 공동 협력에 의해 개발 가능하다 특정 분석 물질에 대한 . 

새로운 결합 부위와 새로운 반응 부위는 새로운 형광 화학 센서 개발에 중요한 

측면이 될 것이다.

또한 생물학적 종에 대한 형광 화학 센서는 약물 전달 및 광역학 요법에 대한 , 

연구와 결합될 수 있다 이전에 형광 화학 센서에 사용된 표적 감지 는 현재 . moiety

생체 내에서 활성화되는 약물 전달 시스템 및 광감응제에 사용되고 있다 최근에. 

는 프탈로시아닌 기반의 활성화 가능한 감광제에 대해 형광 및 일중항 산소 생성

을 제어할 수 있는 개념이 보고되고 있다“one for all” .45 더불어 우리는 형광 화 , 

학 센서를 적용하여 현재까지 해결하기 어려웠던 환경적 문제 개선이나 관리 건, 

강 증진 문제를 해결할 수 있을 것이라 기대한다 결과적으로 우리는 형광 화학 . 

센서가 화학 생물학 화학 생물학 의료 및 재료 과학 분야의 향후 연구에서 핵심, , , 

적인 역할을 할 것이라고 생각한다.
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박승범 *1)

화학생물학의 개요. Ⅰ

화학생물학 은 화학과 생물학의 접점에 위치한 학문으로 화(chemical biology) , 

학적 도구 와 원리를 활용하여 생물학적인 현상과 과정을 이해하고 (chemical tool)

이를 조절하는 것을 중점으로 둔다 그리하여 생명체 내에서 발생하는 화학적 상. 

호작용과 생물체의 구조와 기능 사이의 상관관계를 분자 수준에서 이해하고 이러, 

한 이해를 기반으로 다양한 인간 질병의 기전을 조절함으로서 새로운 치료법을 

제시할 수 있도록 함으로서 인류의 건강을 개선하는데 기여하고자 하는 응용 학

문 분야이다 인류의 호기심에서 시작하여 오랜 시간 이어진 화학과 생물학의 발. 

전과 기술의 진보는 세기 초 화학과 생물학의 시각을 모두 반영하는 융합학문20 , 

의 등장으로 이어졌다 이 융합학문은 년대부터 화학생물학이라는 이름으로 . 2000

사람들에게 널리 받아들여지기 시작하였으며 화학생물학 학문의 등장 초기에는 , 

생명현상의 이해에 도움이 될 수 있는 화학적 도구의 개발에 집중되었었다 기존. 

의 접근법으로는 이해할 수 없었던 생명현상을 화학적 도구를 이용하여 복잡한 

네트워크 속에서 선택적으로 관찰하고 조절할 수 있게 되었으며 이러한 노력들은 , 

생체내의 시스템을 이해하는데 큰 기여를 하였다 그리고 특정 단백질 핵산 혹은 . , 

기타 화합물을 감지하는 형광탐지자 기반의 생체 내 마커 탐지 (fluorescent probe) 

방법의 개발을 통해 질병의 조기 진단을 가능하게 하였다 이 외에도 생체 재료와 . 

생체 호환성이 우수한 재료를 개발하고 생산 프로세스를 개선하는데도 큰 도움을 

주었다.1-3

개발된 화학적 도구들로 인하여 크게 발전된 연구영역으로 다음의 분야들을 대

서울대학교 화학과 교수* 
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표적인 예시로 들 수 있다 그림 우선 질량 분석법 기반의 [ 1]. (mass spectrometry) 

화학 단백질체학 연구가 있다 새로운 이온화 기법과 탐지 (chemical proteomics) . 

방법 등 발전된 질량 분석 기술을 바탕으로 단일 단백질에서 더 나아가 세포의 , 

단백질체 를 빠르고 정확하게 분석할 수 있게 되었다 이는 화학적 도구(proteome) . 

를 이용하여 세포내 단백질들의 전체적인 변화를 정량적으로 분석하는 화학 단백

질체학의 발전으로 이어졌다 또한 생체 내의 특정 아미노산 잔기에만 선택적으로 . 

반응하는 작용기에 형광 혹은 바이오틴 표지가 가능한 손잡이를 연결한 화(biotin) 

학적 도구를 이용하여 활성 기반 단백질 프로파일링(activity-based protein profiling, 

라는 새로운 방법이 개발되었다 를 통해 유사한 기능과 반응성을 지ABPP) . ABPP

닌 특정 단백질군을 포괄적으로 연구하는 것이 가능하게 되었다.4 한편 인접한 생 , 

체고분자를 빠르고 선택적으로 표지할 수 있는 효소를 이용한 근접 표지 기법

이 개발되어 활발하게 사용되고 있다 이 방법을 통해 특정 단(proximity labeling) . 

백질의 상호작용 파트너를 밝혀낼 수 있게 되었다.5

[그림 화학 단백질체학 연구에 활용된 화학적 도구들의1]  

모식도

또한 생체직교화학 이라는 연구영역이 새롭게 탄생하, (bioorthogonal chemistry)

였다 그림 생체직교반응은 생물에 영향을 주지 않는 화학적 결합 반응으로 생[ 2]. , 

체 내에 존재하는 수 많은 작용기나 물질에는 반응하지 않으면서 특정 파트너와

만 선택적으로 공유 결합 반응을 형성한다 스탠포드 대학교의 . Carolyn R. Bertozzi 

교수가 개발한 반응 기반의 아자이드와 포스핀 사이의 생체직교 결찰Staudinger 
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반응과,6 스크립스 연구소의 Barry 

교수가 개발한 구리 Sharpless 1

가 촉매 하의 아자이드와 알카인 

사이의 클릭반응(click reaction)

이 대표적이다.7 이러한 전략은 

생체 분자 표지 등의 응용에 활

용되어 특정 생명현상을 선택적

으로 관찰할 수 있게 해주었으

며 생체직교화학의 학계에서의 기여는 두 교수의 공로가 년 노벨 화학상 수, 2022

상으로 인정받음으로써 입증되었다. 

마지막으로 분자생물학과 합성생물학에 새로운 방법론을 제공하였다 특정 작. 

용기의 선택적 반응성을 기반으로 단백질 와 같은 거대한 생체고분자, DNA, RNA

를 위치 특이적으로 화학적 변형이 가능하게 되었다 이러한 선택적 화학 변형을 . 

통해서 특정 생체고분자의 번역 후 변형 이나 동형(post-translational modification)

체 의 기능을 밝혀내고 조절할 수 있게 되었다 단백질 내에 비천연 아미(isoform) . 

노산을 도입하는 방법과8 단백질 단편들의 상호 결합을 통해서 기능성 단백질을 

생성하는 반합성 접근법이 있으며,9 혹은 의 경우에는 유전자가위 기술DNA RNA

들을 기반으로 하는 접근법들이 있다.10 이러한 화학적 도구들은 미지의 생물학  

영역에 새로운 통찰력을 제공했다 그림 [ 3].

그림 분자생물학과 합성생물학 연구에 활용된 화학적 [ 3] 

도구들의 모식도

그림 생체직교화학 연구에 활용된 화학적 [ 2] 

반응의 모식도
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과거 화학적 도구의 개발에 치중되었던 화학생물학 연구는 최근에는 약물 발견

과 개발에 중요한 역할을 하는 핵심 분야로 주목받고 있다 지난 수십 년간 개발. 

된 다양한 화학적 도구들을 기반으로 인간 질병을 분자수준에서 이해하고 질병 , 

관련 단백질 신호전달망을 저분자 물질로 조절하기 위한 많은 화학생물학 연구들

이 이루어졌다 이러한 노력을 바탕으로 여러 불치병 및 난치병과 관련된 생명현. 

상을 분자수준에서 이해하고 조절하는 것이 가능해졌으며 이를 기반으로 혁신적, 

인 치료 전략을 제안하는 역할을 해왔다 기존에는 이해할 수 없었던 미지의 생명. 

현상 작용기전을 다학제간 융합적 접근을 통해 밝힐 수 있었으며 이는 약물 후보, 

물질을 선별하고 최적화하여 혁신 신약 개발로 확장되었다 이(first-in-class drug) . 

처럼 화학생물학은 다양한 인간 질병의 초기 연구뿐만 아니라 실질적인 신약개발 

산업화에도 새로운 패러다임을 제시할 수 있는 잠재력을 지닌 연구분야로 새로운 , 

지식과 기술을 제공해줄 뿐만 아니라 궁극적으로 현대사회가 직면한 다양한 인간 

질병으로부터 인류의 삶의 질을 향상 시켜 줄 것으로 기대되고 있다. 

인간 질환을 이해하고 이를 치료하기 위한 저분자 조절물질을 발굴하는 일련의 

화학생물학 연구는 크게 다음의 다섯 가지 범주로 분류할 수 있다 그림 [ 4].

생리활성 의약유사 저분자 화합물 라이브러리의 구축 및 확장 생리활성을 (1) : 

지니는 의약물과 유사한 구조를 포함하고 구조적으로 다양하면서 효율적으로 합

성할 수 있는 생리활성 의약유사 저분자 화합물 라이브러리는 질병과 관련된 다

양한 단백질 혹은 생체고분자간의 상호작용을 조절하는 새로운 기전의 신약 후보

물질을 발굴하고 개발하는데 필수적이다. 

생체 내 분자의 선택적 관찰 및 분석을 위한 새로운 형광 이미징 도구들의 (2) 

개발 새로운 형광 이미징 도구의 개발은 생체 내 특정 생체고분자 혹은 물질을 : 

선택적으로 관찰 및 분석을 가능케 한다 이를 기반으로 생체 내 생물학적 현상을 . 

시각화하고 기전적으로 이해함으로서 학술연구과 질병의 진단 및 치료에 중요한 

역할을 하게 된다.

세포 기반의 스크리닝을 통한 독창적인 생리활성 저분자 물질의 발굴 방대(3) : 

한 의약유사 저분자 화합물 라이브러리로부터 생리활성을 나타내는 물질을 도출

하는 것은 많은 시간과 노력이 소요되는 과정이다 화학생물학적 도구를 이용하여 . 

이러한 과정을 효율적으로 개선할 수 있다 생리활성 저분자 물질을 발굴하는 접. 
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근법은 크게 표현형 기반 접근법과 표적 기반의 접근법으로 분류할 수 있으며 발, 

굴한 생리활성 저분자 물질들은 새로운 연구 도구로 활용되어 다양한 질병의 발

병 메커니즘을 이해하고 치료법을 개발하는 데에 활용될 수 있다. 

생리활성 물질의 표적단백질 규명 및 작용기전 연구 발굴한 생리활성 물질(4) : 

이 세포 혹은 그 이상의 단위에서 어떻게 활성을 나타내는지 이해함으로서 부작

용이 없는 혁신 신약 개발로 이어질 수 있다 생리활성 물질의 표적단백질 규명 . 

및 작용기전 연구를 통하여 약물의 작용기전을 이해할 수 있다 최근에는 단백질. -

단백질 단백질 상호작용과 같은 생체고분자간의 상호작용을 조절하는 물질, -RNA 

에 대한 연구도 확대되고 있으며 기존의 약물과는 다른 유전자 발현 조절과 생리, 

활성 기전을 통해 혁신 신약 개발에 응용되고 있다. 

생체 내 특정 신호전달 체계에 대한 조절 물질 발굴 및 신약 후보물질로서(5) 

의 최적화 생리활성 물질의 최적화 과정은 표적단백질을 기반으로 구조 활성 상: -

관관계 연구를 통해 이뤄낼 수 있다 이를 통해 생체 내에서 특정 신호전달 체계. 

를 조절하고 질병의 발생과 진행을 억제하는 신약 후보물질의 개발이 가능해질 , 

것으로 전망된다.

그림 인간 질병의 이해와 치료제 개발을 위한 화학[ 4] 

생물학 연구의 범주와 흐름 모식도

한편 화학생물학의 발전은 질병 표적의 범주를 넓히는데 크게 기여하고 있다, . 

인간의 전체 유전자 중 약 만 개의 유전자만이 단백질로 번역되며 그 중 2 , 10% 
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미만만이 약물 표적으로 사용되어 왔다 이마저도 대부분은 단백질 연결 수용. G 

체 이온 통로 인산화효소들이다 하지만 화학생물학적 도구의 발전은 단(GPCR), , . 

백질 단백질 상호작용 혹은 단백질 상호작용을 생체 내에서 선택적 - , RNA -RNA 

관찰이 가능하게 해주었으며 이를 토대로 기존에는 저분자 화합물로 표적이 불가, 

능하다고 여겨지던 새로운 생체고분자 및 생체고분자 간의 상호작용을 조절하는 

시도들이 이루어지고 있다 및 단백질 간의 상호작용은 세포 신호전달 경로. RNA 

에 있어서 유전자의 전사 번역 스플라이싱 세포 내 상분리 등의 중요한 역할을 , , , 

한다 이러한 조절이 제대로 작동하지 않을 경우 여러 인간 질병의 원인이 되는 . , 

것으로 알려졌다 이에 따라 저분자 물질로 단백질 상호작용을 조절하는 것. RNA-

은 새로운 질병 치료 전략으로 주목받고 있다 하나의 결합 단백질은 여러 . RNA 

종류의 와 상호작용할 수 있으며 하나의 마이크로 는 여러 의 mRNA , RNA mRNA

발현을 조절할 수 있다 즉 단일 단백질을 저해하는 것만으로는 효과적이지 못한 . , 

경우 여러 유전자에 동시에 영향을 줄 수 있는 단백질 상호작용 조절물질이 , -RNA 

해결책이 될 수 있다 약 의 질병관련 유전자가 결합 단백질로 확인되. 21.5% RNA 

었고 인간의 전체 유전자 중 가 로 전사된다 이를 고려한다면 단일 , 70~90% RNA . 

단백질을 표적하는 것에서 벗어나 와 단백질 상호작용을 조절할 수 있RNA -RNA 

는 물질은 치료적인 목적으로 상당한 잠재력을 가지고 있다는 것을 알 수 있다.11

다섯 가지 범주로 구성된 화학생물학 연구를 통해 다양한 인간 질병에 대해 새

로운 표적과 기전을 지니는 많은 생리활성 조절물질들이 도출되었다 발굴한 조절. 

물질들을 화학적 도구로 이용하여 생명현상을 분자수준에서의 이해하는 연구들이 

많이 이루어질 수 있었다 나아가 질병의 발병기전을 억제할 수 있는 생리활성 . , 

조절물질들은 신약개발의 사업화로 발전되어 임상시험에 진입하는 등의 실질적 

성과를 달성하기도 하였다 생체내의 면역 시스템을 조절하는 독창적인 생리활성 . 

저분자 화합물 도출을 통해 퇴행성 뇌신경 질환 바이러스성 질환 난치성 암과 , , 

같은 인류를 위협하는 다양한 질병들에 대해 이해하고 새로운 혁신신약 후보물질

들을 발굴하는데 적용되고 있다.

본 화학생물학 연구의 동향과 전망에서는 지난 수십 년간 개발되어 온 화학적 

도구들을 이용하여 최근 활발하게 이루어지고 있는 인간 질병에 대한 화학생물학 

연구의 다섯 가지 범주에 대해 집중적으로 서술하였다 표적기반 접근법과 표현형 . 
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기반 접근법에 대해 소개하고 각 방법의 장단점에 대해 비교하였다 이어서 생리, . 

활성 조절물질의 기전 이해와 치료제 개발에 있어 표적단백질 규명의 중요성에 

대해 소개하고 관련된 연구동향을 소개하였다 그리고 신약개발 과정에서 필수적, . 

인 생리활성 의약유사 저분자 화합물 라이브러리의 구축을 위한 분자다양성의 중

요성과 관련 연구들을 서술하였다 마지막으로 화학생물학적 접근을 통해 제약산. 

업에 혁신 전망을 제시한 최근의 성공사례로 표적단백질 조절기술에 대해 소개하

면서 마무리하였다.

화학생물학의 연구동향. Ⅱ

표적기반 접근법과 표현형 기반 접근법1. 

표적기반 접근법과 표현형 기반 접근법의 비교1) 

화학생물학은 화학적 도구를 사용하여 생명현상을 탐구하며 궁극적으로는 인, 

류에게 도움이 될 수 있는 새로운 질병 모델을 개척하거나 치료제 또는 치료 전략

을 새롭게 발굴하는 것을 목표로 한다 이러한 생명현상을 접근하며 생명현상에 . , 

연계된 화학적 물질을 찾아내는 과정은 수십 년간의 생화학 생물학 화학생물학, , , 

제약학의 발전에서 크게 두 가지 방법으로 좁혀졌다 이는 표적 기반. (target-based) 

접근법과 표현형 기반 기반 접근법이다 그림 표적 기반 접근(phenotype-based) [ 5]. 

법은 특정 생명현상 또는 질병에 연관된 표적 생체분자를 선택하여 그 생체분자, 

의 기능을 확인할 수 있는 스크리닝법을 개발 또는 선택하고 스크리닝법에 화합, 

물 라이브러리를 적용하여 주로 단백질인 표적 생체분자를 조절할 수 있는 물질

을 발굴한다 표적의 기능과 구조에 대한 이해가 선행되므로 합리적인 물질의 설. , 

계와 발굴이 가능하게 된다 또한 이미 작용기전이 알려져 있어 물질 최적화를 효. 

율적으로 진행할 수 있으며 발굴된 조절 물질의 표적 질병 선택성이 매우 높을 , /

수밖에 없다 하지만 이미 질병 관련 표적단백질이 규명되어있는 경우에만 그 적. , 

용이 가능하므로 새로운 표적 또는 새로운 기전과 연관된 조절 물질을 발견할 확

률이 매우 낮다.
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[그림 표적 기반 접근법과 표현형 기반5] (Target-based) 

접근법의 차이(Phenotype-based) 12

반면 표현형 기반 접근법은 질환의 상태를 모방할 수 있는 표현형 을 (phenotype)

어떻게 정의하느냐에서 시작한다 전체 생체 세포 또는 조직에 대해 화합물이 어. , 

떤 영향을 끼치는지 분석하여 화합물의 기능을 규명한다 일반적으로 표적 생체분. 

자나 연관된 생물학적 작용기전을 미리 설정하지 않은 미지의 상태로 시작하게 

된다 표현형 기반 접근은 화합물의 기능과 생리 기전과의 연관성에 대해 특정 표. 

적단백질에 제한되지 않고 다양한 접근을 통해 생리활성 스크리닝을 진행함으로

써 기존에 발견되지 못한 새로운 작용기전의 새로운 생리활성 물질을 발굴할 수 , 

있다 또한 한 가지 표적 또는 단일 작용기전이 아닌 여러 표적과 작용기전이 상. , 

호 작용하는 새로운 생물학적 기전에 대한 조절 물질을 발굴할 가능성 또한 존재

하게 된다 실제로 인간 또는 생물에게 나타나는 질병과 생명현상의 근본 원인이 . 

단일 표적 분자로는 설명되지 않거나 근본 원인을 규명하기 힘든 경우 표현형 기, 

반 신약개발 전략을 통해서 새로운 기전의 생리활성 조절물질을 발견할 수 있게 

되며 더 나아가서는 미지의 작용기전을 규명할 수 있게 해주는 도구 물질을 도출, 

하게 된다 하지만 생리활성 물질 발굴 후 표적단백질 규명 및 작용기전을 확인하. 

기 위해서 긴 시간의 연구가 필요하며 일부의 경우에는 표현형 조절과 연관되는 , 

작용기전을 찾기 힘든 경우도 있게 된다 반대로 여러 표적과 복합적인 작용기전. 
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에 연관되는 물질일 경우에는 다수의 상호작용으로 인해 예상치 못한 부작용이나 

통제 불가능한 부수적 작용이 발생하여 물질 최적화를 어렵게 할 수 있다 표적 . 

생체분자 규명 및 작용기전 규명이 표적 기반 접근법에 비해 노력이 들지만 표현, 

형 기반 방법은 기존에 발견하지 못했던 새로운 표적단백질 및 작용기전을 찾을 

수 있다는 장점이 있고 이로 인해 기존과 작용기전이 완전히 다른 생리활성 조절, 

물질을 발굴하거나 혁신신약 을 발굴할 가능성이 매우 높다 그림 , (first-in-class) [ 6]. 

본 동향에서는 표적별로 다양한 분석법과 스크리닝을 적용해야 하는 표적 기반 , 

접근법보다는 새로운 조절물질을 발굴할 수 있는 표현형 기반 접근법에 대해 더 

자세히 논하고자 한다.

그림 혁신신약 및 최적화 신약[ 6] (first-in-class) 

에서 표현형 기반 표적 기반(follower drug) , , , 

천연물 기반 생물학 기반의(natural substances),  

신약 비율13

표현형 기반 접근법의 예시2) 

화학생물학 및 약리물질 개발에 있어서 질환 상태를 잘 모사할 수 있는 표현형 

기반 스크리닝의 개발은 중요하다 표현형 기반 스크리닝에서 중요한 점은 원하는 . 

질환 상태를 모사하는 표현형을 어떻게 정의할 것이며 이 표현형의 변화를 신속, 
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하고 효율적으로 관찰하는 것이다 가장 전통적인 암세포주의 세포 사멸 스크리닝. 

을 위해서 테트라졸륨 화합물의 환원기전에 기반하는 및 어세이는, MTT WST 14 

대표적인 세포 사멸 표현형 관찰 스크리닝법이기도 하다 위 분석법은 세포내 대. 

사활동의 변화를 기반으로 세포 사멸 여부를 모니터링하는 방법으로서 화합물이 

미토콘드리아의 의존적 효소 반응에 따라서 무색의 테NAD(P)H oxidoreductase 

트라졸륨이 보라색의 으로 환원되는 과정에서 색을 나타나는 현상에 기formazan

원한다 이러한 비색법 기반의 분석법은 플레이트 리더기 등의 기기로 손쉽게 흡. 

광 변화를 측정하여 신속한 고효율 스크리닝을 구축할 수 있다. 

흡광 기반의 비색법의 경우 테스트하는 의약유사 화합물 자체의 흡광 또는 기, 

타 생체 내 흡광에 간섭받을 수 있다 형광 기반의 분석법의 경우 흡광이 아닌 . , 

발광 기반의 분석법이므로 이러한 간섭을 피하고 고감도의 분석법을 구축할 수 

있다 예를 들어 세포 사멸 분석법을 위해서 세포 내 활성 에스터레이즈에 의해서. , 

만 발광할 수 있는 형광발광 탐지자 을 이용하면 살아있는 세포(fluorogenic probe) , 

에서만 형광 현상이 일어나므로 다른 방식의 세포 사멸 분석법으로 활용 가능하

다.14 이러한 선택적 형광 현상을 이용하는 경우 화합물 처리후 세포의 표 turn-on , 

현형 변화를 추가적인 프로브 분자 세척이나 후처리 없이도 바로 측정이 가능하

게 된다 예를 들어 소수성 환경에 감응하여 선택적 발광이 일어나는 형광 프로브. 

를 사용하면 세포 내에서 가장 소수성 환경이면서 다량의 지질 분자들이 모이는 

지방방울 에 국한된 형광 신호를 볼 수 있다 이를 이용하면 (lipid droplet) turn-on . 

지방방울의 양과 크기변화를 이미지 기반 형광 스크리닝을 통해 신속히 모니터링

할 수 있으며 지질대사와 관련된 자가포식작용 등의 생리기전을 조절하는 물질을 , 

발굴할 수 있었다 그림 [ 7].15,16   

이러한 환경 선택적 형광 현상뿐만 아니라 세포에 중요한 대사체 및 turn-on , 

생체 저분자를 추적할 수 있도록 화학적 공유결합을 통해 형광 표지를 달아서 세

포내 이동 패턴을 이미지 기반의 스크리닝으로 모니터링할 수 있다 대표적으로 . 

당뇨병의 가장 중요한 표현형인 세포내 포도당 흡수를 실시간으로 모니터링하기 

위해 포도당에 형광 분자를 직접적으로 부착하고 그 형광 신호가 이미지상에서 , 

세포 내 외부를 이동하는 경로와 양을 추적하는 과정을 정량적으로 모니터링함으/

로서 포도당 흡수 조절에 관련된 항당뇨 화합물을 발굴할 수 있다 형광이 표지된 . 
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포도당 분자로 오래전부터 사용되어온 분자가 가장 오래되고 널리 사용된 NBDG 

예시이다.17 기존의 의 제한점을 극복하기 위해서 장파장의 형광 발 glucose tracer

광분자인 형광체를 적절한 결합 링커 조절을 통해 최적화된 추적 효율을 Cyanine 

보이는 형광 포도당 프로브가 발표되기도 하였다.18 이러한 예시에서는 포도당 수 

송 수용체 를 선택적으로 통과하는 형광 신호를 보이므로 에 의해 (GLUT) , GLUT

세포내로 수송되는 포도당의 양을 조절할 수 있는 생리조절물질을 발굴하는 이미

지 기반 스크리닝으로 사용될 수 있었다 그림 [ 8].15

모니터링의 효율성을 확보하기 위해서 형광 현상을 이용하면서도 화학적인 프

로브가 아닌 형광 단백질을 기반으로 한 모니터링 시스템 또한 효율적인 표현형 

기반 스크리닝에 쓰일 수 있다 녹색 형광 단백질 에서 기반한 형광 단백질 . (GFP)

군의 경우 형광 단백질을 두 개의 조각으로 나누게 되면 형광이 사라지나 두 조, 

각이 공간적으로 근접하여 다시 합쳐지게 되면 형광이 복원되는 현상(bimolecular 

이분자 형광 보완 을 가진다 이를 이용하여 특정 fluorescence complementation, ) . 

생체고분자들이 공간적으로 가까워지는 현상을 형광 을 통해서 이미지로 turn-on

확인할 수 있게 된다 이러한 현상을 활용하여 세포내 단백질이 응집하는 현상을 . 

모니터링할 수 있으며 특히 신경퇴행성 질환과 연관되는 타우 단백질의 응집을 , 

이분자 형광 보완 시스템을 활용하여 세포 내 타우 단백질 응집시 형광 신호가 

그림 지방방울 선택적 형광분자인 [ 7] SF 

를 이용한 지방방울 표현형 스크리44 닝 

모식도 및 오토파지 조절 물질 발굴

그림 포도당 추적 프로브[ 8] GB2-Cy3 

를 이용한 수송 포도당 조절 물질 GLUT 

스크리닝 모식도
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증폭되도록 유전자 조작된 세포주를 만들 수 있다.19 이러한 타우 단백질 응집 감 

응 세포주를 이용하면 타우 단백질 응집의 정도를 표현형으로 하는 이미지 기반, 

의 표현형 스크리닝을 구축할 수 있다 이러한 이분자 형광 보완 기반의 스크리닝. 

을 이용하여 타우 단백질 응집 저해 물질을 발굴하고 새로운 신경보호성 작용기, 

전을 찾아낸 바 있다 그림 [ 9].20

그림 [ 9 이분자 형광보완 스크리닝 기반의 타우 단백질 응집저해 물질 발굴 ] 

모식도 및 실제 스크리닝된 이미지 예시

표적단백질 규명의 중요성 및 연구동향2. 

표적 기반의 신약개발법을 통해 발굴된 생리 활성 물질은 표적단백질과 작용기

전이 명확하다는 장점이 있지만 기존의 작용기전을 활용한 개량신약으로의 가능, 

성 이외에 새로운 작용기전이나 독립적 표적단백질의 기능을 알아낼 수 없는 한

계가 있다 이와 다르게 표현형 기반 접근법을 통해 발굴된 물질은 질환 모사 표. 

현형을 통해 그 생리 활성 효능은 확인하였으나 이후 연구를 통해서 표적단백질 , 

및 작용기전을 밝히는 과정이 동반되어야 한다 단백질은 신호전달 체계 혹은 생. 

체고분자간 상호작용을 통해 세포의 기능과 항상성 유지에 필수적인 역할을 하며, 

생리 활성 물질은 특정 단백질에 결합하여 이러한 단백질의 기능을 조절함으로서 

생리 활성을 나타낸다 따라서 생리 활성 물질과 상호작용을 하는 표적단백질을 . 

규명하고 이를 통한 작용기전의 연구는 신약개발에 있어서 그 중요도가 매우 높
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다 최근 년 동안 국내외 제약사들이 신약 개발의 방향을 표적 기반의 접근법을 . 10

통해 기존의 알려진 작용기전에서 우수한 치료효과를 지닌 개량신약(best-in-class)

을 찾는 것에서 표현형 기반 접근법과 그 표적단백질 규명을 통한 새로운 작용기, 

전을 지닌 혁신신약 을 찾는 것으로 바꾸었다는 것은 이러한 표적단(first-in-class)

백질 규명의 중요성을 여실히 보여주고 있다.21 

[그림 10 표지 기반의 표적단백질 규명법] . 친화도 기반의 탐침자를 (A) 

이용한 방법 친화도 및 광결합을 이용한 탐침자 이용과 생리 (B) (C) 

활성 물질과의 경쟁을 통한 가시화 방법 활성도 기반의 탐침자를 (D) 

이용한 방법
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과거부터 현재까지 표적단백질 규명 방법론에 대한 다양한 연구가 지속되어 왔

다 이러한 표적단백질 규명 방법론은 크게 두 가지가 있으며 전통적인 표지 기반. , 

의 표적단백질 규명법과 최근 비표지 기반의 표적단백질 규명법으로 나눌 수 있

다 표지 기반 단백질 규명법은 생리 활성 물질에 다양한 작용기를 도입한 탐침자. 

를 이용한 방법이며 탐침자는 친화성 혹은 활성도를 기반으로 하여 합성(probe) , 

하게 된다 생리 활성 물질이 표적단백질에 대한 친화성이 높다면 직접적으로 고. 

체상 표면에 고정하거나 비오틴 을 공유결합을 통해 접목하(solid support) (biotin)

고 표적단백질 표지자 결합체를 이차적으로 고체상에 고정된 아비딘 에 결, - (avidin)

합하여 분리해 낼 수 있다 그림 반대로 생리 활성 물질이 표적단백질에 대[ 10A]. 

한 결합 친화도이 낮다면 이를 극복하기 위한 광작용기와 알카인 손잡이, (alkyne) 

를 도입한 광반응 탐침자 를 활용하여 세포내 표적단백질에 광(photoaffinity probe)

결합 및 당겨내는 방식 역시 연구되었다 전통적인 방식은 광반응 탐침자에 광결. 

합하는 모든 단백질을 당겨내어 생리 활성 물질 특이적인 표적단백질 외에 광작, 

용기 및 결합부에 의한 다수의 비특이적인 결합 단백질이 후보군으로 함께 나옴

으로서 표적단백질 검증과정이 더욱 어려워지는 단점이 있었다 그림 이를 [ 10B]. 

극복하기 위하여 광반응 탐침자와 생리 활성 물질과의 경쟁을 통하여 비특이적 

단백질 결합을 최소화함으로서 생리 활성 물질에 대한 특이적인 표적단백질만을 

확보하는 라는 방법론FITGE (Fluorescence difference In Two-Gel Electrophoresis)

이 개발되었다.22 해당 방법론은 광반응 생리활성 탐침자에 결합하는 단백질은 적 

색형광 생리 활성 물질과 광반응 탐침자가 경쟁한 후 결합하는 단백질은 녹색형, 

광으로 표지한 후 이를 섞어서 분자량 및 을 이용한 차원 전, isoelectric point (pI) 2

기영동을 통해 분석함으로서 해상도가 높고 생리 활성 물질의 표적단백질을 쉽게 , 

가시화할 수 있었다 그림 의 경우에는[ 10C]. Activity-Based Protein Profiling (ABPP)  

표적단백질에 대한 활성도를 기반으로 한 탐침자를 활용해 효소와 같은 표적단백

질들의 특정 아미노산에 공유결합을 생성하도록 하고 이를 시각화하기 위해서 표, 

적단백질을 당겨낼 알카인 손잡이의 도입함으로써 생리 활성 물질에 대한 표적단

백질 특히 그 활성을 모니터링 할 수 있는 방법으로 각광받고 있다 그림 , [ 10D].

표지 기반의 표적단백질 규명법에 쓰이는 탐침자는 크게 세 가지의 요건을 모

두 만족해야만 한다 첫째 구조 활성 상관관계에 대한 연구를 기반으로 생리 활성 . , -
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물질에 특정 작용기를 도입하였을 때 그 생리 활성을 잃지 않아야만 한다 작용기 . 

도입으로 인한 생리 활성의 소실은 그 탐침자가 표적단백질에 대한 친화성을 잃

는다는 뜻이므로 특이적인 표적단백질의 규명에 실패할 가능성이 크다 둘째 생. , 

리 활성 물질의 구조가 너무 복잡하지 않아야 한다 생리활성 천연물과 같은 복잡. 

한 구조의 물질들은 구조의 복잡성으로 인해 합성적으로 쉽게 접근하기 어려우며, 

따라서 표적단백질 규명을 위한 작용기 도입을 통한 탐침자 합성이 어렵거나 실

질적으로 불가능할 수 있다 셋째 생리 활성 물질의 구조가 너무 단순하거나 구조. , 

활성 상관관계가 제한적인 경우에는 표적단백질 규명을 위한 작용기를 도입할 -

경우 탐침자가 활성을 잃게 되며 따라서 표지 기반 표적단백질 규명이 어렵게 , 

된다.

이러한 표지 기반 표적단백질 규명법에 있어서 탐침자 합성이 가장 큰 제한점

이 되는 상황을 해결하기 위하여 최근에는 탐침자를 사용하지 않고 생리 활성 물, 

질 자체를 이용한 비표지 기반의 표적단백질 규명법들이 개발되고 있다 생체고분. 

자인 단백질은 열을 포함한 단백질 분해 효소 단백질 변성제 등의 다양한 자극에 , 

의하여 분해 및 변성이 일어나게 되는데 특정 리간드가 표적단백질에 결합해 있, 

는 경우에는 이에 따른 결합 에너지의 변화에 의해 표적단백질의 물리적 성질이 

그림 비표지 기반의 표적단백질 규명법[ 11] . 단백질 분해 효소를 이용한 (A) 

방법 단백질 변성제를 이용한 방법 열에 의한 변성을 이용한 방법(B) (C-D) 
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변화함으로서 단백질의 안정화 정보에 변화가 생길 수 있게 된다 즉 리간드와의 . , 

선택적 결합을 통해서 표적단백질이 안정화될 경우에는 대조군에 비하여 외부 자

극에 의한 분해 및 변성이 덜 일어나게 되어 같은 조건에서 많은 양의 표적단백질

이 존재하며 반대로 불안정화 될 경우엔 대조군에 비하여 분해 및 변성양이 많아, 

져 적은 양의 표적단백질이 존재하게 된다 이러한 리간드와의 상호작용에 따른 . 

표적단백질의 물리적 안정성 변화를 기반으로 표적단백질을 규명할 수 있게 된다. 

단백질 분해 효소를 이용한 방법에는 온전한 단백질의 분해 차이를 보는 drug 

와 잘려진 펩타이드의 분해 차이를 보는 affinity responsive target stability(DARTS)

가 있으며 단백질 변성제를 이용한 변성 후 표적단백질의 limited proteolysis(LiP) , 

분해 차이를 보는 방법과 과산화수소와 같은 산화제 처리 후 pulse proteolysis(PP) 

메티오닌의 산화 정도를 보는 stability of proteins from rate of oxidation(SPROX) 

방법이 있다 그림 마지막으로 세포 자체에 을 주는 과정에서 [ 11A,B]. heat shock

표적단백질과 결합하는 리간드의 존재 유무에 따라서 단백질의 열변성 온도값의 

변화를 고성능 질량분석기를 활용한 프로테오믹스 기법으로 비교하는 thermal 

방법과 표적단백질의 특정 온도에서의 양 변화를 두가지 proteome profiling(TPP) 

형광 프로브 부착과 이차 전기영동법을 통해서 비교 분석함으로서 표적단백질을 

규명하는 thermal stability shift-based fluorescence difference in two-dimensional 

방법이 있다gel electrophoresis(TS-FITGE) .23,24 그림 위의 두 방법은 해당  [ 11C,D] 

세포에 약물을 처리하고 열처리를 한 후 각각의 다른 온도에서의 전체 단백질의 , 

양을 정량한다는 점은 같으나 각기 다른 장점을 지니고 있다 의 경우 동중핵 , . TPP

화학 표지 후 고기능 질량분석법을 통하여 모든 단백체를 확인할 수 (isobaric tag) 

있다는 장점이 있으며 의 경우 각기 다르게 열처리된 단백질에 형광분, TS-FITGE

자를 붙이고 이를 혼합한 단백질 검체의 분자량과 등전점을 이용한 차 전치영동, 2

을 활용하여 분리한 후 이미지 분석을 통해 양적인 변화가 있는 단백질을 규명함

으로서 표적단백질을 찾아내게 된다 이러한 방법은 고기능 질량분석. TS-FITGE 

기가 필요하지 않을 뿐만 아니라 질량분석에서는 확인할 수 없는 표적단백질의 

동형체 를 구별해 낼 수 있으며 더 나아가 단백질 번역 후 변형 이 (isoform) , (PTM)

일어난 표적단백질이 그 등전점이 서로 다른 점을 활용하여 원래의 단백질이 아

닌 이 다른 표적단백질을 특화해서 구별해 낼 수 있기 때문에 생리 활성 물질PTM



제 장 화학생물학의 동향과 전망    23 721

에 의해 발생한 특정한 형태의 표적단백질을 선택적으로 분리할 수 있다.25,16

화학생물학에서의 분자다양성의 중요성3. 

생명현상을 조절하는데 저분자 물질 은 매우 중요한 역할을 한(small molecule)

다 펩타이드 나 단백질 뉴클레오타이드 로는 대체할 . (peptide) (protein), (nucleotide)

수 없는 저분자 물질의 구강 가용성 과 낮은 분자량에 의한 효(Oral Bioavailability)

율적인 약물동력학적 및 약물동태학적 특성(pharmacokinetic) (pharmacodynamic) 

은 화학생물학과 신약개발 분야에서 약리물질로서 저분자 물질에 대해 선호하게 

하는 가장 큰 원인이다.27

그림 생명현상 조절 분자 개발의 역사[ 12] 

인류가 생명현상을 조절하는 데 가장 처음 사용한 것 또한 천연물이다 그림 [

전통의약에서는 다양한 식물 광물 동물성 원재료 등을 섭취하거나 도포하여 12]. , , 

질병이나 상처를 치료하였다 이후 현대 과학의 발전과 함께 전통의약에서 얻은 . , 

치료 효과의 근원을 과학적으로 탐구하였고 정제와 분석을 통해 다양한 저분자 , 

물질의 생리활성을 규명하였다 이후 제약산업의 방식은 원하는 질병에 대한 치료 . 

효능을 가진 저분자 물질을 천연물로부터 분리 정제하여 구조를 규명한 뒤 생리, , 

활성에 중요한 구조적 모티프 로부터 몇 가지 유도체 를 합(structural motif) (analog)

성하여 구강 가용성이나 효과가 개선된 약물을 찾는 작업을 진행하는 것을 통하
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여 고도화되었다.28 

하지만 기존 제약산업의 방식으로는 생명현상을 조절하는 새로운 물질을 찾는 

데 많은 제약이 있었다 우선 천연물에서 얻어낼 수 있는 생리활성 저분자 물질의 . , 

양이 매우 적어서 많은 양의 천연물 원료로부터 혼합물 형태로 추출한 다음 여러 

차례 정제를 수행해야 하기 때문에 그 비용이 매우 많이 든다 또한 결과적으로 . , 

얻어지는 천연물 유래 생리활성 물질의 양이 매우 적고 일반적으로 구조도 복합

하여 세포 및 동물 모델에서 생활성을 검증하는데 한계가 있게 된다 마지막으로 . 

이러한 천연물 유래 생리활성 물질이 선도물질 로서 결정된다고 (lead compound)

하더라도 그 합성에 매우 많은 시간이 걸리고 다양한 유도체를 확보하는 데 어려

움이 있게 된다.29 

이러한 어려움을 극복하려는 노력의 일환으로 년대 초반 약물 골격1990 , (drug 

을 가진 조합화학 라이브러리 가 처음으로 구축scaffold) (combinatorial library)

되었고 이후 수천의 조합화학 라이브러리가 만들어졌다 단일 중심골격에 , . 다

양한 치환체를 도입함으로서 다수의 물질을 효율적으로 만들 수 있는 조합화학

의 등장 이후로 생물학적 분석에 활용할 수 있는 큰 규모(combinatorial chemistry)

의 화합물 라이브러리 가 구축되었고 효율적인 생활성 검증을 위(chemical library) , 

한 고속 대량 스크리닝 이 발전하였다(high-throughput screening, HTS) .30 큰 규모 

의 화합물 라이브러리와 고속 대량 스크리닝을 통해 합성 화합물 중심의 새로운 

생활성 분자들이 발굴되었다. 

분자다양성의 생활성 분자 발굴에의 중요성 대두1) 

조합화학이 생활성 분자 발굴에 있어서의 양적 중요성을 성공적으로 증명하였

으나 양적 합성의 효율성을 위한 조합화학의 전략으로 인해 한계점이 발생하였, 

다 조합화학이 효율적인 합성을 위해 다양한 작용기를 동일한 중심 반응로 조합. 

하는 전략을 활용함으로써 같은 라이브러리에 속한 분자의 중심 골격이 유사해진 

것이다 이에 따라 한 라이브러리가 특정 생활성을 보이는 경우 전체 구성 물질이 . 

같은 생활성을 정도만 다르게 보이며 해당 라이브러리를 다른 생활성 분석에 적, 

용하더라도 새로운 생활성을 기대하기 힘들다는 단점이 있다.31 이는 특정 중심  
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골격이 특정 표적과의 선택적 상호작용을 해 다른 표적과 상호작용을 하지 않게 

되기 때문이다

전통적으로는 대부분의 저분자 화합물은 특정 표적단백질과의 상호작용을 통

해 생활성을 나타낸다고 여겨왔다 그러나 지난 수십 년의 연구로 더 이상 저분자 . 

화합물의 표적은 단백질에 국한되지 않게 되었다 기존에는 의약품으로 개발이 가. 

능하지 않다 고 여겨진 전사인자 와 같은 비정형 (undruggable) (transcription factor)

단백질32이나 새롭게 대두된 단백질 단백질 상호작용- (protein-protein interaction, 

과 같은 인터렉톰 뉴클레오타이드와 같은 단백질이 아닌 생체 PPI) (interactome), 

고분자까지 다양하다.33 그러나 의약적으로 표적 가능한 대상이 기하급수적으로 

늘어나고 있음에도 실제로 표적하고 있는 양은 매우 제한되어 있다 이는 존재하. 

는 저분자 화합물의 다양성의 부족에 기인한다. 

새로운 표적과 상호작용하기 위해선 이전과는 다른 구조적 특징이 필요하다. 

화학생물학자들은 이때 필요한 것이 화학적 공간 에 미점유 영역(chemical space)

을 점유하는 것이라고 말한다(unoccupied region) .34 화학적 공간이란 화학생물학 

에서 말하는 임의의 공간으로 분자의 크기 모양 지용성 전하 등 다양한 물리화, , , 

학적 성질에 따라 분자를 분포시켜놓은 것이다 이때 유사한 분자는 당연하게도 . , 

가까운 화학적 공간을 점유하게 되고 결국 비슷한 표적과의 상호작용을 통해 유, 

사한 생활성을 보이게 되는 것이다 따라서 다변화되어 가는 의약 표적을 노리기 . 

위해선 이전에는 점유되지 않았던 화학적 공간을 점유할 필요가 있고 저분자 화, 

합물의 다양성을 확보해야 한다 산업적으로나 학문적으로 다양한 전문가들이 분. 

자다양성을 확보하기 위한 수많은 전략을 제시했으나 본 내용에서는 크게 다, 1) 

양성 지향 합성 전략과 천연물 기반 저분자 화합물 라이브러리 구축 전략을 2) 

소개하였다. 

분자다양성 확보 전략 다양성 지향 합성 전략2) (1) - 

다양성 지향 합성 전략 이하 는 년대 초반 (Diversity-oriented synthesis, DOS) 2000

미국 하버드대학의 교수에 의해 주창된 개념이다 그림 Stuart L. Schreiber [ 13].35 

천연물 전합성이나 조합화학이 복잡한 구조를 만들기 위한 역합성 전략(retrosynthetic 
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을 통해 다양한 작용기를 공통된 반응으로 조합하여 효율적으로 양적 확analysis)

보를 할 수 있지만 전반적으로 비슷한 중심 골격 구조의 물질들을 만든다면, DOS

는 순합성 전략 를 통해 단계별로 발산하는 합성 경로(forward synthetic analysis)

를 진행하여 최종적으로 복잡하면서도 중심 골격이 매우 다양(divergent synthesis)

한 저분자 라이브러리를 구축하게 된다.36 

구조적 다양성을 효율적으로 확보하기 위한 방법론으로 구축 조합 짝지음 전략/ /

이하 전략 이 제시되었다(Build/Couple/Pair Strategy, BCP ) .36 구축 단계에서 다양 

한 단위체 를 구성하고 조합 단계에서 단위체의 조합을 통해 밀(building blocks) , 

하게 작용기가 도입된 중간체를 합성한다 이후 짝지음 ( ) (densely functionalized) . 密

단계에서 다양한 작용기를 서로 짝지어 접음 으로 차원적으로 다양한 “ (folding)” 3

골격을 지닌 중심골격을 가진 저분자 화합물 라이브러리를 구축한다 전략을 . BCP 

통해 생활성 천연물인 알칼로이드 군lycopodium (alkaloid family),37 ( )-catharanthine–

과 비자연적 골격을 포함한 인돌 알칼로이드 군(unnatural) (indole alkaloids),38 

합성 생활성 저분자 물질에선 탐구된 적이 적은 거대고리 화합물(macrocyclic 

compounds)39-41 등이 효율적이고 성공적으로 구축되었다 .

그림 조합화학과 다양성 지향 합성 전략의 비교[ 13] 36 

그러나 일부 로 구축된 라이브러리는 생리활성 분자를 발굴하는 데 실패하DOS

였다 이는 합성적으로 골격 구조의 다양화에만 치중하여 생물학적인 연관성. 

이 없는 중심 골격 구조를 형성하였기 때문이라고 분석되었(biological relevancy)

다 이렇게 구축된 저분자 화합물 라이브러리의 생리적 활성 보유 가능성을 높이. 

기 위한 전략으로 크게 복잡성으로부터의 다양성 전략 이하 (Complex-to-Diversity, 
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CtD)42와 선점적 구조 기반 다양성 지향 합성전략 (privileged substructure-based 

이하 DOS, pDOS)43가 있다. 

는 천연물에 내재된 구조적 복합성과 생물학적 연관성을 이용하여 쉽게 얻CtD

을 수 있는 천연물을 구조적으로 고리 축소 고리 확장 (ring contraction), (ring expansion), 

고리 끊음 고리 결합 과 같이 고리 변형(ring scission), (ring fusion) (ring-distortion)

하여 기존 천연물의 생물학적 연관성을 가진 구조적 모티프를 유지한 채로 새로운 

중심골격의 화합물 군을 만드는 방법이다 이 전략을 제안한 . Paul J. Hergenrother 

연구팀은 Gibberellic acid44나 Abietic acid45와 같은 천연물을 변형한 새로운 화합

물 군을 구축해 보고한 바 있다 국내에서는 카이스트의 한순규 교수팀의 . Iboga 

알칼로이드를 변형시켜 여러 알칼로이드를 만드는 연구monomeric post-iboga 46와 

한순규 교수팀과 얼마 전 작고하신 동 대학의 이희윤 교수님 팀이 공동 집필한 

알칼로이드 군의 합성 전략 연구conidiogenone 47가 본 전략에 해당한다고 할 수 

있다. 

본 연구팀이 제안한 는 천연물을 직접 활용하기보단 다양한 생활성 분자pDOS

에서 공통적으로 발견되며 분자 내에 포함되면 다양한 생체고분자와 상호작용할 

수 있는 구조적 모티프인 선점적 구조 혹은 독점적 구조( , privileged substructure)

을 중심 구조로 하여 다중헤테로고리 화합물 을 구축함으로써 생(polyheterocycle)

연관성이 확보된 의약유사 저분자 화합물 라이브러리를 구축하고자 하는 전략이

다 본 연구팀은 대표적인 선점적 구조인 벤조파이란. (benzopyran)48-52과 피리미딘

(pyrimidine)53-56등을 활용하여 차원적으로 다양한 여개의 중심골격과 여 3 160 6000

개의 라이브러리를 성공적으로 구축한 바 있다 또한 구축된 라이브러리in-house . 

를 고속 생활성 검증 에 적용하여 항염증(HTS) 57,58 선택적 항암, 59 항신경퇴행성, 20, 

항바이러스60 물질 등 다양하고 독보적인 생활성 저분자 화합물을 발굴하는 데 성 

공하였다.

분자다양성 확보 전략 천연물 기반 저분자 화합물 라이브러리 3) (2) - 

구축 전략

생리활성 천연물은 새로운 생활성 분자의 설계와 발굴에 있어 일종의 황금률
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로 통한다 그 이유는 의약의 시초가 생리활성 천연물에 있고(gold standard) . 1) , 

이러한 천연물들은 생명체가 환경 천적의 위협으로부터 생존하기 위해서 유전2) /

적 선택과 적자생존의 과정을 통해 만들어진 것이기 때문에 그 자체로 생리 활성

을 보이는 경우가 많기 때문이다 생리활성 천연물의 특징은 광대한 골격 다양성. 

과 구조적 복잡성 에 있다 또한 (scaffold diversity) (structural complexity) . sp3 탄소 

와 산소가 많이 포함된 반면 질소와 할로겐 은 합성 화합물보다 상대적으(halogen)

로 적다.28 그러나 그 구조적 특징과 중요성에도 불구하고 이전에 언급했듯이 대 

량 확보 및 구조 활성 상관관계 연구의 어려움 등으로 인해 생리활성 저분자 발굴-

에 있어 한계점이 존재한다. 

독일 막스 플랑크 연구소의 교수는 이러한 천연물의 구조적 Herbert Waldmann 

특성과 조합화학의 양적 확보 가능성 이 두 마리 토끼를 모두 잡고자 제시한 전, 

략으로 천연물 조각 의 조합을 통한 유사천연물(natural product fragment) (pseudo- 

합성 전략을 제시하였다natural product) .61-63 즉 진화를 거듭하는 과정에서 지금 , 

까지 살아남은 생명체가 만들어낸 생연관성이 높은 천연물의 구조를 활용하면서

도 생리활성 천연물에서 공통적으로 발견되는 구조적 모티프를 추출하여 천연물 

구조 조각을 선정한 후 다양한 화학적 방법론을 통해 천연물 조각을 서로 조합하

여 자연계에는 존재하지 않던 새로운 물질임과 동시에 천연물과 매우 유사한 유

사천연물 라이브러리를 합성하였다 교수 연구팀은 만들어진 유사천연. Waldmann 

물 라이브러리가 의약유사도 및 물리화학적 특성이 생리활성 천연물들과 비슷하

거나 오히려 더 넓은 범위의 화학적 공간을 차지함을 보이기도 하였다. 

표적단백질 분해와 분해제어 4. 

표적단백질 분해 전략 1) 

세포는 여러 가지 기전을 통해 세포내 단백질의 양을 조절할 수 있다 가장 대. 

표적인 단백질 분해 기전은 을 이용한 분해 과UPS(Ubiquitin Proteasome System)

정이다 즉 내의 와 유비퀴틴화 효소들의 상호작용을 통해서 특정 . UPS E1, E2 E3 

단백질에 다중 유비퀴틴화를유도하고 이를 통해서 단백질 분해효소 복합체, 
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가 다중 유비퀴틴화된 단백질을 선택적으로 분해하게 된다 세포 내(Proteasome) . 

에서 불필요하거나 기능을 잃은 단백질을 제거하는 과정인 자가포식작용으로도 

단백질의 양을 조절할 수 있으며 이와 같은 다양한 단백질의 번역 후 변형 기전, 

을 통해 세포는 다양한 대사 과정을 조절할 수 있다.

기존의 신약 개발 전략은 단백질의 활성 부위를 저해하여 단백질의 기능을 비

활성화하는 방식을 통해서 발전되어 왔고 이를 보다 효율적으로 진행하기 위해서 , 

단백질 구조를 기반으로 하는 in-silico docking, fragment-based design, AI-guided 

등을 활용하여 방법들이 각광을 받고 있다 하지만 이 모든 방법들은 drug design . 

표적단백질이 저분자 약물에 의해서 조절 가능하다 라는 가정에서 시작(druggable)

된다 하지만 조절하고자 하는 표적단백질이 하지 않은 경우에는 새로운 . druggable

신약개발 전략이 필요하게 된다 최근에는 각광받고 있는 표적단백질 분해 전략. 

은 질병을 유발하는 표적단백질(Targeted Protein Degradation, TPD) undruggable 

에 결합하여 선택적으로 분해시키는 전략을 뜻한다 그중에서 세포 내 를 활. UPS

용하는 이라는 전략은 신약개발의 새로PROTAC (Proteolysis-Targeting Chimera)

운 패러다임으로 활발히 연구되고 있는 분야 중 하나이다.

은 년 미국 예일대 교수팀과 교수팀PROTAC 2001 Crews Sakamoto , Deshaies 

교수팀의 공동 연구에 의해 처음 제안되었다 표적단백질과 이를 분해할 수 있는 . 

유비퀴틴화 효소에 각각 결합할 수 있는 두 개의 분자를 링커로 연결함으로써 E3 

단백질 단백질 상호작용을 인위적으로 유도하고 이를 통하여 표적단백질의 유비- , 

퀴틴화 반응을 유도함으로써 시스템을 통한 선택적 분해를 가능하게 하는 UPS 

전략이다.64 처음에는 펩타이드를 기반으로 한 리간드가 사용되었으나 년부 , 2012

터 유비퀴틴화 효소의 저분자 리간드가 개발되고 적은 농도에서도 뛰어난 표E3 , 

적단백질 분해 효과를 보여주기 시작하면서 학계의 이목을 끌게 되었다.65

이 전략의 가장 큰 장점은 표적단백질에 선택적으로 결합하는 분자가 표적단백

질의 활성부위를 직접 저해하지 않더라도 표적단백질의 분해를 유도하여 저해제

와 유사한 결과를 가져올 수 있다는 점이다 이는 활성 부위를 알 수 없는 이른바 . , 

한 단백질들도 표적단백질 분해 전략으로 표적이 가능하다는 장점“undruggable”

이 있으며 표적단백질의 돌연변이 축적에 따른 내성과 단백질의 활성 부위를 완, 

전히 저해하기 어려운 점 등 기존 저분자 기반 저해제의 한계점을 극복함으로써 
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혁신 신약 연구의 발전 가능성을 크게 높였다는 평가를 받고 있다.65,66 이러한 강

점을 바탕으로 은 신약 개발을 선도하기 위한 새로운 패러다임으로 여러 PROTAC

다국적 제약 기업들의 주요 전략으로 채택되고 있으며 관련 연구들은 질병을 유, 

발하는 여러 표적단백질의 분해를 통해 그 질환 관련 메커니즘을 조절하는 것을 

중심으로 이루어지고 있다 예를 들어 다양한 암에서 유전자 발현을 조절하는 주. 

요 인자로 알려진 안드로겐 수용체와 에스트로겐 수용체 세포 림프종뿐 아니라 , B

염증을 유발하는 주요인자인 알츠하이머와 밀접하게 연관된 단백질인 BTK, tau 

등 현재까지 개 이상의 단백질 표적에 적용되었으며 개발과제에 있는 물질을 200 , 

활용한 여 개의 임상실험이 진행 중이다80 .67

인체의 유비퀴틴화 효소는 지금까지 대략 여 개가 존재한다고 알려져 있E3 600

는데 그 중에서 연구에서 가장 많이 이용되는 유비퀴틴화 효소는 , PROTAC E3 

과 이다 은 년에 처음으로 개발에 사용되었으나VHL CRBN . VHL 2004 PROTAC , 

지금과 같은 저분자 물질을 기반으로 한 리간드는 년에 를 표적으로 2012 HIF-1α

하는 의 개발로 알려졌다 의 경우 탈리도마이드 라는 PROTAC . CRBN (thalidomide)

약물에 대한 연구를 통해 과의 연관성이 밝혀지면서 년부터 이를 기반CRBN 2015

으로 한 들이 개발되기 시작하였다 아직까지 그 외의 유비퀴틴화 효PROTAC . E3 

소의 리간드는 제한적으로 사용되고 있으며 따라서 에 사용되는 선택적 , PROTAC

저분자 리간드의 개발은 다양한 효소의 기능을 건드리지 않고 단백질에 결합E3 

해야 하는 저분자를 찾아야 하므로 어려움이 남아있다.

과 비슷한 전략으로 소개되는 는 년대에 처음 제PROTAC Molecular Glue 1990

안된 전략으로 표적단백질의 리간드와 유비퀴틴화 효소의 리간드가 링커, E3 

없이 직접 연결되어 표적단백질과 유비퀴틴화 효소와의 결합을 유도(linker) E3 

한다 대표적인 예시로는 탈리도마이드 계열의 약물로서 입덧 치료제로 개발된 약. 

물이 과 직접적인 결합을 통해 다발 골수종과 연관된 단백질의 분해CRBN Ikaros 

를 촉매한다고 밝혀져 임이 밝혀졌다 과는 달리 연결해Molecular Glue . PROTAC

야 되는 링커가 필요하지 않아 약물동태학적으로 더 우수한 효과를 기대할 수 있

지만 체계적인 연구를 통해서 개발되었다기 보다는 우연히 발견된 생리적 활성 , 

약물의 후향적인 연구를 통해 밝혀지는 경우가 많기 때문에 일반적으로 적용할 , 

수 있는 에 비해 새로운 표적단백질에 적용하기 위해서는 많은 연구의 PROTAC
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발전이 더 필요한 분야이다.68,69

그 외에도 자가포식 및 리소좀과 같은 세포 내 기전을 활용하여 표적단백질 분

해 전략을 제안한 다양한 연구들이 존재한다 년 교수 . 2019 Caroline R. Bertozzi 

연구팀은 세포 외 단백질의 표적 분해를 유도하는 LYTAC(Lysosome-Targeting 

을 제안한 바가 있다 즉 한쪽에는 표적단백질에 대한 리간드를 다른 한Chimera) . , , 

쪽에는 수용체의 리CI-M6PR(Cation-Independent Mannose-6-Phosphate Receptor) 

간드인 를 부착하여 설계하여 물질을 개발하M6P(Mannose-6-Phosphate) LYTAC 

였다 가 세포 외 단백질에 부착되면 이를 인지하는 수용체가 세포내 이입. M6P

을 통해 세포내 리소좀으로 운반되어 표적단백질이 특이적으로 분해(Endocytosis)

된다 최근에는 를 수용체로 하는 . ASGPR(Asialoglycopreotein receptor) GalNAc 

을 대신 사용하여 세포외 단백질 의 분해를 유(N-Acetyl Galactosamine) M6P MIF

도하는 것에 성공하였는데 이를 위해 을 표적할 수 있는 저분자 리간드가 , ASGPR

계속해서 개발되고 있다.66,70

년 교수 연구팀은 자가포식 기전을 활용한 표적단백질 2019 Hirokazu Arimoto 

분해 전략인 을 제안한 바가 있다 박테리아AUTAC(Autophagy-targeting Chimera) . 

가 세포 내로 침입하면 가 박테리아의 표면 단백질에 부착되고 8-nitro-cGMP

이 유도되면서 표면 단백질에 유비퀴틴화 반응이 일어난다 연구팀S-guanylation . 

은 와 유사하게 작용하지만 부수적인 신호전달 과정을 일으키지 않는 리간cGMP

드인 를 사용하여 등 다양한 표적단백질 분해FBnG(p-fluorobenzylguanine) BRD4 

를 일으키는 것이 가능함을 보여주었다.71,72 국내에서는 서울대학교 의과대학 권 

용태 교수 연구팀에서 자가포식 매개 단백질인 단백질을 이용한 표적단백질 p62 

분해기술 을 제안한 바 있다AUTOTAC (Autophagy-targeting chimera) .73 그 외에 

도 자가포식 기전을 활용한 로서 제안된 Molecular Glue ATTEC(Autophagosome 

등 여러 기술들이 개발되어 그 가능성을 제시하고 있다tethering compound) .72

표적단백질 분해 제어 전략 2) 

세포내 단백질 조절을 통한 신약 개발 전략으로 표적단백질 분해 전략 이 (TPD)

주목받고 있는 만큼 표적단백질 분해를 선택적 제어 전략 즉 표적단백질 안정화, 
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전략 또한 주목받고 있다 그림 (Targeted Protein Upregulation, TPU) [ 14]. UC 

대학의 교수 팀의 Berkeley Nomura DUBTAC (Deubiquitinase-Targeting Chimera)

이 그 예시이다 이는 과 다르게 표적단백질에 유비퀴틴 분자 대신 탈유. PROTAC

비퀴닌화효소 를 결합시켜 다중 유비퀴틴화된 표적단백질에(Deubiquitinase, DUB)

서 유비퀴틴 사슬을 떼어내 기반의 분해를 제어하는 방식이다UPS .74 해당 전략을  

통해서 종양 억제 단백질인 의 분해 제어에 성공하였으며 뒤이어 WEE1 Jian Jin 

교수 연구팀과 교수 연구팀의 공동 연구를 통해서 과 Wenyi Wei FOXO, IRF, P53

같은 종양 억제 단백질의 분해 제어에 관한 연구가 발표되었다.75

[그림 14 신약 개발의 새로운 전략인 와 의] TPU TPD  

모식도

지금까지 언급한 표적단백질 조절 전략들은 모두 단백질 단백질 상호작용을 유-

도하는 방식에 초점을 두었다 하지만 이에 반대되는 전략으로 혁신 신약 개발에 . 

접근하는 시도 또한 있었다 앞서 언급된 바와 같이 단백질들은 세포 내 다양한 . 

기전을 통해서 조절된다 본 연구실에서는 기존 단백질 분해 및 분해 제어 방식과. 

는 다르게 단백질 단백질 상호작용의 저해를 통하여 이러한 조절 기전을 억제하-

고 해당 단백질의 양을 증가 시키는 새로운 접근법으로 , (TPU) UPPRIS (Upregulation 

를 제안하였다of target Protein by PRotein-protein Interaction Strategy) .
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그림 을 이용한 증가 전략의 모식도[ 15] UPPRIS STING 

전략을 처음 적용한 표적단백질은 면역항암기법으로 많이 연구되고 있UPPRIS 

는 단백질인 이다 그림 단백STING (STimulators of INterferon Gene) [ 15]. STING 

질은 세균 및 바이러스에서 기원한 를 단백질에 의해서 세포질에서 dsDNA cGAS 

인지하고 이에서 나오는 를 리간드로 인식하면서 면역을 활성화시키는 , cGAMP

역할을 한다 의 이러한 기능은 종양미세환경의 변화를 통해서 . STING cold tumor

를 로 변화시키는 면역 항암 치료 기법에도 활용되고 있으며 의 hot tumor , STING

양은 면역치료기법의 효율과도 연관이 있다는 연구 결과가 있다 하지만 . STING 

단백질은 유비퀴틴화 효소인 단백질과의 결합을 통해서 분해된다 이E3 TRIM29 . 

에 를 저해하거나 를 활용한 발현저해 전략을 취하여 의 양TRIM29 siRNA STING

을 증가시킬 수 있겠지만 를 저해할 시 암 전이가 촉진된다는 연구 결과, TRIM29

가 있어서 기존의 신약개발 전략을 적용하기 어렵다 이를 해결하기 위해서 본 연. 

구실에서는 전략을 통해 해결하려 했다 를 통해TPU . UPPRIS  이 과 STING

두 단백질의 결합을 선택적으로 저해하는 저분자 물질을 세포기반 이미TRIM29 

지 스크리닝법을 활용하여 발굴하고 단백질 간의 결합을 저해함으로써 의 , STING

분해 기전을 억제하였으며 해당 전략을 통하여 세포내 의 양을 유의미하. STING

게 증가시키는 데에 성공하였다 이후 증가된 은 종양내 면역 반응의 증가. STING
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와 연관이 있다는 것을 확인하였으며 이를 통하여 종양내 암 면역 회로가 정상적, -

으로 활성화되는 것 또한 확인하였다 이는 해당 전략이 의 기능. TRIM29, STING

에는 영향을 미치지 않고 오로지 조절 기전에만 영향을 주는 것을 의미한다 추가. 

로 기존 면역항암치료법에 많이 활용되고 있는 면역 관문 억제제와 함께 사용하

였을 때 항암 효능이 효과적으로 증대되는 것을 동물실험을 통해서 입증하였다.76

과 같은 표적단백질 분해 전략의 대부분은 질병을 유도하는 단백질의 PROTAC

분해를 통한 활성 억제에 집중되어 있다 해당 전략의 가장 큰 장점은 표적단백질. 

에 선택적으로 결합하여 표적단백질의 활성 자리를 직접 저해하지 않더라도 표적

단백질의 분해 유도를 통해서 저해제와 같은 결과를 낼 수 있다는 것이다 하지만 . 

약물동태학적 문제와 정상 세포의 표적단백질 분해와 같이 해결해야 할 부작용이 

있다 이에 반대되는 개념인 표적단백질 분해 제어 전략은 단백질 단백질 상호작. -

용을 조절하여 질병을 치료할 수 있는 표적단백질을 선택적으로 “Disease-Fighter” 

분해 조절하여 표적단백질의 양을 증가시킨다 이에 대표적인 전략인 는 . UPPRIS

앞서 언급된 기반의 전략들의 단점들을 해결할 수 있으며 유비퀴틴PROTAC E3 

화 효소에 한정되지 않고 다양한 단백질 조절 기전에 활용할 수 있다는 장점이 

있다 물론 질병 치료에 적합한 표적단백질의 선정 및 표적단백질에 결합할 수 있. 

는 리간드를 개발하는 등 여전히 많은 약물발굴 분야의 숙제가 남아있으므로 해

당 전략 및 표적단백질에 대한 지속적인 연구가 필요하다.

화학생물학의 쟁점과 전망. Ⅲ

본 화학생물학 연구의 동향과 전망에서는 인간의 질병 연구에서 전통적인 접근

법과 구분되는 화학생물학 연구의 장단점에 대해 소개하였다 미지의 생명현상을 . 

이해하고 혁신적인 신약후보물질을 발굴하기 위한 표현형 기반 접근법 및 표적단

백질 규명 연구의 중요성 분자다양성을 확보하기 위한 의약유사 저분자 화합물 , 

라이브러리 구축의 중요성에 대해 서술하였다 나아가 최근 화학생물학 분야에서 . 

주목받는 표적단백질의 양적 조절 연구의 주요 성과에 대해 서술하였다 다학제적 . 

학문으로서 화학생물학은 기존에 단일 학문으로는 접근할 수 없었던 새로운 전략
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들이 활발히 연구되고 있다.

기존 수십 년간의 표현형 기반 접근법에 있어서 대다수는 세포 기반의 표현형, 

에 집중하였으며 특히 이차원적으로 계대되는 기존의 불멸화된 세포주들에 기반, 

하여 손쉬운 스크리닝을 진행하였다 하지만 최근에는 삼차원적으로 계대되는 세. 

포주들에서 도출되는 표현형을 이용하는 접근들이나 미세유체학에 기반하는 장, 

기 모식 칩 등을 이용한 좀 더 실제 생체 기관에 가까운 표현형 환경을 구성하는 -

시도가 많아지는 추세이다.77 하지만 여전히 이러한 시도들은 대중화 및 스크리닝  

효율성 경제성 측면에서 아직 약점이 많은 상황으로, 78 이러한 분야에서 많은 연, 

구가 이루어져야 좀 더 실제 생체와 가깝게 모사하는 표현형 스크리닝이 가능할 

것이다.

표현형 기반 접근법을 통해 발굴한 신약 후보 물질의 기전을 이해하기 위해서

는 표적단백질 규명법을 통한 연구가 필수적이며 그 방법론에 대한 가치가 점점 , 

높아지고 있다 또한 전통적인 표지 기반의 표적단백질 규명법은 탐침자의 합성을 . 

필요로 하는데 이러한 약점을 극복하기 위해 년부터 비표지 기반의 표적단, 2010

백질 규명법이 꾸준히 개발되고 있다 현재는 생리 활성 물질이 단백질에 결합하. 

여 변성 혹은 분해 자극에 대한 변화를 관찰하는 방식이 주를 이루고 있지만 유, 

기 용매에 대한 용해도의 차이를 이용하거나 생리 활성 물질의 결합에 따른 크기 

차이를 이용한 크기배제크로마토그래피 방식의 방법도 개발되고 있는 추세이

다.79,80

최근 항체 나 바이오로직스 약물이 대두되고 있지만 여전히 (antibody) (biologics) , 

대다수의 약물은 저분자 화합물을 그 기반으로 하고 있다 이는 저분자 화합물이 . 

가지고 있는 대체할 수 없는 의약적 특성 때문이다 따라서 화학적 지식을 기반으. 

로 생명현상을 탐구하는 화학생물학은 계속해서 그 중요성이 증대되는 상황이다. 

바이오신약들과 저분자 화합물은 어느 하나가 다른 하나를 완전히 대체할 수 없

는 상호 보완적인 기술로 계속 발전할 것이다 생명현상을 조절하기 위한 표적이 . 

기하급수적으로 다양해지고 있는 현실 속에서 새로운 생명현상 조절자(modulator)

를 찾기 위해 분자다양성의 중요성은 계속해서 올라가고 있다 화학생물학 분야에. 

서 분자다양성의 효율적인 극대화 미개척된 화학적 공간의 탐구는 가장 중1) 2) 

요한 학문적 쟁점 중 하나가 될 것으로 기대된다. 
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표적단백질 분해 전략은 최근 신약 개발 단계에서 새로운 패러다임으로서 학계 

및 산업계의 주목을 받고 있는 분야이다 현재 을 기반으로 한 다양한 . PROTAC

약물들이 기존에 접근하기 어려웠던 질병을 치료하기 위한 임상에 들어갔으며 본, 

문에서 언급한 전략 외에도 다양한 아이디어를 접목시켜 표적단백질 분해 전략에 

독창성과 다양성을 부여하고자 하는 시도들이 진행되고 있다 표적단백질 분해 제. 

어 전략의 경우 많은 사람들이 집중하던 표적단백질 분해 전략과 달리 표적단백

질의 양을 증가시켜 여러 질병을 이겨내는 방법이다 앞서 소개했던 표적단백질 . 

분해 전략의 한계점을 해결해줄 수 있을 뿐만 아니라 표적단백질의 양이 늘어남

으로써 나타나는 현상에 대한 이해를 도울 수 있다는 점에서 매력적인 부분이다. 

이에 대해 과 를 소개하였으나 아직까지 많은 연구가 이루어지DUBTAC UPPRIS

지 않아 더욱 공부가 필요한 상황이다. 

소개하였던 두 가지 전략 모두 기존의 신약 개발 방식으로는 개발할 수 없었던 

좋은 약물들을 발굴해낼 가능성은 높으나 연구를 통한 약물 개발이 임상시험과도 , 

유기적으로 연결되고 확대되어 더 다양한 방식의 접근이 필요할 것으로 보인다. 

이를 통해 다양한 질병의 약물 개발이 가속화된다면 인간이 가질 수 있는 약 , 

가지 질병 중 난치와 불치에 해당하는 가지의 병을 해결할 수 있는 날이 30000 100

다가올 것으로 생각된다.
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표면화학의 개요. Ⅰ

표면화학은 다양한 물질 간 경계면에서 발생하는 상호작용 변환 및 현상들을 , 

탐구하는 매혹적이고 다학제적인 분야이다 고체 액체 경계면부터 기체 고체 상호. - -

작용에 이르기까지 표면화학은 재료과학 나노기술 환경과학 등 다양한 과학적 , , , 

분야에서 핵심적인 역할을 한다 표면화학은 본질적으로 물질의 물성이 표면과 부. 

피에서 무엇이 다른지 이해하는 데 초점을 둔다 원자와 분자들의 표면에서의 행. 

동은 상당히 다양하며 독특한 표면 특성이 나타날 수 있으므로 물질의 특성과 반, 

응성에 깊이 영향을 미친다.1,2

표면화학의 흥미로운 응용 중 하나는 화학 반응을 촉진하는 촉매이다 다양한 . 

형태의 촉매는 수많은 산업 공정 에너지 생산 및 환경 정화에 필수적인 역할을 , 

수행하고 있다 표면화학의 원리는 촉매의 설계와 최적화에 중요한데 이를 통해 . , 

반응 속도가 향상되고 선택성이 개선될 수 있다 촉매를 넘어서 표면화학은 여러 . , 

다른 분야에서 중요한 역할을 한다 나노기술에서는 나노입자의 독특한 특성이 발. 

생하는데 이는 반응성을 증가시키고 나노 재료의 가치를 극대화할 수 있다 또한, . , 

표면화학은 부식 과학 분야에서 중요한 역할을 하며 표면 반응을 이해하여 보호 , 

코팅 개발과 부식 방지에 기여하고 있다 그뿐만 아니라 표면화학은 환경과학 분. , 

야에서도 중요한 영향력을 지니고 있다 오염 물질과 자연적인 표면과의 상호작용. 

은 대기화학 토양 및 물 정화에 영향을 미칠 수 있다, .

이번 장에서는 표면화학의 근본적인 원리와 다양한 응용 분야 중 촉매 반응에 

초점을 맞추어 다루고자 한다 표면 상호작용의 복잡성을 이해함으로써 연구자들. 

한국과학기술원 교수* 
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은 혁신적인 재료를 설계하고 촉매 공정을 최적화하며 에너지 및 재료과학부터 , , 

환경 지속가능성에 이르기까지 사회적으로 더 나은 방향으로 해결책과 가능성을 

찾기 위한 새로운 길을 모색하고 있다 최근의 발전과 돌파구를 탐구함으로써 이. , 

번 장에서 표면화학의 매혹적인 세계와 과학과 기술에 미치는 심도 있는 영향을 

밝혀내고 이를 토대로 우리가 다양한 물질 간 계면에서 발생하는 현상의 깊이를 

파헤침으로써 새로운 가능성과 해결책을 고민하고 사회적 발전을 위한 더 나은 

방향으로 나아갈 수 있기를 희망한다.

표면화학의 연구 동향 . Ⅱ

표면화학은 다양한 과학 분야에서 흥미로운 발전과 새로운 응용 분야에 활용되

고 있다 이 논의에서는 표면화학의 대표적인 응용 분야인 촉매에 초점을 맞추어. , 

촉매의 개론 촉매의 응용 그리고 다양한 분석 방법 및 이론연구를 소개하고 이를 , , 

바탕으로 표면화학의 중요성을 확인하는 데 초점을 맞출 계획이다. 

첫째 촉매의 설계와 최적화는 표면화학을 기반으로 큰 발전을 이루고 있다 연, . 

구자들은 촉매의 표면 특성을 세밀하게 조정하여 그 반응성과 선택성을 향상하는 

혁신적인 방법을 탐구하고 있으며 이중 금속 및 합금 촉매는 다양한 금속을 조합

함으로써 전자 및 기하학적 효과를 활용하여 우수한 촉매 성능을 달성하는 유망

한 후보로 부상하고 있다 이뿐만 아니라 표면 제어는 특정 결정학적 방향을 유도. , 

하여 촉매의 결정면 구조를 다루며 촉매의 반응 활성을 조절할 수 있게 해준다. 

이러한 발전들은 다양한 산업에서 효율적이고 지속 가능한 촉매 공정 개발에 중

요한 역할을 하며 더 복잡한 반응 및 효율적인 시스템 구축을 가능하게 한다 이. 

에 표면화학 기반의 촉매 설계 및 응용 방법의 최신 연구 경향을 살펴보고 이를 

기반으로 표면화학의 중요성 및 그 응용 분야에 대해 논의할 계획이다. 

둘째 표면화학 기반 촉매는 청정에너지 기술 및 친환경 시스템 개발에 중요한 , 

역할을 하고 있다 촉매의 최신 연구 방향과 그 중요성에 대해 살펴보기 위해 정. 

통 열화학 촉매의 최근 연구 동향과 전기화학 촉매의 대표 응용반응인 수전해 연, 

료전지 그리고 이산화탄소 환원 등 최근 주목받는 다양한 화학반응에서 표면화학, 
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의 중요성과 그 응용 사례를 소개할 계획이다 더불어 최신 분석 기법의 발전은 . 

표면화학 현상에 대한 우리의 이해를 혁신적으로 변화시키고 있기 때문에 다양한 

최신 분석법 및 실시간 분석법을 활용한 표면연구 사례를 소개할 계획이다.

마지막으로 표면화학 분야의 전망에 대해 논의하고자 한다 최근 실험연구에서 . 

더 나아가 밀도함수이론(DFT; Density Functional Theory) 및 분자 동역학 시뮬레 

이션과 같은 컴퓨터 모델링 방법은 실험 결과를 보완하고 예측적인 능력을 제공

하여 표면 반응을 더 깊이 이해할 수 있게 한다 이에 최신 표면화학 분석 방법 . 

및 이론연구를 소개하고 이를 기반으로 첨단 분석 기술과 컴퓨터 모델링의 발전

을 기반으로 한 융합척 표면화학의 중요성을 환기하고 다양한 과학 분야에서의 , 

첨단 연구와 가능성을 소개할 계획이다 다양한 다학제간의 융합연구와 원천 연구. 

의 중요성 그리고 그 응용을 위한 연구의 중요성을 강조하고자 한다, . 

표면화학 및 촉매 반응1. 

촉매 개론 1) 

촉매는 화학반응에서 반응속도를 증가시키고 반응의 경로를 변화시키면서 반

응 속에서 소모되지 않는 물질로 정의할 수 있다 이러한 특성을 기반으로 촉매는 . 

다양한 산업 분야에서 필수적인 기술로 사용되며 우리 일상생활에도 큰 영향을 , 

미치고 있는데 이는 화학반응의 중요한 요소로 각각의 필요성에 대해 살펴보자.

첫째 촉매의 필요성은 반응속도를 증가시키는 데에서 출발한다 화학반응의 속, . 

도는 반응물과 생성물 사이의 활성화 에너지 장벽의 크기에 의(activation energy) 

해 결정된다 이 에너지 장벽을 낮추어 주는 촉매는 반응속도를 빠르게 만들어 주. 

고 이에 따라 반응 시간이 단축된다 그림 , [ 1].3,4 

둘째 촉매는 선택적 반응 제어에도 중요한 역할을 한다 반응물이 여러 가지 , . 

다른 생성물을 형성할 수 있는 경우 원하는 생성물만 선택적으로 얻을 수 있도록 , 

한다 이는 원하는 화학 물질의 생산에 유용하며 불필요한 부산물의 양을 줄여서 . , 

환경적인 측면에서도 친환경적인 방법으로 반응을 끌어낼 수 있다.
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그림 [ 1] 왼쪽 촉매를 활용하여 활성화 에너지를 조절하는 모식도( ) 5 오른쪽 ( ) 

촉매 표면에서의 표면화학 반응 모식도3

촉매의 연구 및 촉매를 기반으로 한 화학 공정 시스템은 다양한 산업 분야에 

걸쳐 확장되고 있다 특히 다양한 크기 스케일에서 촉매의 효율적 설계 및 이를 . 

기반으로 한 반응기의 제작 및 운영에는 화학공학의 핵심이자 표면화학의 원리가 

활용되며 다양한 분야에 적용되고 있다 그림 촉매는 에너지 생산과 소비 산업[ 2]. 

에서 원유 정제 수소 생산 고분자 합성 등 다양한 곳에서 응용되고 있으며 특히 , , , 

약품 및 화학 물질 생산에 필수적이며 의약품 및 농약 등의 제조에도 촉매가 높, 

은 영향력을 발휘한다 환경 보호를 위해서는 촉매가 대기 오염 저감 폐기물 처. , 

리 환경 정화 등 다양한 분야에서 사용되고 있다 또한 최근 신기술 분야에서는 , . , 

나노 기술과 생체 응용 분야에서 촉매가 핵심적인 역할을 하고 있으며 미래 사회, 

의 지속 가능한 발전을 위한 중요한 연구 분야로 주목받고 있다.

촉매 설계 2) 

촉매 설계는 화학반응을 촉진하는 데 있어 촉매 재료를 원자와 분자 수준에서 

맞춤화하여 성능을 최적화하는 것을 포함한다 많은 촉매 반응이 고체 촉매 재료. 

의 표면에서 일어나기 때문에 촉매 설계에 표면화학은 핵심 요소이다 표면화학에. 

서 촉매 설계의 핵심 요소는 촉매의 표면적과 다공성을 증가시켜 더 많은 활성  

표면적을 제공하여 반응물의 흡착과 반응을 촉진하는 것이다 이를 위해 큰 표면. 
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적과 제어된 기공 크기를 가진 재료를 개발하여 촉매 활성을 향상하는 연구를 진

행 중이다 특히 나노물질을 활용하여 촉매의 표면적을 증가시키는 연구가 활발히 . 

진행 중이며 이때 불안정한 나노입자를 안정화하기 위해 담지체를 활용하는 등의 , 

복합연구가 활발히 진행 중이다 또한 고체 촉매의 원자 노출면에 따라 반응물 . , 

혹은 반응 생성물의 거동이 달라짐에 따라 특정 면을 노출하고 이에 따라 반응의 

활성과 선택성을 제어하는 연구가 주목받고 있다. 

표면적 제어(1) 

촉매 표면적의 최적화는 표면화학에서 촉매 설계에서 가장 중요한 요소이다. 

표면적을 증가시키는 것은 반응물 흡착 및 촉매 반응에 더 많은 활성 부위를 제공

하여 촉매 활성을 향상할 수 있다 나노 구조화 다공성 구조 지지체 물질 박막. , , , , 

그리고 표면 개질과 같은 다양한 전략이 표면적을 증대시키기 위해 연구되고 있

다 이러한 기법들은 표면화학 원리에 기반을 두며 다양한 산업 응용을 위한 효율. 

적이고 선택적인 촉매 개발의 기회를 제공한다 특히 활성 표면적을 향상하기 위. 

해 나노물질 촉매가 활발히 연구되고 있으며 이를 최적화하기 위한 다양한 연구

가 진행 중이다 나노물질은 매우 작은 크기를 갖는 물질로 이는 나노미터 . , (nm, 

그림 나노미터에서 산업 규모에 이르는 비균질 촉매 시스템의 개략적인 표현[ 2] 6
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1 nm =10-9 크기의 스케일에 해당한다 나노물질의 특징 중 하나는 크기가 작 m) . 

을수록 부피에 비해 표면적이 증가한다는 것인데 이러한 현상은 나노 물질의 특, 

별한 물성과 응용 가능성을 이해하는 데 중요한 역할을 한다 나노물질의 부피는 . 

물질의 차원적인 공간적 범위를 나타낸다 예를 들어 크기의 3 . , 1cm x 1cm x 1cm 

공간은 1 cm3의 부피를 갖는다 그러나 이 공간을 채우는 물질이 나노미터 크기의 . 

입자들로 이루어져 있다면 동일 부피에서 비교하면 표면적이 많이 증가 한다 이, . 

를 이해하기 위해 간단한 예시를 들어보자 의 크기를 갖는 물질로 이 공간을 . 1 cm

채우면 표면적은 6 cm2가 된다 이제 이 표면을 나노미터 크기인 의 입자들. 1 nm

로 채우면 크기의 입자들로 채워진 크기의 표면은 약 1 nm 1cm x 1cm 1014개의 

입자로 이루어져 있다 이의 표면적은 . 60,000,000 cm2로 기존의 의 크기의 1 cm

결과와 비교해 보면 배 증가한 것을 알 수 있으며 이는 촉매의 반10,000,000 응 

활성자리 증가로 높은 반응성에 효과적일 수 있음을 직관적으로 이해할 수 있다

그림 [ 3].

그림 입자의 크기에 따른 표면적의 변화[ 3] 7

나노 스케일에서 촉매 특성은 벌크 와 크게 달라 나노 구조화된 촉매 재료(bulk)

는 고유한 특성을 제공하여 우수한 촉매 활성을 보인다.8,9 하지만 나노물질은 기 

존 벌크 물질보다 안정성이 떨어지는 단점으로 시스템의 낮은 안정성이 문제로 

제기되고 있다.10,11 이를 해결하기 위해 담지체를 활용하여 나노입자를 안정화하 
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는 연구가 진행되고 있다 담지체는 나노입자 촉매의 안정성을 유지하고 촉매 성. 

능을 향상하는 물질로서 촉매 연구와 산업 응용 분야에서 중요한 역할을 한다 담. 

지체 는 나노입자 표면에 흡착되어 효과적인 분산을 유도한다 나노입자(support) . 

들은 표면 에너지가 높아서 서로 물방울처럼 모이거나 집합체를 형성하는 경향이 

있는데 이러한 집합체 형성은 촉매 활성 사이트를 감추거나 입자 간의 상호작용, 

을 방해하여 촉매 활성을 감소시킬 수 있다 담지체는 이러한 나노입자의 모이기 . 

쉬운 경향을 억제하고 분산을 촉진해 촉매의 활성 사이트가 더 많이 노출되며, , 

촉매의 활성 및 효율성 향상에 이바지한다.12,13 또한 담지체는 촉매를 환경으로부 , 

터 보호하는 역할을 한다 일부 촉매는 환경 조건에 노출되면 안정성이 감소하거. 

나 활성 사이트가 표면 독성 물질 때문에 손상될 수 있는데 담지체는 나노입자의 , 

표면을 보호하여 이러한 환경적 영향으로부터의 노출을 방지하여 촉매의 수명을 

연장하고 장기간 사용에도 안정성을 유지할 수 있다, .

담지체는 다양한 형태로 존재하며 주로 유기 분자 금속 이온 산화물 탄화물 , , , , 

등의 물질이 보고되었다 촉매 분야의 더 나은 효율성과 선택성을 위해 담지체와 . 

나노입자 촉매의 상호작용에 관한 연구는 지속해 진행되고 있다 나노입자의 크기. 

에 따라 담지체와 형성하는 계면의 종류가 달라질 수 있고 이에 따라 서로 다른 

활성 표면을 형성하여 반응의 활성 및 선택성을 극대화할 수 있음이 보고되었고, 

이는 담지체와 나노입자 촉매의 영향이 단순히 나노입자를 안정화하는 측면에서 

더 나아가 효과적으로 새로운 활성점을 설계할 수 있다는 가능성을 보여준다

그림 [ 4].14

노출면 제어(2) (surface facet) 

소재 표면의 노출면 을 제어하는 것은 특히 촉매에서 중요한 부분이다 이(facet) . 

것은 표면화학의 핵심 개념으로 촉매 물질의 표면에 있는 특정 결정 평면을 의도, 

적으로 조작하거나 설계하는 것을 의미한다 하나의 물질에는 여러 가지 결정 평. 

면이 있으며 이러한 평면들은 서로 다른 원자 배열과 표면 특성이 있으며 따라서 , , 

표면의 특성과 활성이 달라진다.15,16

서로 다른 평면은 같은 반응에 대해 다른 촉매 활성과 선택성을 가질 수 있으

며 특정 평면을 조절하여 특정 반응의 활성 부위를 형성함으로써 촉매의 성능을 , 
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조정할 수 있다 또한 특정 평면의 존재는 반응 에너지 장벽과 경로에 영향을 미 . , 

칠 수 있어 원하는 반응 경로를 촉진하거나 원하지 않는 반응을 억제하여 원하는 

생성물을 효율적으로 형성할 수 있다 높은 활성 부위 밀도를 가진 특정 평면을 . 

노출함으로써 촉매의 전체적인 활성을 크게 향상할 수 있으며 안정성이 더 높거, 

나 표면 독성 으로 말미암은 불활성화 를 완화할 수 있다(poisoning) (deactivation) . 

나노촉매에서는 노출 표면 의 제어가 특히 중요하며 나노 크기의 촉매는 더 (facet) , 

많은 원자가 특정 평면에 노출되기 때문에 독특한 활성을 보여준다.17

노출면을 조절해서 촉매 반응의 활성과 선택성을 조절한 예를 살펴보자 고압. 

에서 고립된 결정 표면의 촉매 활성 측정은 구조 활성 상관관계를 결정할 수 있-

다 특정 철 결정면은 다른 철 결정면보다 질소 합성에 대해 훨씬 더 높은 촉. (Fe) 

매 활성을 가지고 있음이 보고되었으며 이는 높은 촉매 활성은 특정 원자 배열을 

가진 표면 활성 부위로 설명할 수 있다 그림 [ 5].18 더 중요한 것은 이 예는 잘 제어 , 

된 모델 시스템에 대한 분자 수준의 연구가 이전에는 불가능하다고 여겨졌던 산

업에서 복잡한 표면화학 공정의 본질을 연구할 수 있음을 시사한다.

그림 나노입자 촉매와 담지체의 다양한 계면 형성 및 촉매 활성 변화 모[ 4] 

식도14
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그림 촉매의 노출 표면에 따른 암모니아 생성반응 활성 변화[ 5] 18

노출 표면의 제어는 정밀한 합성과 공정 방법을 통해 이루어진다 반응 조건의 . 

조절 특정 전구체의 사용 템플릿 기반 접근법 등을 사용하여 촉매 합성 과정에서 , , 

평면 분포를 조작할 수 있다 또한 표면 개질이나 처리를 통해 촉매 물질의 평면 . , 

노출을 더욱 조절할 수 있다 특히 나노입자의 표면을 제어하는 연구가 활발히 진. 

행되고 있다 나노입자의 형상은 표면 구조와 결정학적 특성을 결정하며 이는 서. 

로 다른 표면 에너지 를 통해 표면 흡착 활성화 혹은 물질 흡착에 (surface energy) , , 

영향을 미치며 촉매 활성과 선택성을 조절할 수 있다 또한 특정 결정면을 노출, . , 

하는 전략은 특정 반응 경로를 촉진하거나 다른 경쟁 반응을 억제하여 선택성 조

절을 가능하게 한다 예를 들어 팔라듐 단원자를 서로 다른 구리 표면에 유도했을 . 

때 구리 표면을 활용했을 때 구리 표면과는 달리 특정 반응 메커니즘, (100) (111) 

이 유도되어 수소화 반응의 속도를 조절할 수 있음이 검증되었다 그림 [ 6].19
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그림 나노입자의 노출 표면 조절을 통한 활성 효율 조절 사례[ 6] 19

표면 개질과 표면 특성(3) 

표면 개질 은 촉매 연구와 응용에서 중요한 기술로서 촉매 (surface modification) , 

입자의 표면 특성을 조절하거나 개선하는 과정을 의미한다 촉매의 활성과 선택성. 

은 대부분 촉매 입자의 표면에서 일어나는데 표면 개질은 이러한 표면 특성을 조, 

절하여 촉매의 성능을 조절할 수 있다 촉매의 개질 방법에는 표면 활성화 물질 . , 

흡착 합금화 등을 예로 들 수 있다 먼저 표면 활성화 는 촉매의 , . (surface activation)

활성 사이트를 증가시키는 데 목적을 둔 개질 방법이다 표면 활성화는 촉매 입자 . 

표면에 적절한 활성점을 만들거나 노출해 반응에 참여하는 활성 사이트의 수를 

증가시킬 수 있다 주로 첨가 물질을 촉매 표면에 코팅시키거나 화학적 산화 환원 . /

방법을 활용하여 촉매 표면을 반응에 유리한 환경으로 조절한다 또한 촉매 입자. , 

를 고온에서 열처리함으로써 촉매의 구조를 변화시키거나 활성점을 노출하는 방
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법 또는 촉매 입자 표면에 이온 교환을 통해 표면의 전하를 조절하고 이를 기반으

로 활성점을 형성하는 방향이 연구되고 있다 합금화는 다양한 금속 또는 물질을 . 

촉매 입자에 삽입하여 형성하는 방법으로 이를 통해 촉매 입자의 구조를 제어하, 

거나 이종 금속 물질을 도입하여 촉매의 전자 구조와 기하학적 구조를 변형시킬 

수 있다.20-22 전자 구조 효과는 합금 구조 내에 포함된 서로 다른 금속들 때문에  

촉매의 전자 구조와 특성이 변화하는 현상을 의미한다 예를 들어 이중 금속 합금. , 

에서 더 전기 음성도가 높은 금속이 존재하면 합금 구조 내에서 전자 재분배가 , 

발생할 수 있다 이러한 재분배는 페르미 에너지 근처에 새로운 전자 상태. (Fermi) 

를 형성시킬 수 있으며 이는 촉매와 반응 물질과의 상호작용에 영향을 줄 수 있, 

다 그림 [ 7].23 따라서 전자 구조의 특성 변화는 반응 물질의 촉매 표면 흡착과 활성 

화를 더욱 효율적으로 유도하여 촉매의 성능을 조절할 수 있다.24 기하학적 효과 

는 이종 금속의 도입에 따라 촉매의 표면 구조와 형태에 변화가 생기는 현상을 

의미하며 이때 두 금속의 결합은 촉매의 결정격자 내에서 응력 또는 격자 왜곡을 

유발할 수 있다.25 이러한 변화는 원자들 사이의 간격 변화를 의미하며 전자 및  , 

화학적 특성에 영향을 미친다 예를 들어 크기가 작은 금속을 큰 금속의 결정격자 . , 

내에 합금화하면 격자의 수축 또는 팽창이 발생할 수 있다 이러한 변형은 촉매 , . 

표면에서 전자와 화학적 특성에 영향을 주며 이러한 특징은 특정 촉매 반응의 활, 

성점으로 작용하거나 중간생성물을 안정화하거나 불안정화하여 특정 반응을 유도

할 수 있다.25,26 이러한 합금화에 의한 효과들은 촉매의 특성을 최적화하는데 유용 

한 정보를 제공하며 촉매 공정의 개선과 새로운 촉매 재료 개발에 활용되고 있다, .

그림 촉매의 기하학적 및 격자 팽창에 따른 전자 구조 변화 모식도[ 7] 23
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표면화학의 응용2. 

열화학 촉매 응용1) 

열화학 촉매 개론  (1) 

열 촉매 기술은 화학 공정과 환경 정화에 각각 다양한 응용 분야가 있으며 이, 

러한 분야에서 열 촉매 기술의 중요성은 계속해서 강조되고 있다.

첫째 화학 공정 측면에서 열 촉매는 석유화학 산업에서 주요한 역할을 담당한, 

다.27-29 촉매 분해 리포밍 그리고 수소 처리 공정을 통해 원유를 휘발유 디젤 및  , , , 

석유화학 원료와 같이 가치 있는 제품으로 변환시키는 공정에 응용되고 있다 또. 

한 비료 합성 소재 및 깨끗한 연료를 생산하는 데 필수적인 암모니아 메탄올, , , , 

수소 등의 화학 물질 생산에도 열 촉매 기술이 사용된다 또한 열 촉매 기술은 . , 

수소 생산과 바이오매스 전환에도 활용되고 있다 청정에너지 응용 분야와 연료전. 

지에 필수적인 수소를 생산하는 데 사용되며 바이오매스 전환 과정에서도 열 촉, 

매를 이용하여 생분해 연료와 생분해 기반 화학 물질을 생산에 적용되고 있다. 

둘째 환경 분야에서는 열 촉매가 해로운 오염물질 처리에 효과적으로 사, 

용됩니다 산업 배출물과 자동차 배기가스에 존재하는 휘발성 유기 화합물. (VOC; 

처리에 적용되어 휘발성 유기 화합물을 높은 온도에volatile organic component) , 

서 산화시켜 이산화탄소와 수증기로 변환하여 대기 품질에 미치는 영향을 최소화

하려는 노력을 진행 중이다 또한 열 촉매를 이용하여 유기 오염물질의 정화나 . , 

분해를 도와 환경 오염을 감소시킬 수 있다.30,31

이러한 다양한 응용 분야에서 열 촉매 기술은 혁신적인 해결책을 제시하고 지

속 가능한 에너지 생산과 환경 보호에 중요한 역할을 담당하고 있다. 

화학 공정 촉매(2) 

하버 보쉬 공정은 질소- (Haber-Bosch process) (N2 와 수소) (H2 가스로부터 암모) 

니아(NH3 를 생산하기 위한 광범위하게 사용되는 산업적인 방법이다 이 공정은 ) . 

세기 초 프리츠 하버와 칼 보쉬 에 의해 개발되어 비료 20 (Fritz Haber) (Carl Bosch) , 
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및 다양한 질소 포함 화학 물질 제조에 필수적인 암모니아 생산을 혁신적으로 개

선했다 하지만 고온과 고압의 운영 조건 때문에 에너지 소비가 많고 비싸다는 한. 

계가 있었다 최근 하버 보쉬 공정 개선에 관한 연구는 기존 방법과 관련된 에너. -

지 및 환경적인 과제에 대응하는 것을 목표로 저온 촉매 고급 촉매 설계 나노구, , 

조 재료 화학적 촉진제 공동 촉매 다기능 촉매 혁신적인 반응기 디자인 등의 , , , , 

다양한 접근 방법이 연구되고 있다.32 이중 화학적 촉진제 기반 다기능 촉매에 대 

한 설계에 관한 연구가 활발히 진행 중이다 알칼리 및 알칼리 토금속으로 촉진된 . 

루테늄 촉매는 온건한 조건에서 우수한 암모니아(Ru) (NH3 합성 활성을 보여주어 ) 

기존 반응의 한계를 극복할 가능성이 제기되었다 이러한 촉진제들은 촉매 활성 . 

증진에도 그 기능이 명확히 이해되지 않아 최적의 구조를 설계하는데 한계가 있, 

었다 이를 극복하기 위해 최근 연구를 살펴보면 최적의 루테늄 입자 크기. (Ru) (∼

와 조절된 계면 구조를 갖는 일련의 촉매를 통해 그 2.3 nm) BaO Ru Ba-Ru/MgO –

[그림 암모니아 생성반응 최적화를 위한 표면화학적 촉진제 및 촉매 설계8] 사례 33
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역할을 규명하였다 그림 [ 8].33 촉진 효과가 계면에서 양이온  BaO Ru (H– + 전자 )/

(e- 쌍들이 따로 생성된다는 것을 확인했다 이에 따라 에서의 반응물 ) . Ru N2 활성 

화 를 쉽게 하며(activation) , NH3 합성 중 수소 피독 을 억제하여 높은 활 (poisoning)

성을 보이는 메커니즘을 제안했다 결과적으로 촉매 원자 분자 단위의 정밀한 표. /

면제어를 기반으로 암모니아 합성을 위해 고도로 활성화된 촉매를 합성할 수 있

다는 것을 보여준다.

지동차용 환경 촉매(3) 

촉매 분야의 환경응용에 중요한 촉매 중 하나는 삼원 촉매 변환기(TWC; 

이다 는 자동차 배기가스에 포함된 세 가지 주Three-way catalytic converter) . TWC

요 오염 물질인 일산화탄소 탄화수소 그리고 질소산화물(CO), (HC), (NOx 을 동시)

에 감소시키는 목적으로 일반적으로 세라믹 또는 금속 기판에 백금 팔라듐(Pt), 

로듐 와 같은 귀금속을 코팅한 구조를 촉매로 활용하고 있다 이 귀금속(Pd), (Rh) . 

은 촉매로 작용하여 와 를 덜 유해한 이산화탄소CO HC (CO2 와 수소) (H2 로 산화O)

시키는 역할을 하며 또한 선택적 촉매환원 과, (SCR; Selective Catalytic Reduction) 

정을 통해 NOx를 질소(N2 와 산소) (O2 로 변환시켜 배출하여 유해한 배출물이 대)

기로 방출되는 것을 억제할 수 있다.34-36 이 공정의 효율을 높이기 위해 단 원자 

기반 자동차용 촉매는 기존 촉매의 한계를 극복하고 성능을 향상시(single-atom) 

키기 위한 유망한 접근 방법으로 부상하고 있다 단 원자 촉매는 금속 산화물이나 . 

탄소 기반 물질과 같은 지지체 위에 단일 금속 원자들이 분산된 형태로 구성된다. 

이 독특한 구조는 높은 촉매 활성도 선택성 및 안정성 향상과 같은 여러 가지 장, 

점을 제공하며 기존의 나노입자 기반 촉매와 비교하여 우수한 특성을 보인다.37,38 

단 원자 촉매의 주요 장점 중 하나는 소재의 이용 효율이다 모든 금속 원자가 개. 

별적으로 노출되어 촉매 반응에 사용할 수 있으며 낭비되거나 비활성인 금속이 , 

없으므로 더 높은 표면 특이 활성도를 보인다 또한 단일 금속 원자의 분산은 나. , 

노입자 기반 촉매에서 흔히 발생하는 열화 과정 금속 소결 및 병합(sintering) 

을 줄일 수 있어 안정성이 크게 향상되어 장기간 사용할 수 있다는 (agglomeration)

장점이 있다 이런 장점에도 여전히 해결해야 할 몇 가지 한계점이 있다 주요 도. . 

전 과제 중 하나는 이러한 촉매의 합성과 안정성이다 단 원자 촉매의 제조에는 . 
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금속 분산 지지체와의 상호작용 그리고 합성 조건에 대한 정밀한 제어가 필요하, , 

므로 높은 수준의 단일 금속 원자 부하와 균일한 분포를 달성하는 것이 매우 도전

적이다 또한 혹독한 운전 조건에서 단 원자 촉매의 내구성은 여전히 한계로 지적. , 

되고 있다 활성점인 단일 금속 원자들은 촉매 반응 중 재구성 되거. (reconstruction)

나 소실되어 시간이 지남에 따라 촉매 활성도가 줄어드는 문제점이 보고되고 있, 

어 이런 한계를 극복하기 위해 안정성을 높이고 독성 또는 기타 비활성화를 줄이

는 전략들이 활발히 연구되고 있다. 

그림 자동차 배기가스용 원자단위 조합 앙상블 촉매 설계 사례[ 9] 39

최근 연구 결과는 기존의 단원자 촉매에서 발전하여 앙상블 기반의 촉매 시스

템으로 귀금속 촉매를 활용할 가능성을 보였다 백금 로듐 팔라듐이 세슘 100% . , 

산화물 (CeO2 위에 앙상블 형태 로 존재하기 때문에 단 원자 촉매처럼 ) (ensemble)

독립적 이지 않으면서도 금속 경향성을 줄인 활성점을 형성할 수 있어 탄(isolated)
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소 탄화수소가 산화되고 동시에 도 감소하는 삼원촉매 반응에 매우 우수한 활, NO

성을 보였다 그림 [ 9].39 특히 저온에서 우수한 활성을 보여 기존 극심한 안정성 문 

제 또는 수열 노화 와 같은 한계 극복 가능성을 제시하였다(hydrothermal aging) . 

앙상블 기반 단 원자 기반 자동차용 촉매는 더 깨끗하고 더 효율적인 배기가스 

제어를 위한 유망한 기술로서 큰 잠재력이 있으며 이러한 촉매의 특별한 구조는 

표면화학 기반의 활성점 설계 및 안정화에 그 근간을 두고 있다.

전기화학 촉매 응용2) 

전기화학 촉매 개론  (1) 

전기화학 촉매 반응의 효율성과 선택성도 열화학 촉매화학 반응과 같이 촉매의 

표면 특성에 의존하며 전기 촉매의 특성이 반응 물질과 중간체들의 흡착과 이탈, , 

그리고 특정 전기화학적 단계의 활성화 에너지에 영향을 미친다 연구자들은 전기. 

화학 촉매의 원자 분자 단위의 표면 화학적 상호작용을 이해하고 최적화함으로써 /

높은 촉매 활성과 안정성 선택성을 조절하려는 연구를 진행하고 있다 그뿐만 아, . 

니라 표면화학은 촉매와 전해질 사이의 전기화학적 계면 표면, / (electrochemical 

에서도 중요한 역할을 한다interface) .40 전기화학 계면 표면 전자 이동과 반응 물 ( ) 

질 및 생성물의 물질 전달에 영향을 미친다 이러한 전기화학 계면의 표면 화학적 . 

특성을 조절하는 것은 효율적인 전하 이동과 전기화학적 반응에서의 에너지 손실 

최소화 및 소자의 수명 특성에 중요하다.

수전해 및 연료전지 (2) 

활성 안정성 관계는 전기 촉매의 설계와 개발에서 가장 중요한 요소로 주목받-

고 있다.41,42 연료전지에서 촉매의 활성은 셀의 출력과 효율성에 영향을 주며 촉매 

의 활성이 높을수록 전기화학 반응이 더 빨리 진행되고 높은 연료전지의 성능으, 

로 귀결된다 하지만 활성의 증가는 종종 낮은 안정성과 연계되는 한계가 보고되. 

고 있다 고온 고전위 및 부식성 환경과 같은 혹독한 운전 조건은 촉매의 저하와 . , 

성능 감소를 초래할 수 있으며 특히 활성이 좋은 촉매에서 성능 감소가 두드러지, 
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므로 활성과 안정성 사이의 균형을 찾는 것이 연료전지 촉매 개발에 중요한 쟁점

이다.

마찬가지로 수전해에서도 활성 안정성 관계는 효율적인 수소 생산에 직결된다- / . 

산소 발생 반응 과 수소 발생 반응(OER; Oxygen evolution reaction) (HER; Hydrogen 

의 촉매 활성도 역시 수전해 소자의 성능 결정요소이며 높은 활evolution reaction)

성은 반응을 촉진해 높은 수전해 효율을 달성할 수 있다 그러나 연료전지와 마찬. 

가지로 고활성 촉매는 수전해 구동 시 심각한 성능저하가 보고되어 장기적인 안, 

정성 확보에 한계가 있다 특히 수전해 반응은 연료전지 반응보다 안정성 문제가 . 

더 심각한 상황으로 이를 극복하려는 다양한 연구가 시도되고 있다.

연구자들은 촉매의 활성 안정성 관계를 극복하기 위해 촉매의 구성 구조 및 나- , 

노구조를 최적화하는 연구를 진행하고 있다.43,44 촉매의 구성과 형태를 조절함으 

로써 연료전지와 수전해를 위한 촉매의 활성을 높이면서 성능 감소를 완화하려는 

시도는 그 가능성을 보였지만 아직 실용화에 적용하기에 그 안정성이 매우 부족, 

한 상황이다 또한 촉매에서 조금 더 나아가 새로운 지지체 또는 보호 코팅재를 . , 

사용하여 촉매의 활성 부위를 혹독한 전해질 환경으로부터 보호하는 방안들이 연

구되고 있으며 뿐만 아니라 높은 활성과 안정성을 동시에 달성하기 위한 다양한 , 

촉매 설계 연구가 진행되고 있다 기존에는 성능 향상을 위해 촉매의 재료 자체에 . 

초점을 맞추어 연구가 진행되었지만 최근에는 전기화학 계면 표면 을 설계하는 , ( )

방식이 주목받고 있다 특히 안정성이 매우 낮은 수전해 산소 발생은 활성점에 해. 

당하는 원소가 전해질에 존재하는 경우 반응 시 지속해서 흡착되어 용출되는 활

성점을 재생하는 방식으로 평형을 유도할 수 있으며 이를 통해 동적으로 안정한 

계면을 형성하여 기존 활성 안정성의 한계를 극복할 가능성이 제시되었다- .45 따라 

서 높은 활성과 장기적인 안정성 사이의 균형을 찾는 것은 에너지 변환 기술의 

성공적인 구현을 위해 핵심적인 과제이므로 기존의 소재 설계에서 표면 계면 설, ( )

계로 확장할 경우 효과적으로 해결할 수 있음을 시사하고 이러한 과제에 대응하. 

여 연구자들은 전기화학 계면 표면 의 설계를 최적화하여 연료전지와 수전해의 ( )

성능과 내구성을 개선하는 방향으로 연구하고 있다. 
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그림 수전해 반응 촉매의 활성과 안정성을 확보하기 위한 동적 계면 연구 사례[ 10] 45

실시간 분석 방법 기반 표면 연구(3) 

실시간 분석 은 전기 촉매 연구에서 중요한 역할을 하(in situ, real-time analysis) ( )

며 촉매 전해질 및 촉매 반응물 계면에서 발생하는 복잡한 반응 메커니즘을 규명, - -

하기 위한 핵심적인 요소로 주목받고 있다.46,47 촉매반응은 매우 동적이며 복잡한  , 

원자 분자 단위 상호작용을 포함하여 일반적인 분석 기술로는 반응 중간체와 반응 /

경로를 포착하는데 한계가 있다 이를 극복하기 위해 실시간 분석은 반응이 진행. 

되는 과정을 실시간으로 관찰할 수 있으며 이는 반응 메커니즘을 이해하는 데 중, 

요한 정보를 제공한다 실시간 분석의 주요 장점 중 하나는 촉매 반응 도중 촉매. 

의 전자구조와 표면 특성의 변화를 관찰할 수 있다는 점이다 예를 들어 실시간 . 

선 분광법과 실시간 푸리에 변환 적외선 분광법과 같은 기술을 통해 운전 조건X

에서 촉매 표면의 화학종 흡착 탈착 반응 및 전자적 변화를 직접 관찰할 수 있고, - , 

이 정보는 활성 부위 표면 산화 환원 과정 및 반응 중간체 등 반응 메커니즘을 , -

밝히는 데 중요한 실험적 관찰로 활용되고 있다 그림 [ 11].48

특히 실시간 분석은 장기간 촉매 반응 동안 촉매의 저하와 안정성 문제를 연구
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하는 데에 매우 유용하다 기존 사후 분석 의 경우 반응 전후. (post-mortem analysis)

를 비교하여 열화 결과만 확인할 수 있고 그 경로를 유추할 수 없어 효과적인 안

정성 향상 전략 도출에 한계가 있었다 실시간으로 촉매의 구조 변화와 성능저하 . 

경로를 이해하는 것은 촉매의 내구성을 개선하고 장기적인 성능을 개선하는 전략

을 개발하는 데에 유용하게 활용되고 있다. 

그림 실시간 분석을 통한 촉매 표면화학 분석[ 11] 48

내구성뿐 아니라 실시간 분석은 촉매 설계를 최적화하는 데에도 이바지하고 , 

있다 다양한 실험 조건에서 촉매 표면을 관찰함으로써 연구자들은 촉매의 구성. , 

형태 및 나노구조를 조절하여 그 활성과 안정성을 분석하고 이를 기반으로 최적

의 설계 조건을 구축할 수 있다 또한 운전 조건에서 촉매반응에 대해 종합적인 . , 

정보를 제공하며 이 정보는 다양한 촉매 및 전기 촉매 기술에서 실용적인 응용을 , 

위한 효율적이고 내구성 있는 촉매 개발에 이바지하고 있다.

요약하면 실시간 분석은 촉매 연구에서 실시간으로 반응 메커니즘 촉매 성능 , , 

및 안정성을 이해하는 데 도움이 되는 독보적인 방법으로 기존 촉매의 반응 전 

물리화학적 특성과 반응 시의 차이로 말미암은 틈을 좁힐 수 있는 중요한 연구 

방법으로 주목받고 있다 특히 최근 주목받고 있는 반응속도를 고려한 다양한 시. 

간 범위의 실시간 분석 방법 및 이미지화를 통한 다양한 크기 범주의 다각도 분석 
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등 기존 한계를 극복할 수 있는 새로운 촉매 및 시스템 설계 방법의 중요한 전략

으로 활약할 것으로 기대된다. 

표면화학의 쟁점과 전망 . Ⅲ

표면화학 연구의 발전은 기존 실험을 기반으로 한 연구와 이론적인 협업과의 

융합에 있다 예를 들어 기반 제 원리 계산이나 . DFT 1 (First principle calculation) 

분자 동역학 시뮬레이션과 같은 이론적인 접근법과의 (MD; Molecular Dynamics) 

통합은 표면화학 반응 메커니즘을 이해하고 촉매의 효과적인 설계에 중요한 역할

을 할 것이다.49,50

그림 이론연구를 통한 표면화학 분석[ 12] 52

표면화학 연구와 이론 모델링의 결합은 촉매 표면에서 일어나는 화학반응 과정

을 깊이 있게 탐구할 새로운 기회를 제공하고 있다 계산은 촉매의 전자 구. DFT 

조와 통계학적 분석에 대한 통찰력을 제공하며 촉매 반응 도중 가장 유리한 반응 , 

경로와 중간체를 식별하는 데 유용하게 활용되고 있다 이러한 복잡한 세부 사항. 

을 이해함으로써 연구자들은 촉매의 조성 나노구조 및 활성 부위를 조절하여 전, 
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략에 계산과학 기반 이론 연구를 활용하고 있다 그림 [ 12].51,52 

또한 시뮬레이션은 분자 수준에서 촉매 반응을 탐구하는 데 사용되며 이, MD 

는 반응물과 촉매 표면 간의 동적인 상호작용과 반응을 이해하는 데 효과적이다. 

분자 수준의 이해는 반응의 동역학 과 열역학 예측에 중요(kinetic) (thermodynamic) 

하며 고성능 촉매의 합리적인 설계를 도출할 수 있을 것으로 기대된다 이론적 협. 

업은 실험 관찰과 이론적 예측 사이의 연결을 형성함으로써 제안된 반응 메커니

즘과 촉매 특성의 검증을 도울 수 있으며 실험 데이터와 계산적 시뮬레이션을 결

합함으로써 연구자들은 모델을 개선하고 검증할 수 있으며 촉매 행동에 대한 예, 

측의 정확성과 신뢰성 향상에 도움이 될 수 있다.

기존의 실험 기반의 다양한 시도를 통한 새로운 촉매 물질을 개발하는 데는 시

간과 비용적인 부분에서 한계가 있었다면 표면화학 연구와 이론적 협업은 실험만, 

으로는 어려운 새로운 촉매 물질과 혁신적인 반응 경로를 손쉽고 빠르게 탐구할 

수 있다 계산적으로 촉매 특성을 예측하고 후보물질을 스크리닝함으로써 새로운 . 

효율적인 촉매의 발견을 현실화시키는 데 크게 이바지할 것으로 기대된다 이는 . 

실험적 실험과 실험 시행에 필요한 시간과 자원을 줄여주는 효과적인 방법이다. 

하지만 아직 모델 기반의 이론연구 자체와 실제 시스템 사이의 차이가 존재하기 

때문에 앞으로 중요한 연구 방향은 이론연구와 실험연구의 협동 연구를 통해 각 

그림 표면화학의 전망 실험 이론 설계 융합[ 13] ( - - )52



764    정동영

시스템이 갖는 부족한 부분을 채워주는 상호 보완이 될 것으로 보인다 그림 [

13].52,53 반응 메커니즘의 깊은 이해와 고급 계산 도구의 활용을 통해 연구자들은  

다양한 응용 분야에서 효율적인 촉매 시스템을 개발할 수 있으며 미래를 위한 친, 

환경적이며 효율적인 기술의 돌파구를 모색하는 데 매우 중요한 전환점이 될 것

으로 기대한다.
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박현서 * ․성영은**1)

전기화학의 개요. Ⅰ

전기화학은 전기에너지와 전극 표면의 화학종이 산화 환원되는 화학반응 사이-

의 관계를 연구하고 응용하는 화학의 한 분야이다 일정한 전압으로 전류를 흘릴 . 

수 있는 볼타 전지가 개발된 년 이래 전기화학자들은 전압 전류와 화학 반응1800 , 

의 열역학 및 동역학 관계에 대해서 깊이 연구하였다 화학 에너지에서 전기 에너. 

지를 생성하는 볼타의 갈바니셀 은 이어 칼라일과 니콜슨의 수전해(galvanic cell)

실험과 같은 전해셀 실험으로 이어져 전기화(water electrolysis) (electrolytic cell) 

학이라는 학문의 기초를 형성하였다.1-3

그림 전기화학 세부 분야[ 1] 

전기화학은 분석법 개발을 통해 화학종 또는 금속의 성질에 대한 이해를 깊게 

하였고 다양한 방식으로 우리의 삶에 유용하게 활용되었다 멀리 년 대 중반, . 1800

에는 전기화학 공정으로 여러 가지 금속을 전해도금하고 정제하는 방법들이 연구

되었다.3 세기 후반에는 수력발전에서 나오는 전력을 이용해 알루미늄을 전해도 19

한국과학기술연구원 연구원 * 

서울대학교 교수** 

Flow
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금으로 저렴하게 얻어내는 대규모 공정 이 개발되었고 이후 (Hall-Heroult Process) , 

전기화학 공정을 통해 금속 뿐 아니라 염소 가스 브롬 가스 등을 생산하는 공정, 

이 듀폰과 같은 회사들에 의해 크게 산업화되었다 이처럼 전기화학 공정은 기존 . 

방법으로 생산하기 힘든 여러 유용한 물질을 생산하는 새로운 공정을 만들었다. 

또 년 년에는 각각 연료전지와 납축전지에 대한 실험이 보고되며 화학 , 1839 , 1859

반응을 통해 전력을 생산하는 방법도 연구되기 시작하였다 최근 산업과 경제 전. 

반에서 화석연료 사용이 제한되고 재생전력을 기반으로 물질과 에너지를 생산하

는 전동화 전환이 사회의 중요한 화두로 떠오르면서 이와 같은 전기화학적 물질 , 

합성 및 에너지 전환 분야 기술에 대한 관심이 매우 높아지고 있다. 

표 전기화학에서 보고된 중요 실험들[ 1] 

연도 주요 내용

1800 볼타 전지 개발 

1800 첫 수전해 실험 

1821 전기모터 발명

1831 패러데이 법칙 발견

1834 전해 용어 도입 (electrolysis) 

1839 첫 연료전지 실험

1859 납축전지 발명

1867 발전기 발명

1886 알루미늄 제련 공정 개발

1899 전지 발명Ni-Cd 

1901 전지 발명Ni-Fe 

1919 버틀러 볼머 방정식 발표-

1922 폴라로그래피 분석법 발명

1939 알칼라인 연료전지 발명

1958 포텐셔스탯 발명 전극 시스템 도입, 3

1964 아폴로 우주선에 알칼라인 연료전지 탑재

1965 제미니 우주선에 고분자 연료전지 탑재

1966 첫 고분자 수전해 실험 

1968 첫 고체 산화물 수전해 실험

1972 첫 광전기화학 물분해

1991 이온 전지 상업화Li 

1996 공기 전지 개발Li-
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전기화학 장치는 특정 전위에서 특정 반응을 통해 흐르는 전류를 측정함으로서 

각종 현상이나 물질의 센서로도 활용되어 왔다 또 전극에 흡수된 광에너지를 이. 

용하여 이온들의 산화 환원 반응을 일으키거나 반대로 이온들의 산화 환원 반응 , , , 

중에 광자 방출을 제어하는 과정을 통하여 광전기화학 합성 염료감응 태양전지, , 

전기화학 발광 등의 광전기화학도 발전하였다(electrochemiluminescence) . 

그림 근대 전기화학 분석법의 발전[ 2] 2

이처럼 다양한 분야에 활용되는 전기화학 반응은 여러 가지 기준에 따라 분류

될 수 있다 반응 중에 일어나는 에너지의 유출입 방향에 따라 자발적 반응 갈바. (

니셀 과 비자발적 반응 전해셀 으로 나눌 수 있고 전자 전달 반응 속도가 전극 표) ( ) , 면 

성질에 의존하는지 여부에 따라 촉매반응(inner-sphere reaction, electrocatalysis)과 

비촉매반응 으로 구분할 수도 있다 또는 전기화학 반응이 활(outer-sphere reaction) . 

용되는 목적에 따라 에너지 전환 장치 물질 합성 장치 표면 처리 장치 분석 장치, , , 

센서 등으로 나누는 방식도 있다 본 집필에서는 전기화학을 물질 합성에 주로 ( ) . 

응용되는 전해셀 반응 에너지 생산에 주로 응용되는 갈바니셀 반응 그리고 기초 , , 

화학반응의 이해를 통해 물질 검출에 응용되는 전기화학 센서 반응으로 나누고 

각각의 연구 동향을 살펴보고자 한다 마지막으로 요즘 활발히 논의되는 탄소중립. ,  

산업 체계에서 전기화학 기술에 요구되는 역할과 전망에 대해 논의하고자 한다. 



774    박현서 ․성영은

전기화학의 연구동향 . Ⅱ

전해셀 반응 1. 

수전해  1) 

물 분자를 전해하여 수소와 산소를 생성하는 반응은 표준 조건에서 237 kJ/mol

의 에너지가 필요한 흡열반응이며 전기화학에서는 의 전압이 필요한 전해, 1.23 V

셀 반응이다 수전해 반응은 양성자가 환원되어 수소분자가 되는 반응과 물이 산. 

화되어 산소가 되는 가지 반쪽반응으로 이루어져 있다2 . 

2H+ + 2e- H→ 2 E0 = 0.00 VRHE

O2 + 4H+ + 4e-  2H→ 2O E0 = 1.23 VRHE

2H2O  2H→ 2 + O2 E0
Cell = -1.23 V

수전해 장치에서 효율적으로 수소와 산소를 생산하기 위해서는 양성자 환원반

응 물 산화반응 이온 전달 전자 전달 물질 전달의 가지를 위해 좋은 소재와 , , , , 5

부품이 있어야 한다 이 중 양성자 환원 전극과 물 산화 전극은 수전해 반응의 동. 

역학을 높이기 위해 오랫동안 연구되어 왔다 년에 영국에서 보고된 첫 번째 . 1800

수전해 실험에는 두 개의 백금 전극이 황산 용액 속에서 각각 양성자 환원과 물 

산화 반응을 위해 사용되었으며 이후 오랜 연구개발을 통해 다양한 물질들이 수, 

전해 전극의 촉매로 연구되었다.3 

전극 표면에서 물 분자 혹은 양성자가 환원되어 수소 분자가 형성되는 과정은 

물 분자 또는 양성자가 흡착 환원되어 수소 원자가 되는 반응 단계 을 거(Volmer )

친 이후 환원된 두 개의 수소 원자가 이합체화 되어 탈착되는 과정 , (dimerization)

단계 또는 환원된 한 개의 수소원자에 다른 물 분자 혹은 양성자가 환원됨(Tafel ) 

과 동시에 직접 결합되는 반응 단계 으로 이루어진다 이 때 물 분자 (Heyrovsky ) . , 

혹은 양성자가 전극 표면에 흡착하는 세기 표면 흡착 수소 원자가 확산하거나 이, 

합체화 되어 탈착되는 속도 등이 수소 발생 반응의 동역학을 결정한다 수소 발생 . 
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반응에는 백금이 가장 우수한 촉매로 알려져 있지만 코발트 니켈 몰리브데늄 등 , , , 

다른 금속 혹은 금속 황화물 금속 인화물 등이 연구되고 있다, .4 

물이 산화되어 산소가 되는 과정은 양성자 환원에 따른 수소발생 반응보다 복

잡하고 속도가 느리다 수소 발생 반응에 개의 전자가 관여하는 반면 물 산화 산. 2

소발생 반응에는 개의 전자가 관여하며 그 반응 기작도 훨씬 복잡하다 물 산화 4 , . 

반응은 물 분자 혹은 수산화기가 전극 표면에 특이 흡착하여 수산화 라디컬을 생

성하고 다른 물 분자 혹은 수산화 라디컬과 반응하여 과산화수소를 생성하는 등 , 

여러 단계를 거쳐 이루어진다 이 때 반응 중간 물질인 수산화 라디컬과 활성 산. , 

소종 의 흡착력 등이 산소 발생 반응의 동역학을 결정한다고 알려(reactive oxygen)

져 있으며 이리듐과 루테늄의 산화물들이 우수한 촉매로 알려져 있다, .4 이외에도 , 

알칼라인 용액에서는 철 니켈 코발트 등의 산화물들이 촉매 활성을 가진 것으로 , , 

알려져 있다. 

수전해 반응은 세기 오랜 연구를 거쳐 년대 암모니아 합성 공정에 필요19 1920

한 수소를 공급하기 위한 목적으로 활발히 상업화 되었던 기록이 있다.5 수전해  

장치는 수소 발생 전극과 산소 발생 전극 사이의 이온전달을 담당하는 전해질의 

종류에 따라 알칼라인 수전해 양이온전달 고분자 전해질막 수전해 고체산화물 , , 

수전해 등으로 분류된다 세기 초반부터 상업화 되었던 수전해 장치는 염기성 . 20

수용액을 전해질로 사용하는 알칼라인 수전해 장치이다 알칼라인 수전해 장치는 . 

안정적으로 공급되는 전력을 이용하여 일정한 속도로 수소를 생산하는 정적 운전

에 적합한 장치이다 알칼라인 수전해 장치에는 니켈 철과 같은 저렴한 금속을 . , 

전극 및 반응기 소재로 사용할 수 있다는 장점이 있어 현재도 상업 장치로 많이 

활용되고 있다 그러나 해당 장치는 변동성이 심한 전력을 활용하여 수전해 운전. 

을 하기에는 불리한 면이 있어 이를 극복하기 위한 연구개발이 진행되고 있다, . 

양이온 전달 고분자 전해질막 수전해 장치는 세기 중반 개발된 이온전도 고분20

자막을 전해질로 사용하는 수전해 장치로서 알칼라인 수전해 장치에 비해 태양광, 

풍력과 같이 변동성이 큰 전력원을 이용해 수소를 생산하기에 유리하다 그러나 . 

해당 장치에는 값비싼 백금 이리듐과 같은 촉매가 많이 사용되어 이를 줄이고 수, 

전해 장치의 경제성을 제고하기 위한 노력이 계속되고 있다 귀금속을 전혀 사용. 

하지 않는 음이온 교환막 수전해 기술이나 열효율을 포함한 에너지 효율이 크게 
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향상된 고온 수전해 기술은 현재 소형 반응기 수준에서 연구되고 있으며 이를 실, 

용적으로 활용하기 위한 소재 부품 개발도 활발히 일어나고 있다, .6

유기물 합성2) 

현대 산업의 많은 유용한 원료와 연료는 원유를 분해 정제하여 얻은 탄화수소, 

와 이를 반응시켜 만든 합성수지에서 유래한다 또 열화학 반응기에서 일산화탄. , 

소 이산화탄소와 수소의 혼합물인 합성가스 를 철 코발트 등의 불균일 , (syn-gas) , 

촉매 표면에서 반응시켜 탄화수소를 만드는 피셔 트롭시 방법도 - (Fischer-Tropsch) 

년대부터 상업화되어 탄화수소 생산에 활용되었다 나일론 합성의 재료로 사1990 . 

용되는 아디포나이트릴 를 합성하는 공정처럼 일부 전기화학적 합성 (adiponitrile)

공정이 사용되기도 하지만 현재 대부분의 유기화합물은 열화학 공정으로 생산되, 

고 있다 그러나 최근 화석연료 사용이 점차 제한되기 시작하고 열과 압력을 에너. , 

지원으로 하는 화학공정을 전동화하는 것에 관심이 커지며 탄화수소를 전기화학

적으로 생산하는 방법에 대해서도 연구개발이 활발히 진행되고 있다.7 

이산화탄소의 전기화학적 환원은 금 은 구리 수은 등의 환원 전극 위에서 수, , , 

용액에 용해되거나 가스 상태에 있는 이산화탄소를 양성자와 반응시켜 일산화탄

소 개미산 메탄올 등 다양한 탄화수소를 얻는 방법이다, , .8 이때 반응에 참여하는  , 

양성자는 물 수소 같은 물질을 산화시켜 얻게 된다 년대부터 전해질에 용해, . 1960

된 이산화탄소의 전기화학 환원과 그 기초적인 거동이 연구되기 시작한 이래 이, 

산화탄소 환원법을 통해 경쟁반응인 수소생산 반응을 억제하고 목표로 하는 특정

한 탄화수소를 제조하기 위한 다양한 전극 촉매가 연구되었다.9 일본 치바 대학교 

의 요시로 호리 등은 년대 중반부터 구리 금 은 아연 납 수은 니켈 등 다1980 , , , , , , 

양한 금속과 그 합금 위에서 탄화수소의 전기화학적 합성속도와 반응선택도를 체

계적으로 연구하여 전해질의 종류 촉매 위 이산화탄소 흡착력 등이 이산화탄소 , 

환원 반응에 끼치는 영향을 설명하였다.10

이산화탄소의 환원은 개 등 다양한 수의 전자가 관여하는 다전자 반응2, 4, 6, 8

으로 일어나며 생성 가능한 화합물도 매우 다양하다 또한 이산화탄소 환원을 수, . , 

행할 수 있는 전해질과 촉매의 종류도 다양하여 특정 탄화수소를 가장 효율적으, 
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로 생산하기 위해 고려해야하는 변수가 많다 이에 최근에는 빅데이터 분석 등 . , 

최신 데이터 분석법과 예측 기법을 활용하여 전기화학적 이산화탄소 환원 촉매를 

개발하는 등의 연구도 보고되고 있다.11

표 전기화학적 이산화탄소 환원에 의한 주요 생성물 목록[ 2] 12

Half-Cell Electrochemical Reactions Potential (V vs SHE)

최근에는 기초 연구를 넘어 산업적으로 이용 가능한 전기화학 이산화탄소 환원 

장치를 개발하는 연구도 활발히 진행되고 있다.13 전기화학 반응기의 전류 생산속 (

도 를 높이고 전력효율을 높이기 위해서는 전극 표면의 이산화탄소 농도를 높이)

는 일이 필요하다 대형 상업화를 위해 필요한 높은 전류밀도 예를 들어. ( , 200 

mA/cm2 이상 를 얻기 위해서는 수용액 등의 포화 이산화탄소 농도 상온 상압의 ) ( , 

물에 약 보다 높은 이산화탄소 농도가 필요하며 이를 위해 고압의 이산화30 mM) , 

탄소를 지속적으로 흘려줄 수 있는 막 전극 접합체를 활용한 반응기 개발 등이 활-

발히 진행되고 있다.13

질소화합물 합성3) 

질소 화합물은 오랜 옛날부터 식물생장을 돕는 비료로서 그 효용성이 알려져 

왔으며 근대에 와서는 화약 합성수지 등의 원료로도 널리 이용되고 있다 질소는 , , . 

공기 중에 존재하는 안정한 화합물로서 비료나 합성수지 등의 질소 화합물을 생

산하기 위해서는 공기 중의 질소를 수소와 반응시켜 암모니아(NH3 로 고정하는 )
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것이 필요하다.14 암모니아는 여러 가지 반응을 거쳐 우레아 (NH2CONH2 질산), 

(HNO3 등의 다른 질소 화합물을 생산할 수 있는 원료로 사용되며 현재 전세계) , 

에서 연간 약 억 천만톤 규모로 생산되는 화합물이다 암모니아 생산은 세계 인2 2 . 

구 증가 및 산업 규모 증가에 따라 년는 연간 억톤 규모로 그 생산량이 증가2050 8

할 전망이다. 

암모니아는 세기말 프랑스의 과학자 클로드 루이 베르톨레18 - (Claude-Louis 

에 의해 그 화학조성이 밝혀진 이래 새의 배설물 등에서 채취되어 이용Berthollet)

되었다.15 세기에 화학자들에 의해 그 합성법이 활발히 연구되다가 세기 초  19 , 20

독일의 화학회사인 바스프에 의해 고온 고압의 하버 보쉬 공정이 상업화되어 현- -

재에 이르고 있다 하버 보쉬 공정은 안정한 질소 분자를 해리하기 위해 섭씨 . -

도의 고온과 기압 이상의 고압에서 철과 루테늄 등의 촉매를 이용해 300-550 250

이루어진다 그러나 하버 보쉬 공정은 화석연료의 개질반응으로 생산된 저순도의 . -

수소를 고순도의 수소로 정제한 후 고온 고압에서 고순도 질소와 반응시켜 암모, -

니아를 생산하기 때문에 그 과정에서 에너지 소모와 이산화탄소 배출이 많다 톤. 1

의 암모니아 생산에는 약 톤의 이산화탄소가 배출되는 것으로 알려져 있으며 이2 , 

는 전세계 온실가스 생산량의 약 에 해당하는 양이다2% .15

탄소 중립 경제를 실현하기 위해서는 암모니아 히드록실아민, (hydroxylamine, 

NH2 과 같은 질소화합물 생산 공정에서도 화석연료 사용과 온실가스 배출이 OH)

적은 새로운 공정이 개발될 필요가 있다.16 전기화학적 암모니아 합성법은 공기  

중의 질소 혹은 질소 산화물과 물 속의 양성자를 반응물로 하고 전력에너지를 이

용해 질소화합물을 만들 수 있기 때문에 화석연료 사용이 전혀 없는 질소 화합물 

합성법으로 주목받고 있다.16 전기화학적 질소 환원과 물 산화반응을 이용하여 암 

모니아를 합성하는 반응은 수전해 반응과 유사한 전압 에서 저온 저압 조(1.17 V) , 

건의 반응기를 설계할 수 있기 때문에 이산화탄소 배출 없이 암모니아를 생산하

기에 아주 유리하다 그러나 이 때 삼중 결합을 가진 매우 안정한 질소 분자를 . , 

전해하기 위해 매우 효율적인 촉매가 필요하다 비스무스 구리 은 금 등 다양한 . , , , 

전기촉매가 질소 환원을 위해 보고되고 있지만 아직 충분한 활성과 내구성을 가, 

진 촉매는 보고되지 않았다.17 

질소분자의 삼중결합은 결합에너지가 로 매우 높으며 해리되기 힘든 942 kJ/mol
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분자이다 또한 질소 분자가 수소화 되는 전기화학 반응은 양성자 환원에 따른 . , 

전기화학적 수소발생 반응과 경쟁하기 때문에 질소 환원에 대한 반응 선택도가 

높은 촉매 개발도 필요하다 이와 같은 난제를 회피하기 위해 질소분자가 아닌 . , 

질소 산화물(NOx 를 환원하여 암모니아를 합성하는 연구 리튬 등 반응성이 매우 ) , 

큰 금속을 전극으로 사용하고 질화리튬을 중간 매개체로 하여 암모니아를 생산하

는 연구 등도 진행되고 있다.18 그러나 아직 하버 보쉬 방법을 대체할 만큼 높은  -

활성 높은 선택성 그리고 반응 효율을 가진 전기화학 공정이 보고되지 않고 있어 , , 

지속적인 연구와 개발이 필요하다.  

광전기화학 합성4) 

광전기화학 전해는 반도체 전극에 흡수되는 광에너지를 이용하여 전극 위의 화

학종을 산화 환원시키는 방법이다, .19 전도성 전극을 사용하는 통상적인 전기화학 

에서는 전해질과 맞닿는 전극의 표면이 전기화학적 전위 변화를 겪으며 화학종과 

전자를 주고 받는다 그러나 반도체 전극을 사용하는 광전기화학에서는 반도체 전. 

극 일부에 흡수된 광자 가 전극의 전도대 에 들뜬 전자(photon) (conduction band)

와 가전자대 의 정공 을 생성하며 이 전자와 (excited electron) (valence band) (hole) , 

정공이 전극의 띠궂음 내 전기장의 영향에 의해 이동하여 산화 환(band bending) , 

원 반응을 일으킨다.

광전기화학은 앞서 논의한 수전해의 양성자 환원 물산화 반응은 물론 이산화, 

탄소 환원 질소 환원 유기물 합성 등 다양한 전기화학 반응에 응용되었다, , .20,21 광 

전기화학에는 통상적인 전기화학에 적용되는 버틀러 볼머 등의 전위 전류 관계식- -

이 적용되지 않으며 광전극의 들뜬 전자와 정공이 반도체 전극을 이동하는 반도, 

체 물리와 전극 표면에서 화학종을 산화 환원시키는 화학반응식이 조합되어 설명, 

된다.19 광전기화학 반응을 일으키는 광전극 의 반응효율을 향상시 (photoelectrode)

키기 위해서는 전기화학 반응을 위한 전기촉매와 광에너지 흡수를 잘하기 위한 

광전극이 모두 필요하다 광전극은 원하는 전기화학반응을 일으킬 수 있는 적절한 . 

전도대와 가전자대 전위를 가지고 있어야 하며 광에너지를 잘 흡수하여 들뜬 전, 

자와 정공을 전극 표면으로 잘 전달하는 반도체 물성을 가지고 있어야 한다. 
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그림 광전기화학에서 연구된 광전극의 전도대와 가전자대 위치[ 3] 22

앞서 논의한 수전해 이산화탄소 환원 질소 환원 등 다양한 전기화학 반응을 , , 

광전기화학 반응으로 수행할 경우 필요한 전력의 일부나 전부를 광에너지로 대체, 

할 수 있다는 장점이 있어 매우 활발히 연구되었다. Fe2O3, TiO2, BiVO4, WO3 등  

다양한 금속 산화물들은 형 반도체로 표면에 적절한 전기화학 촉매와 함께 산화n-

반응을 일으킬 수 있고 등은 형 반도체로 환원반응에 이용될 수 , ZnSe, CdTe p-

있다 이러한 광전극들은 흔히 전해질 내에서 표면 부식반응을 가질 수 있기 때문. 

에 전기화학 촉매 또는 다른 보호층을 광전극 표면에 도포하여 전극의 열화를 방

지하는 연구도 활발히 연구되었다.23

광전기화학 반응은 여러 가지 이유로 아직 전기화학 반응을 대체하여 사용되지 

못하고 있다 광전기화학이 전기화학 반응을 대체하기 위해서는 효율과 내구성 등. 

에 대한 개선도 필요하며 광집적도 혹은 운전 전류밀도를 높이는 것도 매우 필요, 

하다 일반적인 전기화학 반응은 반응 동역학을 높이기 위해 더 높은 과전위를 인. 

가하거나 전극 표면 반응물의 농도를 높이는 방법을 써서 전류밀도를 높일 수 있

다 그러나 광전기화학 반응의 최대 전류밀도는 인가해주는 전위에 의해 조절되지 . 

않고 입사되는 광에너지의 세기 혹은 광전자 밀도 그리고 광전극의 띠틈, (band 

에 의해서 제한된다 태양광 아래에서 광전기화학 전극은 통상 수십 gap) . mA/cm2
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의 최대전류밀도를 가지게 되는데 이는 다른 전기화학 장치에 비해서 배 이상 , 10

낮은 수치이다 이에 따라 광전기화학 장치는 일반적인 전기화학 장치에 비해 반. , 

응 집적도가 떨어지고 기술 경제성도 낮은 편이다 따라서 광전기화학 전극의 낮. , 

은 광전류밀도를 높이기 위해 집적광을 이용해 광전류밀도를 높이고 광전기화학

의 단점을 극복하려는 연구 등도 최근 진행되고 있다.24,25

갈바니셀 반응2. 

연료전지1) 

연료전지는 수소 메탄올 같은 연료와 산소와 같은 산화제를 전기화학적으로 , 

반응시켜 전기 에너지를 생산하는 장치이다 수전해 반응의 역반응인 연료전지 반. 

응은 년 영국의 윌리엄 그루브 에 의해서 처음 그 원리가 발견1839 (William Grove)

되었다.26 연료와 산소를 직접 화학반응 시키지 않고 전기화학적으로 반응시키면  

이론적인 카르노 순환의 열역학 효율보다 높은 에너지 전환 효율을 가질 수 있다. 

또한 수소와 산소를 연료와 산화제로 사용하면 이산화탄소 같은 온실가스 배출 , 

없이 깨끗하게 전력을 생산할 수 있다는 장점도 있다. 

연료전지는 그 연료와 전해질의 종류에 따라 여러 가지 기술로 나눌 수 있는데, 

음극과 양극 사이에 이온을 전달하는 전해질 종류를 기준으로 연료전지 기술을 분류 

해 보면 알칼라인 연료전, 

지(alkaline fuel cell, AFC), 

고분자 전해질막 연료전지

(polymer exchange membrane 

인산염 fuel cell, PEMFC), 

연료전지(phosphoric acid 

용융염 fuel cell, PAFC), 

연료전지(molten carbonate 

고체산fuel cell, MCFC), 

화물 연료전지(solid oxide 그림 연료전지의 종류에 따른 장점과 단점[ 4] 26
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등으로 나눌 수 있다 또 연료전지에 사용되는 연료의 종류에 따fuel cell, SOFC) . 

라 구분해 보면 수소 연료전지 직접 메탄올 연료전지(hydrogen fuel cell), (direct 

직접 에탄올 연료전지methanol fuel cell, DMFC), (direct ethanol fuel cell, DEFC), 

직접 암모니아 연료전지 등으로 분류할 수도 있(direct ammonia fuel cell, DAFC) 

다 이와 같이 다양한 연료전지 중에서 고분자 전해질막 연료전지는 섭씨 도 이. 80

하의 상대적으로 낮은 온도에서 빠르게 키고 끄는 운전이 가능하여 자동차의 전

력원 등으로 이용되고 있다 인산염 연료전지 또는 고체산화물 연료전지 등은 상. 

대적으로 높은 온도에서 작동하며 높은 열효율을 가지고 있어 건물이나 지역의 

정치형 전력 발전원으로 보급되고 있다. 

연료전지는 연료의 산화반응이 일어나는 산화극 그리고 산소의 환원반응이 일, 

어나는 환원극에 효율적인 촉매와 전극이 필요하다 작동온도가 높은 연료전지는 . 

전기화학적 반응속도가 상대적으로 빨라 니켈과 같은 전이금속도 효과적인 전극 

물질로 사용될 수 있으며 작동온도가 낮은 연료전지에서는 저온에서도 반응 활성, 

과 내구성이 좋은 귀금속 촉매가 주로 사용된다 고분자 전해질막 연료전지는 수. 

소 산화반응과 산소 환원반응의 촉매로 백금을 주로 사용하는데 특히 수소 산화, 

반응보다 느린 산소 환원반응에 대한 촉매 연구가 주요하게 이루어져 왔다 그러. 

나 백금은 연간 생산량이 톤에 불과한 고가의 귀금속이며 연료전지 스택100-200

에서 차지하는 가격 비중이 가량으로 매우 높아 전극에 쓰이는 백금의 사용50% , 

량을 줄이기 위한 연구 개발이 꾸준히 진행되어 왔다.27 이에 따라 고분자 전해질 , 

막 연료전지 전극에 사용되는 백금계 촉매의 사용량은 지난 년 동안 20 1 mg/cm2 

수준에서 0.2 mg/cm2 이하로 크게 저감되어 왔다 .28

앞서 이야기한 연료전지 백금 촉매의 사용량 저감 노력에 더해서 백금 촉매를 , 

철이나 코발트와 같은 비백금 전이금속으로 대체하기 위한 연구도 꾸준히 진행되

고 있다.29 반쪽전지 등을 사용한 기초 실험에서 질소가 도핑된 그래핀 등과 철 , 

니켈 코발트 등 전이금속을 활성점으로 하는 비백금 촉매들이 백금에 버금가는 , 

산소 환원 활성을 보여 주었다 그러나 비백금 촉매들은 대체로 백금계 촉매들에 . 

비해 내구성이 매우 떨어지는 문제가 있으며 기초 연구를 벗어나 막 전극 접합체, -

와 같은 반응기 수준에서 좋은 활성과 내구성을 가지기 위해서 아직 연구개발 

이 필요하다.



제 장 전기화학의 동향과 전망    25 783

연료전지에서 소재를 개발하는데 주로 활용되는 방법은 회전 디스크 전극(rotating 

등을 작업전극으로 사용하고 전해질 수용액에서 촉매의 기초 활성disk electrode) 

과 내구성을 살펴보는 것이다 이러한 방법은 전극의 겉보기 활성에 영향을 주는 . 

이온전달 저항이나 물질전달 저항을 배제하고 소재의 전기화학 특성을 살펴보는

데 유용하다 그러나 개발된 소재가 전기화학 장치의 부품으로 평가될 때는 소재. , 

의 기초 물성에 더하여 장치 수준에서 훨씬 복잡한 성능 결정인자들이 관여한다. 

이에 연료전지 소재에 대한 기초 평가와 부품 평가 사이에서 관찰되는 편차를 설, 

명하고 소재의 개선된 물성이 전기화학 장치의 우수한 성능으로 구현될 수 있도, 

록 하는 연구 개발 필요성도 점차 높아지고 있다.30

이차전지 2) 

전기화학 이론이 만들어지던 세기 초반에는 볼타 전지를 이용해 자연에서 잘 19

관찰할 수 없었던 반응성이 큰 금속들도 정제할 수 있었는데 년에는 윌리엄 , 1817

토마스 브랜디 에 의해서 용융염 전해질 속 다량의 금속 (William Thomas Brande)

리튬이 전기화학 반응을 통해 분리 및 정제되었다.31 또한 그보다 앞서 험프리 데 

이비 는 전기화학 전해셀에서 나트륨과 칼륨도 관찰하였다 이처(Humphry Davy) . 

럼 전기화학 전해 실험을 통해 리튬 나트륨 칼륨 알루미늄 아연과 같은 물질들, , , , 

그림 고분자 전해질막 연료전지에 사용되는 백금 촉매량 및 연료전지 가격[ 5]  

저감 추이28
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의 높은 산화 경향성이 확인되며 이를 이용한 전기화학적 에너지 생산 및 저장 

장치 연구가 시작되었다 년에는 납축전지가 개발되며 충전과 방전이 가능한 . 1859

차전지 개념이 정립되었으며 이후 니켈 카드뮴 니켈 금속수소화물 전지 등의 2 , - , -

개발을 거쳐 리튬 전지가 개발되었다.

그림 전해를 통한 리튬의 발견과 이후 리튬전지의[ 6]  

개발 역사3

리튬은 알루미늄 아연 망간 등에 비해서 낮은 단위 부피당 전지용량, , (2061 Ah/L)

를 가지고 있지만 상대적으로 높은 단위 무게당 전지용량 을 가지고 , (3.86 Ah/g)

있으며 년대부터 이차전지의 전극 물질로 고려되기 시작하였다1970 .32,33 리튬 전 

지를 포함한 이차전지는 꾸준히 그 안전성과 저장용량이 증대되었고 충전과 방전 

속도도 점차 빨라졌다 년대 리튬 이차전지의 음극은 금속 리튬에서 탄산. 1970-80

리튬으로 대체되고 양극은 티타늄 황화물에서 리튬 코발트 전극 등으로 개선되, -

며 상업화가 가능한 수준의 리튬 이온 전지 가 개발되었, (lithium ion battery, LIB)

다 니켈 망간 코발트 등으로 이루어진 양극과 탄소로 이루어진 음극에서 일어나. - -

는 리튬 이온의 산화 환원 반응을 활용하는 현재의 리튬 이온전지는 높은 에너지 , 

저장밀도 이상 와 긴 수명을 가지고 있어 각종 전자기기와 자동차 등(250 Wh/kg ) , 

의 에너지 저장체로 널리 사용되고 있다.34 
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그림 리튬 이온 이차전지를 포함한 차세대 이차전지 기술 후보군[ 7] 34

최근에는 더 높은 저장밀도와 충 방전 속도 안정성 그리고 저가 소재를 활용하/ , , 

여 경제성을 높인 차세대 이차전지를 개발하려는 노력도 매우 활발히 일어나고 

있다.34 나트륨 이온 전지 는 리튬보다 훨씬 가용량이 많 (sodium ion battery, SIB)

은 나트륨을 활성물질로 사용하여 가격을 저감할 수 있으나 한편으로는 에너지 , 

저장밀도를 높이기에 불리한 면이 있다 양극에 니켈 코발트 같은 금속 대신 탄소 . -

전극을 활용하고 리튬 황화물을 산화 환원하여 에너지를 저장하는 리튬 황 전지, -

는 이론상 매우 높은 무게저장밀도를 가질 수 있으나 (lighium sulfur battery, LSB)

낮은 전기전도성 등의 문제로 아직 장점을 제대로 실현하지 못하고 있다 현재 사. 

용되는 리튬 이온 전지는 액상의 유기 전해질을 사용해 전극의 분극현상을 해소

하고 효율을 높이고 있는데 이차전지가 물리화학적으로 손상되었을 경우 유기 전, 

해질이 누수되고 화재를 일으킬 수 있는 위험성이 있다 전고체 전지. (solid-state 

는 액상 유기 전해질 대신 고체 전해질을 사용하여 이차 전지의 안전battery, SSB)
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성을 크게 높이고 장치의 부피를 줄여 에너지 저장밀도도 높일 수 있다는 장점이 

있다 전고체 전지를 현실화하기 위해 고분자 전해질 황화물 전해질 등을 적용하. , 

여 기술 개발이 이루어지고 있으나 아직 낮은 이온 전도도 등 기술적으로 해결해

야할 문제들이 남아있다 리튬이 산소와 반응하여 리튬 산화물을 만드는 반응을 . 

양극에 이용하는 리튬 공기 전지 는 공기 중 산소를 반응- (lithium-air battery, LAB)

물로 이용하여 매우 높은 이론적 무게저장밀도를 가질 수 있다 그러나 리튬 공기 . , -

전지는 전해질이 휘발되거나 공기 중의 불순물과 반응하여 충전 방전 특성이 나, 

빠질 수 있으며 이러한 여러 가지 문제를 해결하기 위해 산소 공급을 위한 탱크, 

를 따로 가질 경우에는 시스템 수준의 에너지 저장밀도가 크게 낮아진다는 기술

적 장벽이 있다.34 

이차전지는 소형 가전제품부터 자동차 대형 에너지 저장장치까지 그 활용처를 , 

넓히며 대표적인 전기화학 장치의 하나로 널리 사용되고 있다 좋은 전극 물질과 . 

전해질 집전체와 같은 전기화학 소재를 개발하는 것부터 기술적 신뢰성과 경제성, 

이 높은 부품 및 장치 제조 공정까지 그 연구와 개발이 계속되고 있다 이와 같은 . 

연구개발을 통해 이차전지는 전기를 주요 에너지원으로 사용하는 탄소 중립시대

의 에너지 시스템에 큰 역할을 할 것으로 전망된다. 

레독스 흐름 전지 3) 

레독스 흐름 전지는 전해질에 용해된 두 화학종이 가지는 산화 환원 전위 차이, 

를 이용하여 전력과 화학에너지를 변환시키는 전기화학 장치이다 리튬 이차전지. 

는 비교적 작은 용량의 에너지 저장 매체에서 이상의 높은 효율을 가지고 90% 

전력 에너지를 저장하고 생산할 수 있으나 희소금속인 리튬 등을 소재로 이용하, 

여 가격이 비싸고 대형 에너지 저장 시스템을 구성하기 어려운 한계가 있다 레독. 

스 흐름전지는 리튬 이차전지와 달리 전해질에 용해된 화학종의 농도를 높이거나 

전해질의 부피를 늘림으로서 쉽게 에너지 저장 용량을 높일 수 있고 장치 수명이 , 

긴 특징이 있어 대형 에너지 저장 방법으로 고려되고 있다.35 
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그림 레독스 흐름 전지의 반응 모식도[ 8] 35

레독스 흐름 전지는 세기 후반에도 연구와 실증 사례를 찾아볼 수 있을 정도19

로 오래되었다.36 세기 중반에는 독일과 미국에서 레독스 흐름 전지에 대한 특 20

허와 실증 사례를 찾아볼 수 있다 이후 그 사용량이 점차 늘어 대형 에너지 저장. , 

장치로서 레독스 흐름 전지는 년 기준 전세계에 약 규모로 설치된 2021 1.1 GWh 

것으로 알려져 있다.37 여러 가지 레독스 흐름 전지 종류 중 바나듐 흐름 전지 

와 아연 브롬 흐름 전지가 현재 설치된 에너(vanadium redox flow battery, VRFB) -

지 저장 장치에 주요하게 사용되고 있다.37 바나듐 흐름 전지는  V2+/3+와 VO2+/ 

VO2
+의 두 화학종의 산화 환원 전위 차이를 이용하여 전력을 저장하는 장치로서, , 

바나듐을 분리막 양쪽에 사용하여 두 전극의 화학종이 섞여서 생기는 문제점 등

이 적고 장치 수명이 긴 장점이 있다.34 그러나 바나듐 흐름 전지는 에너지 저장  

밀도가 정도로 이상인 리튬 이차전지에 비해서 매우 떨어진25 Wh/kg 250 Wh/kg 

다.34,38 이에 레독스 흐름 전지 중 에너지 저장 밀도가 높은 아연 브롬 흐름 전지 , -

도 주요하게 연구되고 있다(zinc-bromine flow battery, ZRFB) .35 아연 브롬 흐름  -

전지는 금속 아연과 브롬가스의 산화 환원을 양쪽 전극에서 이용하는데 매우 높, , 

은 이론적 에너지 저장 밀도 를 가지고 있다 그러나 실제 사용되는 (440 Wh/kg) . , 

아연 브롬 전지 시스템은 수준의 에너지 저장 밀도를 보여주고 있어 아- 60 Wh/kg 
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직 추가개발의 여지가 많다 또한 충전과 방전을 거듭하며 아연이 수지상 결정. 

(dendrite)로 성장한다던가 브롬이 증기 형태로 방출되는 등 운영상 극복해야할 문

제점이 있다.35 이외에도 바나듐 흐름 전지의 한쪽 반응을 산소 환원 물 산화 반응 , /

으로 구성한다던가 산화와 환원을 일으키는 레독스 커플로 다양한 유기물 화학종 , 

혹은 무기물 입자를 사용하는 등의 연구개발이 이루어지고 있다 이와 같은 연구. 

개발을 통해 레독스 흐름전지의 효율과 내구성이 개선되고 있으며 이를 대용량 , 

에너지 저장 장치에 응용하는 연구가 계속되고 있다.

염료감응 태양전지4) 

광에너지를 흡수하는 반도체 전극에서 물질을 합성하는 광전기화학 전해셀과 

유사하게 광전기화학 현상은 광에너지를 전력으로 변환시키는 광전기화학 태양, 

전지로 이용될 수도 있다.19 광전기화학 태양전지 중 하나인 염료감응 태양전지 

는 과 (dye-sensitized solar cell, DSSC) Brian O'Regan Michael Grätzel에 의해 1991

년에 보고되었다 이 실험에서는 광을 흡수하는 루테늄 기반 염료가 흡착된 이산. 

화티타늄(TiO2 이 전극으로 쓰여 가 넘는 광전압과 약 ) 0.6 V 1.3 mA/cm2의 광전류

밀도를 보고하였다.39

그림 광 흡수 염료가 적용된 반도체 전극에서 [ 9] 

전력을 생산하는 염료감응 태양전지 반응 모식도39
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반도체 접합에 기반한 태양전지가 서로 다른 반도체 물질 사이의 접합면을 p-n 

잘 형성하여 유용한 전력 생산 장치로 사용되기까지는 어렵고 복잡한 제조 공정

이 필요하다 이에 반해 염료감응 태양전지는 용액 기반의 염료를 다양한 모양과 . , 

크기의 반도체 전극에 간단히 흡착시켜 작동하므로 상대적으로 만들기 쉽고 가격

이 저렴하다 다양한 전극 물질과 염료를 개발하여 염료감응 태양전지의 성능과 . 

내구성을 향상시키려는 노력은 년대 중반까지 활발히 계속되었으며 광 전기 2010 , -

전환효율이 를 넘는 시스템도 보고되었다10% .40 그리고 현재에도 이산화티타늄을  

벗어난 고효율 전극물질을 찾는 연구 내구성과 성능이 우수한 염료를 찾는 연구 , 

등이 계속되고 있다 또한 염료감응 태양전지의 염료로 페로브스카이트. , (ABX3) 

물질이 시도된 이후 페로브스카이트를 활물질로 사용하여 염료감응 태양전지의 , 

성능을 크게 높인 고효율 페로브스카이트 태양전지 개발이 계속 이어지고 있다.41

분석과 이론  3. 

전기화학 반응은 전극 표면에서 용매화된 화학종 및 전해질의 흡착 그리고 전, 

자의 이동에 따른 새로운 화학종의 생성과 탈착 등이 복잡하게 얽혀 이루어진다. 

초기 전기화학에서는 전하 전류 전압 등 전극의 전기적 성질과 전해질 내 화학 , , 

반응 사이의 정량적인 관계를 밝히는 것이 주로 연구되었으며 이 때 전해질 내에 , 

존재하는 화학종의 겉보기 농도와 성질 그리고 전극 표면의 평균적인 성질 사이, 

의 관계를 분석하는 여러 가지 전기화학 분석법이 개발되었다.42 전위 단계법 

(p 전위 주사법 폴라로그래피otential step method), (cyclic voltammogram), (polarography), 

시간대전류법 시간대전위법 전기화학 (chronoamperometry), (chronopotentiometry), 

임피던스 분광법 등을 통해 화학종이 전(electrochemical impedance spectroscopy) 

위 전류의 변화 안에서 어떻게 반응하는지 살펴봄으로서 각종 전기화학 해석법이 , 

개발되었고 전해질 내 특정 화학종의 유무와 그 농도를 측정하는 다양한 분석법, 

으로도 발전하였다 이 중에는 전기화학 분석 중 물질전달을 제어하는 회전 디스크.  

전극 회전 링 디스크 전극 등을(rotating disk electrode), - (rotating ring-disk electrode)  

이용한 분석 방법 초미세전극 를 활용하여 검출 시간과 측, (ultra-microelectrrode)

정 한계치를 높인 분석 방법들이 소개되고 활용되어왔다.42 이러한 전기화학 분석 
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법은 발전을 거듭하여 혈액 등에 포함된 미량의 생체표지를 검출하거나 대기나 

물에 포함된 불순물을 쉽게 검출하는 등 여러 가지 방면에서 사용되고 있다.43,44

전기화학 분석법은 계속 진보하여 최근에는 10-21 몰 수준의 미량 단백질 (zM) 

농도를 측정하거나 단원자 수준의 작은 무기물과 유기물에 대해서도 검출과 해석, 

을 하고 있다.45 예를 들어 브라운 운동을 하며 나노 크기의 구멍을 통과하는 단 , 

일 나노입자 혹은 확산을 통해 미세전극에 충돌하는 단일 나노입자들을 분석하는 

수준의 실험들도 보고되고 있다.46 이러한 분석을 위해서는  10-12 수준 이하의 A 

작은 전류변화를 정확히 측정하는 장치가 필요한데 전기화학 장치의 전류 전위 , , 

제어능을 높이고 전기 이중층 전류를 최소화하는 등 이에 필요한 여러 가지 기법

이 개발되고 있다.46 이러한 분석에 사용되는 여러 가지 방법 중 공간분해능을  , 가

진 전기화학 분석법으로 주사전기화학현미경(scanning electrochemical microscopy)이 

있다 주사전기화학현미경은 년에 개발된 장치로 앞서 언급한 회전 원 디스. 1989 -

크 전극 분석 기법을 공간분해능을 가진 초미세분석법으로 만든 것으로 분석 대, 

상의 표면 특성을 국부적으로 측정할 수 있는 장치이다.47 최근에는 주사전기화학 

현미경 기법에 원자힘현미경 켈빈 탐침 현미경(atomic force microscopy), (Kelvin 

기법을 결합하여 분석 해상도를 크게 높인 연구도 많이 probe force microscopy) 

보고되고 있다.45 이와 같은 분석들은 나노미터 크기의 전극을 제작하고 그 활성 

면적을 제어하거나 정확히 측정하며 이를 안정적으로 표면 분석에 사용할 수 있, 

는 여러 가지 기술적 진보를 통해 이루어지고 있으며 이와 같은 기술을 범용화하, 

기 위한 노력도 계속되고 있다. 

전통적인 전기화학 분석화학에서는 분석 중 측정되는 패러데이 전류(faradaic 

와 전기이중층 충전 전류와 같은 비패러데이 전류 를 current) (non-faradaic current)

구분하고 필요시 비패러데이 전류를 최소화하거나 짧은 분석 시간 동안 비패러데, 

이 전류를 없애는 방법 등에 대해서도 많은 논의를 했다.42 앞서 언급한 단일원자  

혹은 단일 나노입자의 분석처럼 분석의 대상과 측정 전류가 작아지는 미세분석에

서는 전기 이중층 전류와 같은 비패러데이 전류를 정밀하게 제어하는 것이 더욱 

중요하다 이에 나노 스케일에서 전기이중층 충전 전류를 포함한 전체 전류를 해. , 

석하고 비패러데이 배경전류 및 노이즈를 제어하는 실험과 이론적 분석이 계속되, 

고 있다.48,49
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전기화학의 쟁점과 전망 . Ⅲ

전기화학은 세기 초반 볼타전지 개발 패러데이 법칙 발견 등을 거쳐 지난 19 , 

여년 이상 전기에너지와 화학종의 상호 작용에 대해 연구한 학문이다 전기화100 . 

학은 세기에 들어 클로로 알칼리 공정 알루미늄 제련 공정 아디포나이트릴20 - , , 

생산 공정 등 물질 생산에 산업적으로 사용되어 왔다 또 세기 중(adiponitrile) . 20

반부터는 이차전지 연료전지 태양전지와 같은 전기화학적 에너지 전환 기술에도 , , 

역시 산업적으로 사용되고 있다 전기화학 분석법은 학문의 초창기부터 각종 물질. 

의 표면 해석과 용매 내 존재하는 화학종의 전극 반응을 해석하는 학문으로 발전

하여 세기에 의료 환경 분야 등의 분석 기술로 산업화 되었다 최근의 전기화20 , . 

학 분석은 아주 작은 단원자 단분자 단일 나노입자를 대상으로 매우 짧은 시간 , , 

단위의 이론과 분석법을 개발하는 수준에 이르렀다.

전기화학은 최근 전세계적인 탄소중립 움직임과 더불어 더욱 급속하게 산업화 

기술로 성장하고 있다 이차전지를 이용한 전력 저장 수전해를 통한 수소 생산. , , 

연료전지를 통한 전력 생산 등은 이미 탈탄소 경제의 중요 기술로 여겨지고 있으

며 이산화탄소 환원 및 암모니아 활용을 위한 전기화학 기술도 실용화 단계의 개, 

발을 요구받고 있다 그러나 이러한 기술들이 기존 열화학 기반 기술에 대비하여 . 

장점을 실현하기 위해서는 풀어야 할 난제들도 많이 가지고 있다 예를 들어 용량. , 

과 안전성이 높은 이차전지 신기술 현재보다 크게 높은 가격 경쟁력을 가지기 위, 

한 수전해 신기술 내구성과 효율 그리고 가격 경쟁력을 높이기 위한 연료전지 , , 

기술 반응 선택성과 내구성이 좋은 이산화탄소 환원 반응기 개발 집광된 빛에너, , 

지를 사용해 전류밀도를 크게 높이는 광전기화학 기술 수분과 공기 등에 노출되, 

어도 높은 내구성을 가지며 큰 전극과 반응기를 만들 수 있는 광전기화학 태양전

지 기술 등 높은 수준의 기술 개발이 요구되고 있다. 

세계 대표적인 산업국들은 이미 수전해 수소 생산 이산화탄소 포집 및 활용, , 

그린 암모니아의 생산 및 활용 기술 등 전기화학 공정을 이용하여 산업구조를 변

화시키기 시작했다.51 사우디아라비아는 년부터 이산화탄소 포집기술 수전해  2020 , 

수소 생산기술을 암모니아 합성 공정에 도입하고 이렇게 생산한 암모니아를 일본, 

에 수출하기 시작했다.51 유럽 중동 호주 등지에서는 재생전력을 이용한 연간 수 , , 
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백만톤 규모의 수전해 수소생산 산업이 만들어지고 있으며 자동차와 에너지 저장, 

장치 등에 사용되는 이차전지 시장도 년 기준 약 에서 년에는 2020 500 GWh 2030

규모로 성장할 것이라 예측되었다2500 GWh .52 이에 따라 해당 국가들에는 이차 , 

전지 기반 대규모 에너지 저장장치 대규모 수전해 수소생산 시스템과 같은 전기, 

화학 장치가 상업적으로 설치되어 운영되기 시작했다. 

한국은 년 기준 석유 의존도 세계 위 배럴 만달러 석유정제설비 2021 1 (5.70 /GDP ), 

세계 위 에틸렌 기준 석유화학 생산능력 세계 위인 국가로 현재 석유 기반의 5 , 4

화학공업이 공고하게 운영되고 있다.51 우리나라에도 이미 대규모로 이차전지와  

연료전지를 생산할 수 있는 산업체계와 인력구조가 만들어지고 있으나 아직 수전, 

해 수소생산 기술 등에서는 유럽 등 기술 선도국에 비해 산업화가 느리고 인력과 

인프라가 부족하다 향후 여년 동안 이루어질 탄소중립 전동화 중심 경제 전환. 30 , 

에서는 전기화학 기술의 산업적 쓰임이 매우 클 것으로 예상된다 우리나라도 새. 

로이 시작되는 여러 전기화학 산업 분야에서 관련 인력 및 기술 육성이 활발히 

진행되고 관련 연구에서도 훌륭한 성과가 있기를 바란다, . 
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현택환 * ․박정원*1)

나노화학의 개요I. 

나노과학의 역사 1. 

기원1) 

나노는 10-9를 뜻하는 말로 그리스어로 난쟁이를 뜻하는 에서 유래되었다nanos . 

나노물질은 일반적으로 크기의 물질을 말하는데 는 수소원1 nm ~ 100 nm , 1 nm

자 개를 나란히 늘어 놓은 정도에 해당한다 이렇게 작은 나노 크기의 물질은 10 . 

벌크 상태와는 전혀 다른 물리 화학적 특성을 보이게 된다(bulk) · . 

나노기술은 원자 혹은 분자를 적절히 결합하여 이전에는 없던 새로운 미세구조

를 만듦으로써 기존 물질을 변형 혹은 개조하거나 새로운 물질을 창출하는 것을 

목표로 삼는다 미세구조를 만드는 일은 이전부터 시도되었지만 나노기술은 기존. , 

의 기술과 접근 방식에서 뚜렷한 차별성을 가지고 있다 기존의 기술이 미세화를 . 

위해 큰 덩어리를 조각내는 방식으로 접근해 왔다면 나노기술은 원자 혹은 분자

들을 결합하여 미세구조를 만드는 방식을 채택하고 있다.

발전2) 

나노기술은 세기의 가장 유망한 핵심 기술 중 하나이다 나노기술 분야는 21 . 

년 리처드 파인만의 유명한 강의인 1959 “There's Plenty of Room at the Bottom”1

서울대학교 교수 * 
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에서 예견되었으며 년 타니구치 노리오에 의해 공식적으로 정의되었다 현재 , 1974 . 

년에 가까운 이 분야의 연구는 자연과학과 공학 재료과학 의학 농업 정보통50 , , , , 

신기술 등 거의 모든 과학 분야에서 지속적으로 확대 증가되고 있다, . 

한 분야에 나타나는 대한 출판물의 수만으로도 그 분야의 중요성 및 성숙도를 

파악할 수 있다 나노입자라는 용어는 년대에 처음 등장했는데. 1980 ,2-5 관련 출판 

물의 수는 년 약 편 년 약 편 년 약 편1990 20 , 1995 300 , 2000 2100 , 그리고 년 약2008  

편으로 그 유래를 찾아보기 힘들 정도로 빠르게 증가했다16000 .

나노기술은 새로운 산업혁명 을 견인할 수 있는 기술로 간주될 정도로 상당한 ‘ ’

파급효과를 가지고 있다 일차적으로 나노기술은 기능성과 효율성이 높은 물질의 . 

개발을 통해 소재 산업의 부가가치를 높일 수 있는 기반으로 작용한다 또한 나노. 

기술을 통해 정보통신 관련 제품이 가지고 있던 집적도나 속도의 한계를 넘어설 

수 있고 유전자 수준에서 질병을 진단하고 치료하는 방법을 개선할 수 있으며, , 

환경오염의 원인과 결과를 정밀하게 측정 제어할 수 있는 기초가 만들어진다 나· . 

노기술은 모든 물질이 설계되고 만들어지는 방식을 바꿀 수 있는 잠재력을 가지

고 있으므로 모든 산업 분야에서 새로운 도구를 제공해 주는 기반기술의 성격을 

띠고 있다.

우리나라에서는 나노기술개발촉진법 제 조 항에서 나노기술을 물질을 나노‘ ’ 2 1 “

미터 크기의 범주에서 조작 분석하고 이를 제어함으로써 새롭거나 개선된 물리적· ·

화학적 생물학적 특성을 나타내는 소재 소자 또는 시스템 이하 소재 등 이라 한· · ( “ ”

다 을 만들어내는 과학기술 및 소재 등을 나노미터 크기의 범주에서 미세하게 가)

공하는 과학기술 로 정의하고 있다” .

나노과학의 타임라인3) 

년 와 최초의 투과전자현미경- 1931 Ernst Ruska Max Knoll, (Transmission 

을 제작하다Electron Microscope, TEM) .

년 의 - 1959 Richard Feynman “There is plenty of room at the bottom, an 

라는 제목의 강의 미국물리학회invitation to enter a new field of physics” ( , 

월 일 에서 나노기술의 가능성을 예측하다Caltech, 12 29 ) .
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년 와 분자선 에피택시- 1968 John R. Arthur Alfred Yi Cho, (Molecular Beam 

를 개발하다Epitaxy, MBE) .

년 나노기술 이라는 말을 처음으로 사- 1974 Norio Taniguchi, ‘ (Nanotechnology)’

용하다.

년 와 원자 수준의 해상도로 표면 이미징이 - 1981 Heinrich Rohrer Gerd Binning, 

가능한 주사터널링 현미경 을 개발(Scanning Tunneling Microscope, STM)

하다. 

년 및 기타 풀러렌을 - 1985 Harry Kroto, Richard Smalley, Robert Curl, Jr., C60 

발견하다.

년 찰스 디킨스의 소설 두 도시 이야기 의 첫 페이지를 - 1985 Tom Newman, “ ”

전자빔 리소그래피 를 이용하여 크(Electron Beam Lithography, EBL) 1/25,000 

기로 기록하다 그는 이 성과로 년 강의 후 리처드 파인만이 제안한 . ( 1959 1,000

달러의 상금을 받았다)

- 년 와 공동연구자들 원자힘 현미경1986 Gerd Binnig , (Atomic Force Microscope, 

을 개발하다AFM) .

- 년 과 자기력 현미경1987 Yves C. Martin Hemantha K Wickramasinghe, (Magnetic 

을 개발하다Force Microscope, MFM) .

년 와 을 사용하여 저온 에서 니켈 - 1990 D. M. Eigler E. K. Schweizer, STM (4K)

표면에 개별 제논 원자를 배치 이라는 글씨를 쓰다 이는 파인만(Xe) , “IBM” . (

이 꿈꾸었던 세상을 실현하기 위한 첫 번째 단계였다)

- 년 1991 탄소나노튜브를 발견하다Sumio Iijima, .

년 연구진이 방법으로 처음으로 균일- 1993 MIT Moungi Bawendi Hot-injection 

한 반도체 나노입자를 제조하다(CdSe) .

년 와 공동연구자들 상온에서 작동하는 단일 전자 트랜- 1995 Yasuo Takahashi , 

지스터를 시연하다.

년 미국 클린턴 행정부 국가나노기술선도계획- 2000 , (National Nanotechnology 

을 발표하다Initiative, NNI) .

년 와 공동연구자들 탄소 나노튜브에서 작동하는 단일 전자 - 2001 Henk Postma , 

트랜지스터를 시연하다.
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- 년 현택환 균일한 크기의 나노입자 대량 생산 방법인 승온법2004 , 6을 발명

하다.

년 과 공동연구자들 암 치료를 위해 자기 나노입자를 - 2007 Manfred Johanssen , 

이용한 발열 요법의 임상 시험을 진행하다.

나노화학의 기초 2. 

나노입자1) 

나노입자는 보통 에서 의 크기를 갖는 입자를 말하며 여기서 1 nm 100 nm , 1 

나노미터 는 를 nm( ) 1 m 109로 나눈 매우 작은 크기이다 일반적인 원자의 크기가 . 

약 인 것을 고려하면 나노입자는 수십 수천 개의 원자들로 이루어진 물질0.1 nm -

임을 알 수 있다 훈련된 초밥 장인이 한 번 스시를 쥘 때 보통 개의 밥알을 . 320

쥔다고 하는데 밥알을 하나의 원자라고 한다면 스시를 나노입자라 볼 수 있겠다, . 

나노 수준으로 크기가 매우 작아지게 되면서 나노입자는 원래의 벌크 상(bulk) 

태에서 나타나지 않은 새로운 특성을 보이게 된다 예를 들어 생체 적합성이 높아 . , 

약물 전달 등의 의학 분야에서 다양한 용도로 활용되는 금 나노입자는 원래의 금

이 나타내는 금색을 띠지 않으며 크기와 모양에 따라 붉은색 보라색 파란색 초, , , , 

록색 등 다양한 색깔을 나타낸다 그림 [ 1]7 또한 양자점 나노입자는 . , (quantum dot) 

입자의 크기에 따라 발광하는 빛의 파장을 조절할 수 있는 특성을 가지게 되면서 

차세대 디스플레이 재료로 활용되고 있다.

한편 나노입자 중에는 위의 예시처럼 완전히 새로운 특성을 보이지는 않지만, , 

나노 수준의 크기를 가지게 되면서 유용한 특성을 보이게 되는 경우들도 있다 나. 

노입자들은 크기가 작아지게 되면서 부피 대비 표면적이 대폭 증가하게 된다 알. 

약에 비해 가루약이 높은 흡수율을 보이는 것처럼 백금 팔라듐과 같은 촉매 나노, ·

입자는 매우 높은 촉매 활성을 보이며 높은 효율성과 경제성을 갖는다 마찬가지. 

로 철 이산화 타이타늄· (TiO2 나노입자는 넓은 표면적에 의한 높은 반응성을 이용) 

하여 환경 오염 물질을 효과적으로 흡착하거나 분해하는 환경 정화 물질로 활용

되고 있다. 한편 지질 나노입자는 작은 크기를 이용해 생체 내 세포에 직접 약물 , 
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을 전달할 수 있으며 약물을 표적 세포에 안정적으로 전달하면서도 그 전달량을 , 

미세 조절할 수 있어 차세대 약물 전달체로 각광받고 있다.

종류와 제조2) 

나노입자는 그 활용 가능성만큼이나 종류도 매우 다양하다 나노입자는 크게 . 

탄소 기반으로 만들어진 유기 나노입자 와 탄소 기반이 아닌 (organic nanoparticle)

무기 나노입자 로 나뉜다 유기 나노입자는 단백질 탄수화(inorganic nanoparticle) . , 

물 지질 고분자 등으로 이루어지며 생체 독성이 매우 적고 생체 내 분해가 수월, , , 

하여 의약 분야에 널리 활용되고 있다 예를 들어 리포좀 나노입자는 . , (liposome) 

인지질 이중층이 공 모양으로 만들어져 내부가 비어 있는 구조를 가지며 내부에 , 

약물을 포함하여 표적 세포로 운반시키는 데 활용되고 있다. 

한편 유기 나노입자 중에는 오로지 탄소로만 이루어지거나 탄소의 비율이 매, 

우 높은 경우가 존재한다 층 구조를 갖는 흑연의 한 겹을 떼어내면 육각 고리 구. 

조가 넓게 펼쳐진 그래핀 이 된다 그래핀이 공 모양을 갖게 되면 풀러렌(graphene) . 

이 되고 그래핀이 기둥 모양을 갖게 되면 탄소 나노튜브(fullerene) , (carbon nanotube)

가 된다 이들은 높은 열 전기 전도성과 기계적 강도를 가지며 전기전자소재나 에. ·

너지 저장 분야에 활용되고 있다.

무기 나노입자는 탄소를 제외한 원소를 기반으로 만들어진 나노입자인 만큼 그 

종류가 매우 다양한데 크게 금속 나노입자 반도체 나노입자 세라믹 나노입자로 , , , 

나뉜다 금속 나노입자는 금속으로만 이루어진 나노입자이며 원소의 종류에 따라 . , 

그림 입자의 크기 및 모양에 따라 달라지는 금 나노입자 수용액의 색[ 1] 
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다른 특성을 갖는다 예를 들어 백금 나노입자는 반응성이 높아 수소 자동차 촉. , 

매 화학 공정 촉매 배기가스 정화 장치 등에 활용된다 크기가 이하로 매우 , , . 5 nm 

작은 금 나노입자의 경우 백금 나노입자와 같이 촉매로써 활용되며 크기가 증가, 

함에 따라 광학 특성이 나타난다 생체 독성이 매우 적은 물질이기에 생체 내 투. 

약하여 바이오 진단에 활용되기도 하고 빛을 흡수하면 열을 발생시키는 효과를 , 

이용해 세포나 종양을 치료하기도 한다.

반도체 나노입자는 금속 원소와 비금속 원소가 결합하면서 만들어진 나노입자

로 원소의 종류나 입자 크기에 따라 광학 전기적 특성을 조절할 수 있으며 양자, · , 

점 나노입자 혹은 퀀텀닷이라 불리기도 한다 가시광선 영역의 광학 특성을 조절. 

할 수 있는 나노입자는 높은 색순도와 전력 효율로 인해 차세대 디스플CdSe, InP 

레이 재료로 활발히 연구되고 있다 또한 이들의 우수한 광학 특성은 의료용 광. , , 

촉매 전하 전달 디바이스 분석화학 등의 다양한 분야에서 각광받고 있다, , .

세라믹 나노입자는 칼슘 타이타늄 실리콘 등과 같은 금속의 산화물 카바이드, , , , 

인산염 탄산염을 의미하며 원소의 종류에 따라 다양한 특성을 갖는다 페로브스, , . 

카이트 나노입자는 우수한 광학 전기적 특성으로 인해 차세대 태양전(perovskite) ·

지 메모리 소재로 각광받고 있다 자성 나노입자는 외부 자기장이 존재할 때만 , . 

자성을 갖는 초상자성 을 띠게 되면서 단백질이나 암세포 등(superparamagnetism)

을 간단한 자석만으로 효과적으로 분리하거나 조영제 등의 의학적인 진단과 MRI 

치료 목적으로 활용되고 있다. TiO2 와 같은 나노입자들은 항균 및 항, ZnO, CuO

바이러스 특성을 가지며 카테터와 같은 다양한 의료용품 제작에 활용된다 반도, . 

체 및 전자재료 소자에도 HfO2와 같은 나노입자들이 활용되고 있다.

나노입자 제조 방법은 크게 크기를 줄이는 방식 하향식 과 크기를 늘(top-down, )

리는 방식 상향식 으로 나뉜다 크기를 줄이는 방식은 크기가 큰 재료(bottom-up, ) . 

에 물리적 화학적 힘을 가하여 재료를 부수거나 녹이는 방식으로 가공 방식이 간· , 

단하고 대량생산에 용이하지만 크기를 이하로 작게 만드는 것이 어렵고 , 100 nm 

입자의 균일성을 확보하기 어렵다 크기를 늘리는 방식은 원자 수준에서부터 출발. 

하여 점차 입자를 성장시키는 방식으로 작은 크기의 나노입자 합성에 용이하고 , 

입자의 크기 모양 구조 등을 정밀하게 제어할 수 있지만 대량 생산이 어렵다는 , , , 

단점이 있다.
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원리3) 

나노입자가 나타내는 새롭고도 유용한 특성들은 입자의 크기가 나노미터 수준

으로 작아졌을 때 전자의 거동이 달라지면서 나타나게 된다 일반적인 벌크 물질. 

에서 자유롭게 운동하던 전자들은 입자의 크기가 작아지면서 운동성을 제약받게 

된다 파동 운동을 하는 전자들은 제한된 크기의 입자 안에서 특별한 조건 특정 . (

파장 을 갖출 때만 운동성을 갖게 된다 특별한 조건을 만족하는 특정 파장을 갖) . (

는 전자들만 존재한다는 것은 전자의 에너지가 더 이상 연속적이지 않고 불연속) 

적으로 양자화됨을 뜻한다 나노입자의 크기가 작아지면 더 짧은 파장의 파동 운. 

동을 하는 전자들이 조건을 갖추게 되고 나노입자의 크기가 커지면 더 긴 파장의 , 

파동 운동을 하는 전자들이 조건을 갖추게 된다 이처럼 전자의 거동이 입자의 크. 

기에 영향을 받는 원리를 이용해 특정 크기의 양자점 나노입자를 합성함으로써 , 

광학 특성을 제어할 수 있다.

한편 금 나노입자와 같은 특정 나노입자 표면의 전자들은 빛에 의해 집단적인 , 

영향을 받게 된다 가시광선 영역의 빛이 특정 나노입자에 조사되. (400-700 nm) 

면 빛의 파장보다 짧은 길이의 나노입자에 구속되어 있는 전자들 음전하를 가짐, ( )

은 빛이 가지고 있는 전기적 파동 전기장 에 의해 집단적으로 영향을 받아 진동을 ( )

하게 된다 집단적으로 영향을 받은 전자들은 특정 파장의 전기장과 공명현상을 . 

일으키게 되며 해당 파장의 빛을 강하게 흡수하여 나노입자는 특정한 색을 나타, 

내게 된다 나노입자의 크기나 형태에 따라 공명이 일어나는 빛의 파장이 바뀌는 . 

것을 이용해 광학 특성을 원하는 대로 조절할 수 있다.

분석4) 

나노입자는 가시광선의 파장 보다 작기 때문에 광학현미경을 이(400 700 nm) , –

용해 입자를 관찰하는 것이 불가능하다 나노입자를 관찰하여 이들의 크기나 형태. 

를 분석하기 위해서는 전자 현미경을 활용해야 하며 대표적으로 투과전자현미경, 

과 주사전자현미경(transmission electron microscopy; TEM) (scanning electron 

이 있다 투과전자현미경은 전자가 관찰 재료를 투과하면서 달microscopy; SEM) . 
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라진 전자의 성질을 감지하는 기기로 재료의 두께가 얇아야 하는 단점이 있지만, 

원자 하나하나를 관찰할 수 있는 높은 분해능을 갖는다 주사전자현미경은 관찰 . 

재료에 전자를 조사했을 때 발생하는 반사 전자와 후방 산란 전자를 감지하는 기

기로 투과전자현미경에 비해 분해능이 낮은 반면 두꺼운 재료도 관찰 가능하다는 , 

장점이 있다 그림 [ 2]8.

그림 실리콘 나노입자의 주사전자현미경 투과전자현미경 이미지[ 2] (a) , (b) 

한편 전자현미경 기법은 나노입자 하나하나의 형태를 직접 분석할 수 있다는 , 

장점이 있지만 강한 전압으로 전자를 조사하기 때문에 측정으로 인해 재료에 손, 

상이 가해질 수 있다 이러한 단점을 보완하는 분석법으로 선을 활용한 비파괴 . X-

분석법이 존재한다 선 회절 분석법 을 통해 나노입자의 . X- (X-ray diffraction; XRD)

결정성과 입자 크기를 측정할 수 있으며 선 광전자 분광법, X- (X-ray photoelectron 

을 통해 나노입자를 구성하는 원소의 종류 비율 산화 상태를 spectroscopy; XPS) , , 

측정할 수 있다 선 흡광 분광법 을 통해 나. X- (X-ray absorption spectroscopy; XAS)

노입자 내에서 어떠한 원소들이 결합하고 있는지와 해당 원소들의 산화 상태를 

측정할 수 있다.

나노입자의 광학적 성질을 분석하는 방법으로 자외선 가시광선- (ultraviolet-visible; 

분광법과 광발광 분광법이 있다 자외선 가시광UV-Vis) (photoluminescence; PL) . -

선 분광법은 나노입자에 자외선 가시광선 영역의 빛을 조사하고 나노입자가 이를 - , 

흡수하여 입자 내 전자의 에너지 준위가 바닥 상태에서 들뜬 상태로 전이하는 양

상을 측정한다 이를 통해 나노입자가 어떤 파장의 빛을 주로 흡수하는지를 파악. 
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할 수 있다 광발광 분광법은 나노입자에 자외선을 조사하여 들뜬 상태로 전이한 . 

전자가 다시 바닥 상태로 전이하면서 방출하는 빛을 측정한다 이를 통해 나노입. 

자의 형광 특성을 분석할 수 있다.

동향 및 쟁점 . Ⅱ

학술 분야 1. 

크기가 균일한 나노입자의 합성은 그동안 콜로이드 상에서의 핵 형성 및 성장 

그래프 와 같이 마이크로미터 크기의 (nucleation and growth), LaMer (LaMer plot)

입자 합성 원리를 빌려 설명되었다 이렇게 고전적인 이론에 기반해 나노입자 형. 

성 과정을 설명하는 이론을 라고 명명하며 다음과 같이 classical nucleation theory , 

몇 가지 가정을 전제로 한다 핵형성되는 입자는 구형이며 해당 입자의 표면장. 1) , 

력은 입자의 크기에 의해서만 결정된다 입자의 성장은 주로 원자나 이온과 같. 2) 

은 단량체 의 유입으로 인해 일어난다 생성된 입자는 초기 핵형성 (monomer) . 3) 

과정에서부터 결정성을 갖는다 그러나 모든 나노입자의 형성 과정을 . , classical 

로 설명하는 데에는 한계가 있다 이러한 한계점을 보완하고자 nucleation theory . 

최근 몇 년간 제시되고 있는 새로운 이론이 이다 그림nonclassical nucleation theory [  

투과전자현미경의 성능이 비약적으로 향상됨에 따라 적은 수의 전자를 조사하3]. 

면서도 원자 수준의 분해능을 획득할 수 있게 되고 또한 년 전후로 새로이 , 2010

개발된 액상 투과 전자 현미경 기술을 써서 나노입자의 형성(liquid phase TEM) , 

성장을 실제 용액 상에서 직접 관찰할 수 있게 되었다 그림 [ 3-(a,b)]9 이에 따라 . 

기존의 에 의해 예측되지 않았던 나노입자의 새로운 거classical nucleation theory

동들이 다음과 같이 밝혀졌다 그래핀 액상 셀 에서 작은 . 1) (graphene liquid cell)

크기의 백금 나노입자는 충돌 현상을 통해 성장하고 그림 [ 3-(c)]10 금 은 전구, 2) , 

체 용액이 을 통해 두 개의 용액 상으로 나뉘어 (precursor) spinodal decomposition

이로부터 무정형의 나노클러스터를 거쳐 결정성의 나노입자로 성장(amorphous) 

하게 되며 그림 [ 3-(d)]11 니켈 나노입자는 무정형 상을 거쳐 결정성 나노입자로 , 3) 
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성장하는 핵형성 과정을 보여준다 그림 [ 3-(e)]12 이러한 새로운 경향의 거동들은 . 

아직 2~3 수준의 크기를 갖는 구형 나노입자들에 한해서만 보고되었다 향후  nm . 

투과 전자 현미경의 기술이 더욱 발전하게 되면 원자 수준에서 발생하는 초기 핵

그림 적은 수의 전자로도 투과 전자 현미경이 높은 수준의 분해[ 3] a) 

능을 갖게 하는 실시간 전자 직접 검출기 출처 (K3 Detector) ( : 

액상 투과 전자 현미경으로 다양한 물질의 거동을 파악하는 Gatan). b) 

모식도.9 좌 그래핀 액상 셀을 묘사하는 모식도 우 백금 나노입자 c) ( ) , ( ) 

의 충돌 현상을 묘사하는 모식도.10 금 나노입자의 액상 형성 과정을  d) 

세 단계로 표현한 모식도.11 무정형의 상을 거쳐 니켈 나노결정이 형 e) 

성되고 성장하는 과정을 보여주는 투과 전자 현미경 이미지 및 그에 해

당하는 고속 푸리에 변환 (fast Fourier transformation).12
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형성 과정을 액상에서 관찰하거나 구형이 아닌 형태의 나노입자들의 형성 및 성, 

장 과정을 직접 관찰할 수 있을 것으로 기대되고 있다.

분석 방법의 발전과 함께 새로운 나노재료의 합성에도 최근 몇 년 동안 많은 

발견과 발전이 있었다 대표적인 예시들은 다음과 같다 이종 삼종 원소보다 . . 1) , 

더욱 많은 종류의 원소로 이루어진 고엔트로피 합금 나노입자(high entropy alloy 

그림 nanoparticle) [ 4-(a)]13 일반적인 나노입자들보다 훨씬 작은 수준의 , 2) 1 nm 

나노클러스터 그림 [ 4-(b,c)]14,15 생체 물질에서 나타나는 특성인 카이랄성 , 3) 

을 갖는 나노입자 그림 (chirality) [ 4-(d,e)]16,17 고엔트로피 합금 나노입자의 경우. , 

기존의 합금 나노입자들보다 월등한 촉매 성능 및 안정성을 가질 수 있어 미래 

재료로서 관심을 받고 있다 그러나 일반적인 합성 원리가 부재한 상황이며 산업 . , 

수준에서 활용될 만큼 많은 양의 합성이 어렵다는 한계가 있다 매우 작은 크기를 . 

갖는 나노클러스터의 경우 마치 분자처럼 정확한 숫자의 원소들로 구성되어 있고 , 

불연속적인 에너지 준위를 갖는 점 등이 일반적인 나노입자들과 구별되는 뚜렷한 

특징이다 그러나 해당 물질 또한 일반적인 합성 원리가 아직 정립되지 않은 상태. 

이며 기존의 응용성 높은 물질군을 대체할 만큼 뛰어난 성능을 보이는 나노클러, 

스터가 몹시 제한적이라는 단점이 있다 마지막으로 카이랄성 나노입자의 경우. , 

카이랄성 물질을 검출하는 센서로서의 활용이나 빛을 편광시킬 수 있는 특성에 

착안하여 메타물질 로의 활용이 기대된다 하지만 이러한 나노입자(metamaterial) . 

가 카이랄성을 드러내는 원인이 아직 정확히 밝혀지지 않아 메커니즘 연구가 필

요하며 카이랄성을 발현시킬 수 있는 나노입자의 종류가 제한적인 상황이다, .

응용 분야 2. 

유연하고 신축성 있는 전극의 개발1) 

인체에 부착되어 작동하는 생체의료기기의 전극은 생체 전기 신호를 측정하고 

조직에 전기 자극을 주는 역할을 한다 부드러운 생체조직과 딱딱한 물성을 가진 . 

기존의 생체의료기기 간의 기계적 성질 차이는 생체의 면역반응 유발 및 기기의  

열화 등 다양한 문제를 일으킨다 이러한 문제를 극복하기 위해서는 생체조직처럼 . 



810    현택환 ․박정원

부드럽고 신축성이 있는 신축성 전자 장치 개발이 필수적이다 금속의 높은 전기. 

전도도와 탄성체의 부드러운 기계적 물성을 동시에 갖는 신축성 전극 물질로 나

노물질과 탄성체를 사용해서 만든 나노복합체가 개발되었고 이러한 신축성 나노, 

그림 [ 4 고엔트로피 합금의 개념 및 시대에 따른 고엔트로피 합금의 발] a) 

전을 표현하는 모식도.13 단결정 선 회절법으로 파악된 대표적인 금 나 b) X

노클러스터 종의 원자 결정 구조3 .14 단결정 선 회절법으로 파악된  c) X

나노클러스터 입자 및 자가 조립체 의 원자 결정 구CdSe (self-assembly)

조.15 리간드의 종류에 의해 좌 우 카이랄성을 갖는 금 나노입자의 주사  d) , 

전자 현미경 사진.16 나노입자의 초기 생성 단계에서 발생한 전위  e) 

에 의해 카이랄성이 부여된 텔러륨 나노입자의 주사 전자 현(dislocation) 

미경 사진.17



제 장 나노화학의 동향과 전망    26 811

복합체 전극의 성능은 금속나노물질의 종류와 나노복합체의 제조 방법에 따라 결

정된다.

실리콘 웨이퍼와 같은 단단한 재료를 기반으로 제작된 스마트폰이나 컴퓨터와 

같은 전자기기의 경우 재료의 단단한 물성이 큰 문제가 되지 않는다 그러나 전자. 

기기를 생물학적 시스템에 적용해야 할 때 이 단단하다는 성질은 문제가 된다 대. 

부분의 생체조직은 금속 및 실리콘과 같이 기존에 전자기기를 구성하고 있는 재

료보다 훨씬 부드럽기 때문이다 이러한 물성의 차이로 인해 단단한 전자기기를 . 

생체조직에 부착하게 되면 조직에 지속적인 기계적 스트레스를 유발하여 염증 반

응을 일으킨다 또한 단단한 재료로 만들어진 전극은 생체조직과 밀접한 접촉을 . 

하지 못하여 기기의 생체 신호 수신 성능과 생체조직에 원하는 자극을 전달하는 

성능이 저하된다 이러한 문제를 극복하기 위해 신축성 전자 소자를 만들기 위한 . 

기술이 연구되고 있다 신축성 전자기기는 기존의 단단한 전자기기의 본질적인 문. 

제를 극복하여 생체 의학 응용 분야에서 기존의 전자기기를 빠르게 대체할 것으

로 예상된다.

신축성 전자기기를 만들기 위해서는 신축성 전극이나 신축성 반도체와 같이 전

자기기를 구성하는 소재들을 먼저 개발하여야 한다 생체의료용 전자기기는 신체. 

에서 나오는 전기신호를 측정하거나 신체에 전기 자극을 주는 등 전류의 이동을 

이용하는 경우가 많으므로 신축성 전극을 개발하는 것이 특히 중요하다 이러한 . 

신축성 전극 즉 고무처럼 신축성이 크면서 동시에 금속과 같이 높은 전기전도도, 

를 가지는 전극 물질은 전도성이 뛰어난 나노 재료와 신축성 높은 탄성체를 섞음

으로써 만들 수 있다. 

신축성 전극을 만들기 위해서 사용되는 전도성 나노 재료는 구리나 은 금과 같, 

은 금속으로부터 그래핀이나 탄소나노튜브와 같이 탄소로 이루어진 나노 재료까

지 매우 다양하다 또한 구성하는 물질의 종류뿐 아니라 나노 재료의 모양에 따라. 

서 신축성 전극의 특성이 크게 영향을 받는다 예를 들어 긴 선의 형태를 가지는 . 

나노 재료를 쓰면 작은 조각 형태의 나노 재료를 사용했을 때보다 훨씬 더 뛰어난 

성능의 신축성 전극을 만들 수 있다.

탄성체와 나노 재료로 이루어진 신축성 전극은 생체조직과 비슷한 물리적 성질

을 가지고 있기는 하지만 수십 정도의 낮은 탄성계수를 가지는 생체조직만큼 kPa 
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부드럽지는 않다 또한 생체조직과 달리 물이나 이온 등을 포함하고 있지 않으므. 

로 탄성체와 나노 재료로 이루어진 신축성 전극은 낮은 생체적합성을 지닌다 이. 

식형 전자기기 등에 생체적합성이 낮은 물질을 사용하게 될 경우 생체 내부에서 , 

면역반응이 일어나게 되며 이 면역반응은 생체에 악영향을 미칠 뿐 아니라 기기, 

의 성능 저하까지 불러온다 최근에는 이를 극복하기 위해 탄성체 대신 하이드로. 

젤을 사용하여 신축성 전극을 만들고자 하는 시도가 이어지고 있다.

하이드로젤은 물을 함유한 고분자의 네트워크이다 물을 함유하고 있기 때문에 . 

생체조직과 비슷한 특성을 가지며 실제로 몸 밖에서 세포를 성장시키는 연구에 , 

하이드로젤을 사용하기도 한다 하이드로젤은 생체조직과 비슷한 정도의 탄성계. 

수를 가지고 있어서 탄성체에 비해서 훨씬 더 생체적합성이 높은 물질이라고 할 

수 있다 하이드로젤을 전극으로 만들기 위해서는 전기전도성을 가지는 물질을 섞. 

어주어야 한다 그동안 개발된 대부분의 전도성 하이드로젤은 전도성 고분자를 기. 

반으로 만들어졌으나 전도성 고분자는 단단하며 전기전도도가 원하는 만큼 높지 

않아 이렇게 만들어진 전도성 하이드로젤 역시 물리적인 특성이나 전기적인 특성

이 좋지 않다 이 문제를 극복하고자 금속 나노 재료를 이용하여 하이드로젤을 만. 

들기 위한 연구가 활발히 진행되고 있다 금속 나노 재료는 금속과 같은 수준의 . 

전기전도도를 가지고 있으므로 이를 이용한다면 금속의 전기적인 특성을 가지면

서도 하이드로젤의 물리적인 성질 또한 가지고 있는 신축성 전극을 만들 수 있다. 

하지만 금속 나노 재료와 하이드로젤을 사용하여 만든 신축성 전극을 이식형 전

자기기 등에 실제로 사용하기 위해서는 이 두 재료가 모두 생체적합성을 지녀야 

한다 독성이 있는 단량체로 이루어진 하이드로젤이나 은 구리와 같이 생체 내부. , 

에서 독성을 나타내는 금속으로 이루어진 나노 재료를 사용해 제작한 신축성 전

극은 이식형 전자기기와 같은 생체의료용 전자기기에 사용될 수 없다 따라서 이. 

를 극복하기 위한 연구 또한 활발히 진행 중이다.

나노의학2) 

나노의학 은 나노기술을 의학에 접목해 질병을 예방 추적 및 치(nanomedicine) , 

료하는 데 목적을 둔다 진단 치료 재생 등의 다양한 의학 영역에서 나노 단위의 . , , 
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물질이 갖는 특수성을 이용하여 기존 조영제 및 약물의 한계를 극복할 수 있도록 

돕는다 궁극적으로는 연구 단계에서 임상 단계로 나아가 환자들의 건강과 삶의 . 

질을 개선하는 기술 개발에 의의를 둔다.18 최근 나노의학이 사용된 대표적인 사 

례는 팬데믹 중에 개발된 백신이다 체내 투여 시 쉽게 분해되COVID-19 mRNA . 

는 를 지질 나노입자 속에 담아 효율적인 세포 흡수가 mRNA (lipid nanoparticle) 

일어나도록 하는 데 나노기술이 사용되었다.

나노의학에서 사용되는 나노물질은 단백질과 크기가 비슷한데 구(1-100 nm), 

조 성분 크기 모양 전하 등 물리적 화학적 특성에 따라 체내 흡수 분포 대사, , , , , , , , 

배출 양상이 다르다 체내 투여 시 나노물질은 필연적으로 체내 환경과 상호작용. 

을 한다 한 예로 체액 속에 존재하는 수많은 단백질이 나노물질 표면에 붙어 단. 

백질 코로나 를 형성한다 단백질 코로나는 생겨나는 시점과 위치(protein corona) . 

에 따라 구성이 변하는 다이내믹한 구조를 가진다 체내 투여 이전과는 전혀 다른 . 

표면 특성을 획득한 나노복합체는 혈액 혈관 면역 체계 장내 마이크로바이옴, , , 

등에 단기적 혹은 장기적으로 영향을 미치며 예기치 못한 부작(gut microbiome) 

용을 초래할 수 있다 나노물질의 구성 및 합성법이 표준화되지 않았고 나노 바이. , -

오 상호작용에 일반적으로 적용될 수 있는 법칙들이 확립되지 않았을뿐더러 개인, 

마다 약물 반응이 서로 다른 점을 고려하여 정밀의학 관점에(precision medicine) 

서도 풀어가야 할 영역이 무궁무진하다.

나노의학에서 활발히 연구되는 나노물질 종류는 크게 리포좀 고분(liposomal), 

자 무기 세포 유래 나노입자로 나뉜다 리포좀(polymeric), (inorganic), (cell-derived) . 

과 고분자 나노입자는 상용화에 성공하였으며 연구 분야에서도 가장 활발하게 활, 

용되고 있다.19 리포좀은 지질로 이루어진 나노입자이며 합성이 쉽고 체내 순환시 

간이 짧으며 쉽게 분해된다는 특성이 있어서 저분자 약물을 효과적으로 전달하는 

매개체로 쓰인다 고분자 나노입자는 체내 순환시간이 리포좀보다 길고 고분자를 . 

이루는 단량체의 친수성과 지용성에 따른 조절 방출이 가능하여 효과적인 약물 

전달체로 사용된다 무기 나노입자는 여러 무기 원소의 배합에 따라 자성 및 빛과 . 

같은 외부 자극에 반응하는 다기능성을 가질 수 있는 특수성이 있다 다공성 무기 . 

나노입자의 경우 리포좀과 고분자 나노입자보다 상대적으로 많은 양의 약물을 탑

재할 수 있다 하지만 생물분해로 인해 발생하는 부산물의 독성이 문제로써 제기. 
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되어 왔다 따라서 무기 나노입자로 얻는 유익함이 부작용의 위험보다 월등히 크. 

다는 것이 검증되어야 한다 세포 유래 나노입자는 세포 성분을 포함하는 나노입. 

자를 말한다 세포에서 추출한 세포막으로 나노입자 표면을 위장 시켜 . (camouflage)

체내 순환시간과 전달 효율을 높이거나 특정 단백질을 발현하는 세포에서 엑소좀

을 추출하여 치료에 사용하는 연구들이 진행됐다 세포 유래 나노입자(exosome) . 

의 경우 양산 기술이 부족하고 세포 유래물이 재현성 있게 추출 가능하다는 것이 , 

검증되어야 한다.

그간의 나노의학 연구들은 다양한 생체적합적 물질들을 조합하(biocompatible) 

여 신규성과 진보성을 주장해왔다 하지만 실제 상용화되어 임상에 사용되는 나노. 

물질은 극소수에 불과하다 질병의 병리와 생리에 중점을 두지 않고 신규 물질 개. 

발에 집중하는 개념 입증 방식의 연구들이 이어져 왔기 때문이(proof-of-concept) 

다 또한 양산을 고려하지 않은 나노물질 제조 방법을 제시하고 실제 임상 환경과 . 

관련성이 떨어지는 세포 실험과 동물 시험들을 통해 나노물질의 효과를 입증하려 

했다 물질적 관점 에서 시도된 나노의학 연구들이 이제는 임. (material-perspective)

상적으로도 유의미한 결과를 도출해내는 균형이 있어야 한다 임상 전환 수율을 . 

높이기 위해서는 여러 방면에서 나노물질의 안전성 효율성 양산 가능성 시장 가, , , 

치 등의 데이터를 제공해야 한다 단일 연구실에서 이 모든 것들을 이행하기 어렵. 

다 물질 개발 약학 임상 병리학 독성학 등 학제 간 전문가들이 모여 협업해야 . , , , 

가능한 일이다.20

나노기술이 적용된 바이오센서와 치료 장비3) 

전세계적으로 인류의 기대수명이 늘어나고 현대 의료의 패러다임이 예방과 진

단 중심의 정밀의료 부문에 무게가 실리면서 진단용 의료기기에 대한 관심도 나

날이 높아지고 있다 차세대 진단용 의료기기는 검진의 정확도 향상 뿐만 아니라 . 

포인트 오브 케어 나 피부 부착형 멀티플렉싱 형태로 질병을 초기에 포착하- - (POC) , 

거나 실시간으로 건강상태를 모니터링하는 맞춤형 진단기기 형태로 진화하고 있

다 이러한 차세대 진단용 의료기기의 생체건강정보 검사의 정확도 및 민감도를 . 

향상시키고 기기를 소형화하는 데 있어 나노기술은 매우 중요한 역할을 한다 예. 
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를 들어 전도성 나노재료를 탄성체와 섞어 만든 전도성 부착형 전극을 수백 마이

크로미터 두께의 얇은 필름 형태로 가공하면 피부 위에서 심전도 근전도(ECG), 

와 같은 생체 전위 신호를 실시간으로 측정하여 심혈관 및 신경 질환을 모(EMG)

니터링하는 진단용 기기로 활용할 수 있다.21 또한 나노기술의 발전으로 혈액 땀 , , 

조직액 등 체액 속에 존재하는 바이오마커들을 전기화학 및 광학 원리로 고감도

로 검출해내는 바이오센서를 제작할 수 있다 이는 바이오센서에서 검출하고자 하. 

는 특정물질과 이 물질에 특이적인 수용체가 결합했을 때 발생하는 변화를 감지

하는 신호변환기에 높은 표면 대 부피 비율과 우수한 전기 촉매 광학적 특성을 갖- - / /

는 나노재료 금 나노입자 그래핀 퀀텀닷 등 를 도입함으로써 높은 민감도와 정확( , , )

도로 원하는 물질을 검출해내는 원리로 제작한다.22 이러한 나노기술 기반의 바이 

오센싱기술은 최근 전세계적으로 창궐했던 코로나바이러스의 진단을 위한 체외 

진단키트 장치로도 활용된다 예를 들어 코로나바이러스의 에 특이적인 안. N-gene

티센스 올리고뉴클레오타이드를 금나노입자에 부착하면 대상 시퀀스와 반RNA 

응할 때 나노입자가 뭉치면서 발생하는 비색 변화로 인해 높은 민감도로 분 이10

내 비색 검출이 가능하다.23

기대수명 증가로 인한 만성질환 환자가 증가하고 이로 인한 적극적인 치료 장

비에 대한 관심도 높아지고 있다 진행된 심혈관질환이나 신경 질환 같은 만성질. 

환 경우 뇌 임플란트 인공심박조율기 스텐트 등과 같은 인체삽입용 의료기기가 , , 

가장 효과적인 치료 수단이다 기존의 인체삽입용 의료기기는 딱딱한 성질 때문에 . 

체내 이식되었을 때 장기와의 마찰로 인한 장기 손상이나 염증을 일으킨다는 한

계점이 있었다 최근에는 나노기술을 이용하여 이러한 인체삽입용 의료기기의 소. 

형화 유연화함으로써 장기 손상을 최소화한 차세대 인체삽입용 의료기기의 개발, 

이 이루어지고 있다.24 예를 들어 앞서 설명한 형태의 전도성 고무 나노재료를 이 

용해 유연성 소자를 제작하게 되면 장기 조직과 비슷한 낮은 모듈러스를 구현할 

수 있어서 장기와의 기계적 물성 미스매치를 최소화할 수 있다 이러한 전도성 고. 

무는 가공을 통해 생체전극 인터커넥트 센서 등으로 제작되어 인체삽입용 의료, , 

기기 소자에 활용될 수 있다 가장 최근에는 이식된 의료기기의 수명이 다한 뒤 . 

수술적 제거가 필요없이 녹아서 인체에 흡수되는 생분해성 나노소자들을 이용한 

생분해성 인체삽입용 기기의 개발도 이루어지고 있다.25 그 외에도 인체삽입용 기 
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기에 항균 기능을 갖는 은 산화아연 구리 등의 나노입자를 코팅함으로써 기기 , , 

이식 후 발생할 수 있는 감염을 방지하기도 하고26 기기 표면의 나노토포그래피  

개질을 통해서 생체 이식재료에 대한 이물반응 을 최소화하(foreign body reaction)

기도 한다.27

나노기술은 물질이 벌크 상으로 존재할 때 나타나지 않은 독특한 물리적 화학, 

적 특성 덕분에 기존 재료로 구현이 어려웠던 의료기기 분야에 새로운 가능성을 

제시해 왔다 하지만 이러한 나노기술의 우수한 장점에도 불구하고 인체가 나노물. 

질에 노출되었을 때 발생할 수 있는 체내 거동 조직적합성 안전성 체내 축적 여, , , 

부 등에 대한 평가와 검증은 아직까지 해결해야 할 난제이다 이러한 문제를 해결. 

하기 위해 전 세계적으로 다양한 연구와 규제 관련 노력이 이루어지고 있으며 더, 

불어 나노기술이 적용된 의료기기의 안전한 사용을 위한 지속적인 연구가 필요

하다.

에너지 분야 이차전지 소재 연료전지 촉매 수전해 촉매 4) , , –

나노 스케일로 합성된 물질이 중요하게 응용되는 대표적인 에너지 분야는 이차

전지와 수소 생산 발전 분야이다 이차전지는 천 회 가까이 충전이 가능한 배터리/ . 

를 일컬으며 수소 생산 발전 시스템은 전기화학적으로 수소를 생산하는 수전해와 , /

이로써 생산된 수소로 다시 전기를 발생시키는 연료전지를 의미한다. 

이차전지 분야의 궁극적인 연구 방향은 에너지 밀도와 전력 (secondary battery) 

밀도를 높이고 전지의 수명을 길게 유지하는 것으로 현재 상용화된 리튬 이온 배, 

터리의 비용과 안정성을 개선시키고자 수백 나노미터 이하의 크기로 합성된 나노

물질들이 매우 중요하게 활용되고 있다.28,29 양극재로 널리 사용되어온  LiCoO2를 

대체하기 위한 다양한 조성의 산화물 인산염 나노물질들이 최근에 활발하게 연구 , 

및 상용화되고 있으며 대표적으로 , LiFePO4, LiMn2O4, LiNi1 x y− − MnxCoyO2 등이 있 

다. LiFePO4의 단점인 리튬 이온 확산과 전기전도도 문제는 이 물질의 나노구조 

제작을 통해서 개선되었고, LiMnO2의 치명적인 망간 용해 현상은 나노미터 이20 

하의 두께를 가지는 여러 종류의 나노코팅을 도입하여 효과적으로 줄일 수 있게 

되었다 음극재로 가장 많이 사용된 흑연의 박리 및 분해 현상을 지연시키기 위해. 
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서도 나노코팅 기법들이 광범위하게 연구되었고 흑연을 대체할 물질로 , Li4Ti5O12 

또는 TiO2 물질들이 다양한 나노구조 형태로 개발되어 본래 그 물질들이 지닌 리 

튬 이온 및 전자의 전도도 문제가 점차 개선되었다 하지만 이러한 노력에도 불구. 

하고 아직도 , LiFePO4와 Li4Ti5O12 나노물질들의 입자 크기를 더욱 줄여서 양극과  

음극의 이온 전도 문제를 해결하는 것이 중요한 과제로 남아있다 한편 흑연에 . , 

비해 이론 용량이 배 가까이 큰 물질로 알려진 실리콘 은 차세대 배터리 음10 (Si)

극재로 큰 주목을 받고 있으나 충 방전 시 부피 변화가 매우 심해 전지의 안정성 ·

결함을 초래하는 것이 문제가 되고 있다 따라서 실리콘 나노입자를 탄소 물질과 . 

혼합하고 독특한 나노구조를 형성시켜 전지 내의 부피 변화 및 기계적 응력을 최

소화하는 것이 중요한 이슈이며 더불어 실리콘 음극재의 산업적 활용을 위한 저, 

비용 대량 합성 방법의 중요성도 매우 강조되고 있다, .30 또한 차세대 배터리 음극 

재로 주목받는 리튬 메탈은 충 방전시 형성되는 덴드라이트의 형성을 나노기술로 ·

억제할 수 있는지가 중요한 도전 과제이며 리튬 황 전지의 경우 배터리 구동 중 , -

형성되는 리튬과 황화 리튬의 낮은 전기전도도와 다황화물의 용해 문제를 모두 

해결하기 위해 다양한 나노기공 구조의 물질들이 개발되어야 한다 나노구조의 도. 

입이 이차전지 분야의 발전에 수많은 돌파구를 마련해준 것과 반대로 나노미터 , 

수준의 물질을 활용하는 것이 기존 마이크로미터 크기의 물질들에 비해 지니는 

단점도 존재한다 작아진 입자 크기에 따른 표면적의 증가는 . SEI(solid electrolyte –

층의 형성에 많은 양의 리튬 이온과 전해질을 소모하여 쿨롱 효율interphase)

을 저해시키는 것으로 알려져 있다(Coulombic efficiency) .31 또한 나노구조를 이루 

는 빈 공간들이 가공 밀도를 낮추기 때문에 이러한 문제점들을 해결할 나노물질 

디자인이 필요하다. 

수전해 를 통한 수소 에너지원의 친환경적인 생산을 위해서는 (water electrolysis)

음극의 수소 발생 및 양극의 산소 발생 반응을 전기화학적으로 일으키기 위한 고

활성 촉매가 필수적이다 음극의 경우 백금 기반의 촉매가 양극 촉매로는 루. (Pt) , 

테늄 과 이리듐 기반의 귀금속 촉매가 주로 사용되는데 이 금속들의 희소(Ru) (Ir) , 

성과 고비용으로 인해 수전해 시스템의 경제성 및 활용도가 크게 제한받고 있다. 

따라서 표면적이 극대화된 나노구조를 활용한 귀금속 비귀금속(noble metal), (non- 

또는 비금속 촉매들에 대한 연구가 지금까지 매우 활발하noble metal), (nonmetal) 
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게 진행되고 있다 백금 기반의 음극 촉매는 . Pt3 과 같은 합금의 형태 또는 Ni Pt/Ni 

(OH)2와 같은 헤테로 구조를 활용하여 촉매 활성이 개선되었으며 최근 와 같, CoP

은 인화물 기반의 음극 나노물질들이 저비용의 비귀금속 촉매로 주목(phosphide) 

받고 있다.32 RuO2와 IrO2 기반의 양극 촉매 물질들에는 과 같은 전이금속 Co, Mn

을 도핑하거나 다양한 조성의 금속 산화물 합성을 통해 촉매 활성을 개선하였다.33 

한편 양극 부분 촉매의 생산성 및 경제성 향상을 위해 개발된 전이금속 수산화물, -

기반의 나노물질들은 염기성 환경에서 촉매 활성이 매우 우수(metal-hydroxide) 

하나,34 음이온 교환막 수전해 시스템의 적용은 현재 촉매보다는 음이온 교환막의  

한계가 걸림돌이 되고 있다 반면 양이온 교환막 수전해 시스템의 중요한 이슈는 . , 

나노구조 기반의 양극 촉매 개발로 최근에 가격이 급격히 상승한 이리듐의 사용, 

량을 줄이면서도 장기간 안정적으로 촉매 활성을 유지할 수 있는 촉매의 개발이

라는 어려운 과제가 남아있다 앞으로 이리듐을 적게 사용하고도 우수한 수전해 . 

안정성을 확보하기 위해서 촉매의 실시간 구조 변화를 관찰할 수 있는 분석 기법

을 적극 활용한 물질 개발이 이루어질 것으로 예상한다.

연료전지 나노촉매의 연구는 지난 년간 음극보다 주로 양극 부분에 (fuel cell) 20

집중되어 왔다 수소 연료가 산화되는 음극 반응이 소량의 백금 촉매로도 과전압. 

을 낮게 유지할 수 있는 반면 산소 기체가 환원되어 물이 발생하는 양극은 높은 , 

과전압이 연료전지의 전체적인 전압에 큰 영향을 주고 촉매가 쉽게 산화되어 연, 

료전지의 장기 구동을 어렵게 한다 백금 기반의 다양한 나노구조로 양극의 촉매 . 

효율을 극대화하려는 노력은 차원 차원 나노물질을 써서 백금의 무게당 고유 1 , 3

활성을 높이는 데에 기여하였지만 이것이 실제 연료전지의 고전류 구동 환경에서 , 

높은 활성을 유지하는 것을 의미하진 않았다 따라서 최근 몇 년 동안은 기존의 . 

단극 전지 수준의 촉매 성능 측정에서 나아가 연료전지 구동 조건에서의 (half-cell) 

개선된 촉매 활성 및 발전 성능을 보고하는 것이 주요 흐름이 되었다.35 또한 백금 

의 사용량 감소와 촉매층의 구동 안정성 확보 사이의 상충하는 관계를 나노촉매 

구조의 개선으로 해결하는 것도 연료전지의 상용화를 위해 필수적인 과제이다 한. 

편 백금 기반의 촉매를 대체할 단원자 구조의 전이금속 질소 탄소 나노, - - (M-N-C) 

촉매들이 양극 촉매 물질군의 유망 후보로 주목받고 있으나 아직 그 성능과 안정, 

성이 백금 촉매에 비해 상당히 낮아서 단원자 금속 활성점의 밀도나 활성점 당 
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고유 활성을 개선하려는 시도가 많이 이루어지고 있다.36

나노촉매를 활용한 화학물질의 합성5) 

나노촉매를 활용하여 유용한 화학물질을 합성하는 것은 루테늄 과 팔라듐(Ru)

나노입자를 활용한 유기 촉매반응과 구리 를 활용한 전기화학적 이산화(Pd) (Cu)

탄소 및 일산화탄소 환원 반응이 대표적이다 나노 합성 기술의 발전과 함께 루( ) . 

테늄 나노입자를 다양한 모양과 크기 결정상으로 합성할 수 있게 되었고 그동안 , , 

다양한 환원 및 산화 반응 수소 첨가 이탈 반응 등에 이를 모델 ( / ), Fischer Tropsch –

촉매로 활용하는 연구가 광범위하게 진행되었다.37 하지만 아직까지 특정 나노구 

조와 촉매 활성 간의 상관관계를 설명하는 이론적 체계가 마련되지 않았고 시행, 

착오에 의한 촉매 현상의 발견들이 주로 보고되어 특정한 반응에 어떠한 구조의 , 

루테늄 나노입자가 적합할지 예측하기는 매우 까다로운 상황이다 따라서 루테늄 . 

입자 표면의 어떠한 활성점이 특정 반응 경로에 참여하는지 밝혀내는 것이 앞으

로의 중요한 쟁점이 되며 이미 사용된 촉매 및 반응 진행 중인 촉매의 구조 변화, 

에 대한 실시간 분석이 앞으로 요구되는 상황이다 한편 귀금속 중 가격이 가장 . , 

낮지만 그 희소성과 가격을 결코 무시할 수 없는 루테늄의 대체재로 새로운 전이 , 

금속 기반의 유기 반응 촉매가 개발되면 나노입자의 유기 합성 산업에의 폭넓은 

응용이 가능할 것이다 교차 결합 반응들에 효과적으로 알려진 팔라듐 기반. C-C 

의 촉매도 역시 다양한 나노입자 합성법 덕택에 모양과 크기에 따른 촉매 활성의 

차이가 보고되고 있지만 아직 인화수소 또는 질소 기반의 리간드 없이는 높은 수, 

준의 촉매 활성이 나오지 않는 한계가 존재한다.38 해당 리간드들로 인한 팔라듐  

입자 표면의 산화 현상은 수많은 나노입자가 뭉치는 현상을 초래하고 이로 인해 , 

촉매의 효율이 급격히 줄어들어 단기간의 사용 후에도 촉매를 교체해야 하는 단

점이 있다 이러한 문제를 해결하기 위해 새로운 구조의 팔라듐 나노 촉매 디자인. 

이 필요하며 다양한 유형의 리간드를 도입하여 교차 결합 반응의 촉매 활용도를 , 

높이는 것이 앞으로 남은 중요한 과제라고 할 수 있다. 

전기화학적 환원 반응으로 온실가스인 이산화탄소(CO2 로부터 산업적으로 유)

용한 합성가스(syngas, CO+H2 폼산), (formic acid, HCO2 메탄H), (methane, CH4), 
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에틸렌(ethylene, C2H4 등을 합성하는 연구 분야는 각 생성물을 선택적으로 합성) 

할 수 있는 나노촉매가 보고되기 시작하면서 지난 년간 매우 가파르게 성장하10

였다 특히 구리 를 기반으로 한 나노 물질들이 다른 원소로 구성된 촉매로는 . (Cu)

합성 불가능한 에틸렌과 에탄올을 선택적으로 합성할 수 있다는 발견이 주목받게 

되어 구리 나노입자의 크기 모양 결정면에 따른 촉매 반응 경로의 차이를 실험, , 

적 이론적으로 밝히는 연구가 그동안 활발히 이루어졌다 이에 따라 구리를 함유, . 

한 여러 종류의 산화물 할로겐화물을 구조적으로 환원시켜 더 많은 양의 , C2+ 생 

성물 에틸렌 에탄올 프로판올 등 탄소를 두 개 이상 함유한 생성물 을 염기성 전( , , )

해질 환경에서 이상의 선택도로 생산할 수 있게 되었다70% .39 이렇게 반응 선택 

도가 상당히 개선되었음에도 알칼리 환경에서 벗어나 산업적 활용성이 더욱 높은 , 

중성 전해질에서의 선택도를 높이고 더 나아가 촉매 활성을 장기간 유지해야 한

다는 중요한 과제가 남아있어 일산화탄소 를 반응 중간 물질로 다루는 방향, (CO)

의 연구가 최근에 활발하게 진행되고 있다.40 실제로 이산화탄소의 환원 반응 도 

중에 촉매의 표면에 존재하는 주요 반응 중간체로 알려진 일산화탄소를 의 100%

선택도에 가깝게 금 은 또는 전이금속 단원자 촉매로 미리 확보한 뒤, , (M-N-C) 

에,41 이 기체 형태의 일산화탄소를 특정 촉매에 반응시켜서 아세테이트 ,42 프로판 

올43 등의 복잡한 구조의 분자를 생성하는 방법이 점차 실용적인 수준까지 성장하 

고 있다 이러한 두 단계의 이산화탄소 환원 과정이 한번에 이루어지게 하는 노력 . 

또한 최근 주목을 받고 있다 두 가지 이상의 활성점을 동시에 지니는 음극 촉매. 

층을 디자인하여 특정 활성점에서 이산화탄소를 먼저 일산화탄소로 선택적으로 

변환한 뒤 생성된 일산화탄소 기체가 그 주변의 다른 활성점으로 이동하여 에틸, 

렌과 에탄올 등의 C2+ 생성물을 높은 선택도와 수율로 얻는 데 성공한 연구 결과 

들이 꾸준히 보고되고 있다.44 매우 다양한 유형의 이산화탄소 환원 전기 촉매 구 

조 중에서 앞으로 어떤 것이 실제로 응용될지는 특정 생성물의 경제성과 비교하

여 그 생성물을 이산화탄소로부터 큰 규모와 높은 순도로 장기간 생산할 수 있는

지 여부에 달렸다고 할 수 있다 이를 위해 앞으로도 각 생성물에 초점을 맞춘 새. 

로운 구조의 나노촉매가 개발되어 이산화탄소 환원 촉매의 활성 및 안정성을 크

게 개선하고 궁극적으로 이러한 시스템이 자연에 배출되는 이산화탄소의 양을 줄, 

이면서 환경 친화적으로 화학물질을 생산할 수 있는 길을 열게 할 것이다.
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와 나노기술 3. COVID-19

1) COVID-19

코로나바이러스감염증 코로나 는 COVID-19 (coronavirus disease 2019, -19; 19)

코로나바이러스 계통의 바이러스인 의 변종 가 일SARS-CoV-2 (CoV( ) SARS-CoV )

으키는 중증 호흡기 증후군으로 년 중국에서 첫 사례가 보고된 후 전 세계, 2019 , 

적으로 현재까지 년말 기준 약 억명의 확진자와 만명의 사망자를 기(2022 ) 6.75 687

록하고 있다 는 호흡기 상피세포에 침투하여 발열 흉통 호흡곤란. SARS-CoV-2 , , , 

심각한 폐렴 등의 질병을 야기하는데 기존의 와는 달리 호흡기 상피세포에 , CoV

접촉하기 위한 외부 장치인 스파이크 에 변이가 생겼다 일반적으로 면역계는 바‘ ’ . 

이러스가 세포에 들러붙는 스파이크를 중점적으로 감시하는데 이번 , SARS-CoV-2

의 경우 면역계로서는 처음 보는 생소한 스파이크로 변이되었기 때문에 바이러스, 

가 상피세포에 침투하더라도 면역계가 초동진압을 하지 못하는 문제가 발생했다. 

게다가 변이된 스파이크의 점액 친화성이 배가량 증가해서 이전의 원형보다 50 , 

훨씬 적은 수의 바이러스로도 손쉽게 감염이 시작될 수 있었다 는 감. COVID-19

기처럼 매우 쉽게 전염되면서도 고령층의 치사율이 높은 전례 없는 전염병이 되

어 세기 이후 전 세계적으로 최악의 전염병 중 하나가 되면서 백신만이 이 상21

황을 끝낼 수 있다는 결론에 도달했다. 

전형적인 백신은 임상시험과 안정화를 거치며 완제품이 생산될 때까지 평균 

년의 시간이 걸린다 하지만 상황이 상황이니만큼 개발 소요 시간을 빠르게 10.7 . 

단축하기 위해 빅 데이터와 메신저 등의 사용할 수 있는 모든 최신mRNA( RNA) 

기술을 사용하고 전 세계 유수의 제약회사들과 연구소들 국가 기관 등 인류 역사, 

상 유례가 없는 자원과 인력이 백신 개발에 총동원되었다. 

그 결과 년 월 일 영국에서 세계 최초로 백신 접종이 시작되었다 알파 , 2020 12 8 . 

변이 델타 변이와 오미크론 변이까지 전 세계로 확산되면서 코로나 대응은 많은 , 

어려움을 겪었지만 년 중반을 기준으로 는 사실상 엔데믹 풍토병, 2022 COVID-19 ( ) 

국면으로 접어들었다고 볼 수 있다. 
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리포좀과 지질 나노입자2) 

백신으로 백신 개발에 성공하면서 암 감염병 희귀질환에도 COVID-19 mRNA , , 

적용할 수 있는 기반 의약품이 차세대 혁신 기술로 떠올랐다 는 단mRNA . mRNA

백질을 합성할 수 있는 유전정보를 담아서 이를 전달하는 전령으로 이러한 , 

를 안전하게 이동시켜주는 지질 나노입자 기술이 mRNA (lipid nanoparticle, LNP) 

기반 의약품의 핵심기술로 주목받고 있다 는 세포질 속에서 단백mRNA . mRNA

질을 합성하는 기관에 의 유전 정보를 전달하는 역할을 한다 이와 같은 원리DNA . 

로 백신의 는 세포 안으로 들어간 후 질병에 대한 면역반응을 일으키, RNA mRNA

는 항원 바이러스 단백질 을 생성할 수 있다( ) .

이때 가 세포 속에 안착해 제 기능을 발휘하기 위해서는 두 가지 문제를 mRNA

해결해야 한다 첫 번째는 우리 몸에 외래 가 주입되면 그 유전자의 를 . RNA mRNA

분해해 유전자 발현을 억제하는 선천성 면역반응인데 우리 몸이 를 침입, mRNA

자로 인식하고 자신을 보호하기 위해 나타나는 현상이다 두 번째는 구조의 . RNA 

취약성으로 는 세포 안으로 들어가야 항원 바이러스 단백질 을 만들 수 있, mRNA ( )

는데 분자의 크기가 커서 그 상태로는 세포 안으로 들어갈 수 없고 세포 밖에서 , 

분해된다 는 이러한 문제를 해결할 수 있는 돌파구가 된다. LNP . 

리포좀과 는 지질을 구성성분으로 한다는 점에서 유사하지만 구체적인 구LNP , 

성과 기능면에서 약간 다르다 첫째로 리포좀은 주로 인지질 및 기타 생리학적 . , 

그림 리포좀과 지질 나노입자의 구조 비교[ 5] 45
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지질에 의해 형성되는 구형 소포체 이며 는 실온 및 체온에(spherical vesicle) , LNP

서 고체지질 또는 고체지질과 액체지질의 혼합물로 구성된다 둘째 리포좀은 수. , 

성 주머니를 둘러싼 하나 이상의 지질 이중층을 포함하지만 는 연속된 이중, LNP

층을 갖지 않을 수도 있다 둘 다 지질 나노제형이고 우수한 약물 전달체이지만. , 

응용면에서는 가 좀더 다양한 형태를 가질 수 있다 는 특히 다양한 핵산LNP . LNP

및 을 캡슐화하는 데 적합한 구조이며 가장 많이 쓰이는 비바이러스(RNA DNA) , 

유전자 전달 시스템이다(non-viral) . 

는 의 음전하를 중화시켜 가 세포를 둘러싸고 있는 막을 LNP mRNA mRNA①

쉽게 통과하도록 만드는 이온화 가능한 양이온성 지질 의 지질 이중막 구, LNP②

조를 유지하고 세포막을 잘 투과할 수 있는 인지질과 입자 모양을 유지하고 세포 , 

내의 내용물을 구성하고 있는 세포질로 를 전달하는 역할을 담당하는 콜레mRNA

스테롤 의 체내 안정성을 높이는 폴리에틸렌글리콜, LNP (PEG, polyethylene ③

지질 성분으로 구성되어 있다glycol) . 

그림 지질 나노입자 구조 및 주요 구성 성분[ 6] 46

백신은 신 변종 감염병에 신속 대응할 수 있는 차세대 혁신 기술로서 mRNA ·

백신 개발에 필수적인 자체 기술 개발이 중요하다 화이자 등 글로벌 mRNA LNP . 

제약사는 백신을 포함한 기반 의약품이 감염병 희귀 질환 및 항mRNA mRNA- , , 

암 분야에서 향후 년 이상 세계 시장을 주도하는 모달리티 혁신치료10 (modality, 

법 가 될 것으로 전망하고 있으며 전달체인 에 관한 연구 및 개발 수) , mRNA LNP
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요가 확대되고 있다.47

에 관한 주요 특허는 아뷰터스 와 아퀴타스 사가 보유LNP ‘ (Arbutus)’ ‘ (Acuitas)’ 

하고 있으며 모더나 및 화이자 바이오엔텍은 이들 특허의 사용권을 부여받, / LNP 

아 백신을 개발했다 이 과정 중 특허 침해에 대한 다수의 COVID-19 mRNA . LNP 

법적 분쟁이 있는 등 기술 확보의 중요성이 크게 대두되었다 년 캐나다 LNP . 1998

브리티시 콜롬비아 대학의 교수는 에 대한 기초 연구성과를 특Pieter Cullis LNP

허 등록하고 대학과 함께 아뷰터스 사를 공동 창업하였다 현재 에 관한 주요 , . LNP

핵심기술은 아뷰터스의 특허에 대한 사용권을 받아 활용되고 있는 바 기초기술로, 

부터 원천특허를 확보하는 것이 매우 중요하다 최근 모더나 화이자 아퀴타스. , , , 

아뷰터스 알리남 트랜스레잇바이오 등 다수의 제약사는 새로운 를 자, , GSK, LNP

체 개발하고 있으며 조성 제형에 관한 특허도 지속적으로 출원하고 있다/ . 

자가진단키트에 사용된 금 나노 입자3) 

의 신속한 자가진단을 위해 널리 사용되는 항원검사키트에는 임신테COVID-19

스트기와 마찬가지로 면역 크로마토그래피 기술과 함께 금 나노입자의 광학적 특

성이 적용되었다 진단키트에 포함된 크기의 구형 금 나노입자는 수. 40 nm ( ) 球形

그림 자가진단키트의 사용법과 원리[ 7] 
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용액 상태에서 잘 분산되었을 때 녹색 가시광선 영역의 빛을 흡수하고 붉은빛은 

산란시켜 선명한 붉은색을 나타내는 특성이 있다 항원검사키트는 검체를 포함한 . 

시료가 패드에 흡수되어 삼투압으로 이동하면서 바이러스를 진단하는 COVID-19 

항체를 만나도록 설계되었다 검체에 바이러스가 존재하면 바이러스 항원이 금 나. 

노입자 결합 항체에 붙게 되고 항체가 있는 테스트 라인에 고정되면, COVID-19 

서 금 나노입자로 인해 붉은색이 관찰된다 항원과 결합하지 않은 금 나노입자 결. 

합 항체는 컨트롤 라인 항체에 결합해 붉은색으로 보이게 된다.

동향과 쟁점4) 

와 관련하여 최근 국내에서 발표한 연구결과는 이온화 를 이용한 세포 LNP LNP

표적 약물 전달기술RNA ,48 기반 유전자가위 혈우병 치료제 LNP mRNA 49 등이 , 

해외에서는 생체 내 특정 조직으로 를 전달하는 타겟팅 기술mRNA LNP ,50 CRISPR/ 

을 사용하여 암 및 자가면역질환 치료법 개발Cas9 51,52 등 다수의 성과가 보고되 

었다. 

하지만 는 대부분 간으로 이동하기 때문에 특정 장기를 표적하는 데에 한LNP

계가 있다 정맥주사로 투여된 는 킬로미크론 처럼 행동해 . LNP (chylomicron) ApoE 

결합 리간드에 결합하고 매개 흡수 과정을 통해 간세포에 흡수된다, ApoE . LNP

를 이용한 단백질 발현은 간에서 이뤄져 간 이외 장기로의 전달이 어렵다mRNA . 

또 를 이용한 유전자 치료를 위해 다회 투여를 할 때 간독성이 나타날 수 있LNP

다는 것도 한계점으로 꼽힌다.

또한 를 함유하는 지질나노입자를 자체 개발하기 위해서는 아뷰터스 아mRNA , 

퀴타스 모더나 등의 조성물특허와 물질특허가 대부분 년 년까지 확보, 2029 ~2036

되어 있어 특허 회피가 가능한 새로운 이온화 지질 소재와 입자 조성에 대한 원천

기술 개발이 필요하며 국내외 시장 진출을 계획하고 있는 기업과의 협업도 필수, 

적이다. 
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전망 미래. /Ⅲ

나노의학의 르네상스 도래1. 

년 월에 출판된 한 논문에서 미국 보건복지부 연구비 규모 및 나노 의약 2020 1

후보 물질의 중재적 임상시험 사례에 중점을 두고 나노의학을 분석 조망하였는, 

데,53 엔데믹 시점에서 흥미로운 내용을 간추리면 다음과 같다 COVID-19 . 

나노의학을 주제로 저술 출판된 학술 논문의 숫자는 꾸준히 증가하는 추세(1) , 

이며 약물 전달 시스템 과 관련된 분야는 특히 성장세를 보인다 미국 보건복, ‘ ’ . (2) 

지부가 지출하는 연구비에서 암보다 다른 질병의 치료법 개발 연구비 비중이 더 

높다 나노의학 연구는 거의 모든 종류의 암 치료법에 영향을 주었으나 임상시. (3) 

험은 유방암 피부암 등 몇 가지 암에 집중되어 있으며 통증 감염 등 암이 아닌 , , , 

질환 관련 임상시험 숫자도 매우 높다 임상시험은 대부분 상 상에 머물러 있. 1 , 2

어 환자들에게 실질적으로 큰 영향을 주기엔 아직 요원하다 리포좀이나 항암, . (4) 

제 아브락산처럼 이미 정립된 제형의 의약 평가가 임상시험 대부분을 차지하며 

다른 제형도 많이 개발되고 있다.

위의 분석이 소개된 후 얼마 지나지 않아 전 세계는 팬데믹 상태에 COVID-19 

돌입했고 이를 예방하는 백신 개발에 지질 나노입자 기술이 도입되었다 지, RNA . 

질 나노입자처럼 수많은 임상시험 데이터가 축적되어온 제형이 아니었다면, 

를 이용하는 백신의 신규성과 맞물려 백신의 신속한 개발과 초거대 규모 mRNA

임상 적용이 불가능했을 것이다 따라서 나노의학 기반의 약제와 치료법이 기존 . , 

약제보다 효능이 탁월한 것으로 나타나더라도 인체 내 안전성 평가 데이터의 축

적 없이는 임상시험 단계를 통과할 수 없음에 주목해야 한다 또한 전임상 단계에. 

서 소동물 모델로부터 얻은 결과를 인체 대상 임상시험에 적용했을 때 다른 반응

을 보이는 경우가 많다는 점을 염두에 두고 신규 약제의 효능 및 안전성을 증명하

는 관례적인 방식을 전폭적으로 개선할 필요가 있다.

상대적으로 부작용이 적었던 백신의 성공은 지질 나노입자 기술에COVID-19 

서 규제 관련 불확실성을 완전히 없애는 효과를 가져왔고 이에 따라 공공 및 민, 

간 투자가 대폭 증가하고 있으며 나노의학의 르네상스가 도래하였다고 할 만큼 , 
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나노의학 관련 산업 분야 전반에도 높은 관심과 성장세가 관찰된다는 보고가 있

다.54 약제가 안전하게 체내에 투여되고 표적 질병 조직에 도달하여 그 효능을 긴  

시간 동안 유지할 수 있는 새로운 제형의 의약 개발이 최우선 과제이며 이와 더, 

불어 성공적인 개발과 승인을 위해서는 나노입자의 특성 분석 생산 규모 증대, , 

안전성 평가 등 데이터 축적을 위한 기초 연구의 중요성이 높아진다고 하겠다. 

지속 가능한 나노기술의 구현2. 

의 지속 가능한 발전 목표 와 나노기술1) UN (SDGs)

기후 변화로 인한 지구 온난화와 엘 니뇨 현상이 겹쳐 지구 곳곳에서 폭염의 

기록이 매일 경신되는 년 여름 나노기술의 발전이 가져올 가까운 미래의 모2023 , 

습은 에너지 기후 환경 등의 요소와 밀접한 연관이 있을 것으로 예상된다, , . 2017

년 은 가지의 지속 가능한 발전 목표 를 의제로 제시하면서 사회 모든 UN 17 (SDGs)

영역에서의 불평등을 줄이기 위해 전 세계에 의료 환경 경제를 개선하는 노력과 , , 

즉각적인 행동을 촉구하였다 이에 동참하기 위해 년 선도적인 나노기술. 2020  

연구소들이 참여하는 지속 가능한 나노기술을 위한 국제 네트워크‘ ’(N4SNano, 

가 구성되었고 과학기술자와 정부 및 정책 입https://network4sustainablenano.org/)

안자 간의 교류를 촉진하고자 글로벌 포럼을 개최해오고 있다 과학기술은 개. 17

의 중 양질의 의료 깨끗한 물 에너지와 환경 혁신과 인프라 책임 있는 소SDG , , , , 

비와 생산 등의 목표를 달성하는 데 직접적으로 이바지하며 그 효과는 빈곤과 기, 

아의 해결 평등 양질의 교육 경제성장에 장기적인 영향을 주어 평화와 정의 실, , , , 

현을 앞당기는 역할을 할 것으로 예측된다 또한 과학 공학 의학 등 다양한 분야 . , , 

간 긴밀한 협력이 필수적인 나노과학기술 연구의 특성상 글로벌 협력 강화라는 

번째 목표의 달성과도 연관이 깊다고 하겠다17 .55

나노화학과 나노소재는 정수 처리 이산화탄소 배출 저감 재활용을 통한 물질 , , 

순환 촉진 등 다양한 경로를 통해 지속 가능한 사회 구현에 이바지할 수 있다 착. 

용 가능 바이오센서 재생 의료용 바이오 소재 연구는 물론 고령화 시대 농촌 지, , 

역 거주자가 도시의 대형 병원을 방문하지 않고도 건강 상태 모니터링과 질병 예
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방 및 진단을 할 수 있도록 인공지능을 탑재한 원격 의료와 건강 관리 시스템을  

구축하는 데 필수적인 각종 센서와 수술 로봇 개발 원격 치료 및 수술 등에도 나, 

노기술이 사용될 것이다 에너지 환경 부문에서는 환경에 영향을 적게 미치는 이. ·

동 수단 개발에 필요한 고강도 경량 소재 연구 이산화탄소 배출 저감 안정적인 . , 

에너지 공급과 에너지 생산 비용 절감 그린 수소 생산 등 중요 연구 과제가 나노, 

기술과 밀접히 연관되어 있다. 

물질 순환과 순환경제 2) 

자원 이용을 둘러싼 국가 간 경쟁 심화와 끊임없이 증가하는 물질 소비에 대응

하기 위해 년대 이후 순환경제의 개념이 대두되었다 자원을 채굴하고 사용2000 . 

한 후 바로 폐기하는 선형경제 와 달리 자원을 반복적으로 순환 이용하는 경제시‘ ’

스템인 순환경제로의 이행을 위해서는 천연자원 의존도를 최소화하면서 재생 원

료 기반의 물질을 이용하는 시스템이 구축되어야 한다 이를 위해서는 천연자원을 . 

대체할 수 있을 정도로 재생 원료의 품질과 생산량을 높여야 하는데 나노기술은 , 

이 부문에서 중요한 혁신을 가져올 것으로 보인다 가장 대표적인 예로 최근 전기 . , 

그림 지속 가능 발전 목표 [ 8] UN (Sustainable Development Goals, SDGs)
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자동차의 생산과 수요가 급증함에 따라 리튬 니켈 코발트 등 이차전지 양극재 , , 

금속 자원의 부족과 가격 상승에 대한 우려가 큰데 유럽에서는 년부터 이차, 2030

전지 재활용 원료 사용 의무화 도입이 예정되어 있다 우리나라는 이차전지의 주. 

요 생산국으로서 향후 재활용 원료의 확보와 재활용 기술 개발이 시급한 과제라 

할 수 있다 폐리튬이온전지에서 유가 금속을 추출해 분리 회수하는 과정의 효율. ·

성과 경제성을 개선할 나노기술의 개발은 물론 고효율 이차전지의 소재 디자인 , 

단계부터 재활용 재사용을 고려함으로써 제조와 폐기의 전 과정에서 환경 유해성 ·

물질을 배제한 새로운 이차전지 생산 플랫폼을 설계하는 데에 나노기술이 활용될 

것으로 전망된다.

인공지능 기반 기계학습을 통한 촉매 물질 디자인3) 

지속 가능한 에너지 시스템 개발과 환경 보호라는 전 지구적 핵심 과제를 해결

하기 위해서는 물 이산화탄소 질소 등 지구의 부존자원을 이용한 청정 연료 생산 , , 

기술의 개발이 매우 중요하다 지구상에 흔하게 존재하는 원소를 사용해 무독성. , 

고효율의 광촉매 또는 전기 촉매를 합성하는 방법이 이상적인데 다양한 원소들로, 

부터 수많은 종류의 촉매를 실험적으로 합성하고 특성을 연구하는 과정에 걸리는 

시간과 노력을 단축하기 위해 이론적인 계산 방DFT(Density Functional Theory) 

법이 빈번히 활용되었다 최근 촉매 연구자들은 한발 더 나아가 다양한 촉매의 구. 

조 특성의 상관관계를 해석하고 다차원적인 소재 데이터베이스를 구축 활용하기 - ·

위해 인공지능 기반의 기계학습을 적극 활용하여 새로운 소재의 응용 가능성을 

예측하기 시작하였다.56 구조 특성 상관관계 실험 측정과 이론 계산으로 얻은 물 - , 

성 데이터 방대한 참고문헌 기반의 데이터 등을 종합하여 충분하고 신뢰성 높은 , 

소재 물성 정보를 축적한 뒤 파생된 알고리즘을 물질 설계에 응용하여 다양한 촉- , 

매 구조를 제안함으로써 소재 개발을 가속화한다 한편 이와 같은 소재 물성 데이. , -

터 기반 연구는 새로운 물질 설계뿐만 아니라 소재를 재사용하거나 다른 용도에 

맞게 바꾸는 데에도 활용될 수 있어 폐기물의 추적 관리 시스템 운영에도 유용하

다 따라서 지속가능한 발전을 목표로 하는 순환경제로의 이행에 있어서도 인공지. 

능 기반의 기계학습은 향후 중요한 역할을 담당할 것으로 보인다.          
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맺음말. Ⅳ

나노화학을 주제로 한 본고에서는 화학적 방법으로 합성된 나노입자의 기초와 

응용에 대하여 기술하였다 최근 여년 동안 독특하고 유용한 특성을 갖는 나노. 30

입자의 화학적 합성과 다양한 응용 기술은 눈부신 발전을 보여주었다 제 장에서. 1

는 나노기술의 역사에 이어 나노입자의 분류와 화학적 합성법 및 분석 방법을 간

략히 소개하였다 제 장 동향 및 쟁점에서는 년부터 년까지의 최신 연구 . 2 2015 2022

결과 위주로 요약 분석하였다 액상 투과전자현미경이라는 첨단 분석 기술의 발, . 

전과 더불어 나노입자의 형성과 성장 과정의 원리에 관한 학술 연구가 어떻게 진

전되고 있는지 살펴보았으며 합성 원리와 나노입자의 구조 규명 및 구조 특성 상, -

관관계를 이해하기 위한 기초 연구가 결국 성능이 뛰어난 나노소재의 개발과 맞

닿아 있음을 설명하였다 응용 분야에서는 화학적으로 합성된 기능성 나노소재가 . 

유연소자 질병 치료 바이오센서 에너지 반응 촉매에 활용된 최신 사례와 앞으, , , , 

로 해결해야 할 과제 한계점 등을 소개하였다 현재 인류에게 가장 큰 위협으로 , . 

대두된 신종 감염병의 예방 지속가능한 에너지 기술 기후 변화 위기 속 환경 보, , 

호 등 전 지구적인 당면 과제에 대응하고 이를 풀어나가는 데 있어 나노화학의 

역할과 전망에 대한 짧은 고찰을 덧붙였다 미래 세대가 지구 생태계에서 계속 생. 

존할 수 있도록 기후 변화에 대응하는 혁신 기술 한정된 자원의 순환을 돕는 재, 

활용 기술의 개발에 나노화학의 역할이 그 어느 때보다도 절실히 요구된다고 할 

수 있을 것이다. 
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서론 . Ⅰ

최근 대두되고 있는 환경 파괴 기후 변화 신종 감염병 유행 고령화시대 식량 , , , , 

및 에너지 문제의 해결사로서 생물화학 기술에 대한 기대가 높아지고 있다 화석원. 

료 사용과 환경파괴에 따른 기후 변화 문제를 해결하기 위해 전 세계적으로 탄소중

립 실현을 위한 노력이 이루어지고 있다 이런 노력의 일환으로 기존 석유화학 산업. 

이 친환경 바이오 기반 산업으로 전환하고 있고 합성생물학 및 시스템생물학기술 , 

개발이 중요해지고 있다 고령화시대에 건강을 지키기 위한 의료 기술 발전에서 신. 

약 개발과 바이오센서 기술의 역할이 더욱 커지고 있다 신약 개발에 엄청나게 큰 . 

비용이 소요되는 것을 고려한다면 기존 약물의 제형을 변화시켜 큰 효과를 볼 수 있

는 나노의약 연구 분야는 선진국에 비해 대형 제약회사가 부족한 우리나라에서 전망

이 매우 밝은 연구 분야이다 또한 첨단 재생의학 분야에서 바이오프린팅 소재. , 3D 

화학 기술의 중요성이 부각된다 본 장에서는 미생물을 이용한 바이오화학 소재 생. 

산 합성생물학 시스템생물학 바이오센서 나노의약 바이오프린팅 소재 등에 , , , , , 3D 

대한 현재 기술 동향을 살펴보고 이 기술들에 대한 전망에 대해서 다루고자 한다. 

생물화학의 연구동향. Ⅱ

바이오화학 미생물을 이용한 바이오화학 소재 생산1. : 

전 세계적으로 탄소중립 실현을 위한 저탄소 친환경 경제에 대한 요구가 증대, 

이화여자대학교 교수 * 

서울대학교 교수** 
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하면서 기존 석유화학 산업이 바이오 기반 산업으로 빠르게 전환하고 있다. 2023

년 월에 발표된 미국 바이든 행정부의 바이오산업 발전계획에는 년 이내에 석3 20

유계 원료의 바이오화학 제품으로의 대체 비율을 까지 증가시키는 것을 목표30%

로 제시하고 있다(The White House Office of Science and Technology Policy, 

2023).1 유럽 또한 년까지 바이오기반 소재의 비율을 까지 증가시키는 목2030 25%

표를 가지고 있다 바이오화학 소재는 바이오매스 식물 해조류 생물학적 폐기물 . ( , , 

등 로부터 생산되는 화학물질을 의미하며 여기에는 의약품 화장품 원료 식품 첨) , , , 

가물 등의 고부가 화학물질에서부터 다른 화학물질 생산의 원료가 되는 플랫폼 

화학물질 바이오플라스틱과 같은 대량 생산 소재를 모두 포함한다 의 바이오, . EU

화학 시장 보고서에서는 현재 상용화 단계의 바이오화학 소재를 플랫폼 화학물①

질 용매 플라스틱용 고분자 페인트 코팅 잉크 염료 계면활성제 화, , , , , , , , ② ③ ④ ⑤ ⑥

장품 접착제 윤활유 가소제 섬유 등 개의 항목으로 분류하고 있지만 , , , 10⑦ ⑧ ⑨ ⑩

이외에도 다양한 바이오화학 소재가 개발되고 있다.2

바이오화학 소재는 바이오매스 로부터 유래한 당 오일 등을 원료로 하(biomass) , 

여 화학적 생물학적 방법 또는 두 가지 방법을 모두 사용하는 방식으로 생산된, , 

다 예를 들어 피마자유의 주성분인 리시놀레산 은 화학적 방법을 . (recinoleic acid)

통해 분해되거나 전환되어 폴리아마이드 폴리우레탄 등의 생산에 활용된다, .3 에

탄올은 바이오매스 유래의 당을 이용하여 효모를 발효하는 생물학적 방법으로 생

산된다 에탄올은 바이오연료로 활용될 뿐 아니라 화학적 전환을 통해 에틸렌글리. 

콜 과 같은 플랫폼 화학물질 생산에 사용된다 이렇게 만들어진 바(ethylene glycol) . 

이오 기반 에틸렌글리콜과 테레프탈산 과의 중합반응을 통해 (terephtalic acid) 30% 

바이오매스를 함유한 가 생산된다bio-PET .4 따라서 바이오화학 소재는 사용하는 

바이오 원료 생산방법 최종 산물의 바이오 유래 물질 함유량 등에서 매우 다양, , 

하다.

바이오화학 소재는 이렇게 다양한 방법으로 생산되는 광범위한 제품군을 의미

하지만 이 글에서는 주로 미생물을 이용한 바이오화학 소재 생산에 대해 살펴보, 

고자 한다 앞서 효모를 이용한 에탄올 생산과 같이 다양한 미생물이 가지고 있는 . 

고유의 대사 경로를 개선하거나 미생물에 새로운 대사 경로를 도입하여 바이오연

료 화학소재 의약품 소재 화장품 소재 식품 소재 등 다양한 화학물질을 생산할 , , , , 



제 장 생물화학의 동향과 전망    27 841

수 있다.5 이러한 기술을 대사공학 이라고 한다 이를 통해 (metabolic engineering) . 

미생물 고유의 대사 경로를 인위적으로 변형하여 목적 산물의 생산을 최적화할 

수 있다 이때 사용되는 미생물은 유전자 조작이 용이한 대장균과 효모가 대표적. 

이지만 목적 산물 생산에 유리한 고유의 대사경로를 가진 다양한 미생물이 사용, 

될 수 있다 대사공학에는 목적 산물 생산증대를 위한 유전자의 결손 변형 도입 . , , 

및 발현 조절 등이 동반된다 이를 위해서는 대사경로 대사조절 회로 생합성 유. , , 

전자 효소 활성 등 많은 정보가 요구되는데 시스템 생물학과 기술 발전이 균, , AI 

주 개발을 위한 유전자 회로 디자인에 기여하고 있다.6,7 이렇게 지식에 기반을 둔 

논리적인 균주 개발과 더불어 특정 환경 조건에서의 미생물의 자발적인 유전적 

변이를 유도하는 실험실에서의 적응 진화 의 기법도 (adaptive laboratory evolution)

활용된다 또한 균주 제작 및 효능 평가 과정에서 합성생물학과 바이오파운드리와 . 

같은 자동화 기술이 도입되면서 미생물 균주 개발 과정은 고도화 가속화되고 있, 

다.8 개발된 미생물 균주의 발효와 생산 물질의 분리정제 과정을 거쳐 최종 바이

오소재가 생산된다. 

다양한 탄소원의 이용1) 

미생물을 이용한 화학물질 생산을 위해서는 미생물 배양을 위한 적절한 탄소원

의 공급이 필요하다 탄소의 공급원인 바이오매스는 옥수수 사탕수수 등으로 대. , 

표되는 세대 바이오매스에서 목질계 바이오매스 해조류 폐기물 등 비식1 , (algae), 

량 자원을 이용하는 방향으로 전환하고 있다.9 한편 최근 들어 CO2, CO, CH4 등  

탄소 저감 효과가 있는 자원의 활용이 주목받고 있다 그림 C1 [ 1].10

바이오매스(1) 

바이오매스는 주로 육탄당인 포도당과 오탄당인 자일로오스 등으로 전, (xylose) 

환되어 미생물 배양에 사용된다 바이오에탄올 생산에 많이 사용되는 옥수수 전분. 

의 경우 효소를 이용한 당화과정을 거쳐 포도당으로 전환된다 훨씬 복잡한 구조, . 

를 가진 목질계 바이오매스 의 경우 전처리 과정을 거쳐 (lignocellulosic biomass)

리그닌이 제거되고 셀룰로오스는 효소에 의해 포도당으로 분해된다 전처리 과정, . 
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에서 목질계 바이오매스의 주성분 중 하나인 헤미셀룰로오스로부터 자일로오스를  

비롯한 오탄당이 만들어 진다.11 이러한 당류는 대부분의 미생물이 가지고 있는 

해당경로와 오탄당 인산 경로 를 통해 대사되어 미생(pentose phosphate pathway)

물 성장 및 목적 물질 생산에 이용된다 해조류의 경우 종류에 따라 다른 구성성. 

분을 가지고 있다 홍조류의 경우 갈락토오스 갈조류의 경우 및 . , glucan, mannitol 

등을 포함하고 있어 해조류를 탄소원으로 사용할 경우 이들 당을 잘 이alginate , , 

용할 수 있는 미생물 균주의 개발이 우선되어야 한다.12

자원(2) C1 

CO, CO2, CH4 등은 합성 바이오가스 천연가스 산업 부생가스 등으로부터 풍/ , , 

부하게 얻을 수 있는 기체 형태의 탄소원이다 또한 개미산 메탄올 C1 . (formate), 

등 액체 형태의 탄소원은 C1 CO2 또는 폐가스의 전기화학적 또는 광화학적 전환

을 통해 생산될 수 있다 위에서 언급한 당류와 달리 탄소원을 이용할 수 있는 . C1 

미생물은 제한적이다 예를 들어 는 아세토젠. CO (Acetogen), CO2는 광합성 미생

물, CH4는 메탄자화균 등 고유의 이용 경로효소를 가지고 있는 미(Methanotroph) , 

그림 미생물을 이용한 바이오매스와 가스로부터의 바이오화학소재 [ 1] C1 

생산 과정10
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생물들만 탄소원으로 사용가능하다.10이들 균주들이 대부분 유전조작이 어렵고, 

가스발효를 해야 하는 어려움이 있어 아직은 주로 초기연구단계이지만, Acetogen

을 이용하여 제철공장의 부생가스인 를 에탄올 등 유용 물질로 전환하는 공정CO

은 상업화 단계에 이르고 있다.13 또한 유전조작은 쉬우나 탄소를 이용하지 못C1 

하는 대장균이나 효모 균주의 유전자 변형을 통해 CO2, 개미산 메탄올 등을 이용, 

할 수 있도록 하는 연구도 진행중이다.14

바이오화학 소재의 종류2) 

바이오플라스틱(1) 

바이오플라스틱은 생분해성 플라스틱과 바이오기반 플라스틱(bio-based plastics)

으로 구분된다 생분해 플라스틱에는 와. PBS(poly butylene succinate)  PBAT 

와 같이 화학합성 제품도 포함되며 바이오(polybuthylene adipate-co-terephthalate) , 

기반 플라스틱은 바이오매스를 이상 함유한 제품을 의미한다 일반 플라20~25% . 

스틱 시장의 연평균 수요 성장률이 정도인데 비해 바이오플라스틱 시장은 3~4% , 

연평균 의 고속 성장이 전망되고 있다28.8% .15

현재 상용화된 생분해성 바이오기반 플라스틱에는 와PLA(polylactic acid) PHA 

가 있다 는 유전자 변형 효모를 이용해 생산된 젖산(polyhydroxyalkanoate) . PLA

단량체의 화학적 중합반응을 통해 생산된다 반면 는 미생물 내(lactic acid) . PHA

에서 고분자 형태로 생산된다 현재 생산되는 석유화학 기반 고분자를 대체. 할 

수 있는 고분자 단량체 대부분은 미생물 대사공학을 통해 생산 가능하다drop-in 

그림 [ 2].16 예를 들어 의 원료인 부탄디올 아디프산PBAT 1,4- (1,4-butanediol), (adipic 

테레프탈산 등을 미생물을 이용해 생산하는 연구가 진행되고 있는데 이를 acid), , 

이용하면 바이오기반 의 생산도 가능하다PBAT . 

바이오연료(2) 

전 세계적으로 사용되는 총 에너지의 수송용 에너지의 는 화석 원료84%, 96%

로부터 만들어지며 재생원료로부터의 생산은 총 에너지 중 수용용 에너지 , 11%, 
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중 에 불과하다 그러나 원유의존도 완화 및 환경 보호의 요구에 따라 전 세계 4% . 

바이오연료 시장은 년까지 배 이상 증가할 것으로 예상되고 있고 특히 항공2050 2 , 

해운 분야의 친환경 연료 수요는 약 배로 대폭 증가할 것으로 전망되고 3~4.5‧

있다. 

상업화된 수송용 바이오연료로는 휘발유를 대체하는 바이오에탄올과 경유를 

대체하는 바이오디젤이 대표적이다.17 이중 바이오디젤은 식물 또는 미세조류 유

래 오일을 메탄올과 반응시켜 생산하는 방법으로 미생물 대사공학을 이용한 생산

에는 해당하지 않는다 바이오에탄올은 효모발효를 통해 생산되는데 에탄올 이외. , 

에도 다양한 바이오연료 물질을 미생물을 이용해 생산하는 연구가 지속되고 있다. 

석유 유래 연료는 다양한 탄화수소 물질의 혼합물로 미생물이 만들어내는 대사물, 

질 중 테르페노이드 지방산 폴리케타이드 알(terpenoids/isoprenoids), , (polyketide), 

그림 석유화학 기반과 바이오 기반 플라스틱 생산[ 2] 16
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코올 에스테르 물질 등이 석유 유래 연료와 유사한 기능을 할 수 있다 그림 , [ 3].18 

예를 들어 테르페노이드 중 과 은 경유의 대체재로farnesene bisabolene , limonene

과 은 제트연료의 대체재로 활용될 수 있다 바이오연료 중 부탄올 아이pinenes . n- , 

소부탄올과 같은 바이오부탄올은 에탄올보다 에너지 밀도가 높고 부식도가 낮아 

휘발유와 높은 비율로 혼합이 가능하다 연료로써 우수한 특성을 가지는 바이오부. 

탄올은 상용화 단계에 있다.19

천연물(3) (natural products)

천연물은 미생물 또는 식물에서 생산되는 특정 효능을 가진 물질을 의미한다. 

현재 사용되는 저분자 의약품의 이상이 미생물 또는 식물에서 생산되는 천50% 

연물로부터 유래한다.20 효능을 가진 대표적인 대사산물로는 알칼로이드(alkaloids: 

그림 미생물을 이용한 다양한 바이오연료 생산 경로[ 3] 18
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코카인 카페인 모르핀 등 테르페노이드 베타카로틴 레티놀 라이코펜 등 폴리, , ), ( , , ), 

케타이드 테트라사이클린 로바스타틴 등 페닐프로파노이드( , ), (phenylpropanoids: 

안토시아닌 레스베라트롤 등 비리보좀 펩타이드 페니실, ), (nonribosomal peptide: 

린 인디고이딘 등 등이 있다 이들 물질은 항생제 항바이러스제 면역억제제 항, ) . , , , 

산화제 향료 염료 등 다양한 활성을 가지고 있어 의학 화장품 식품 섬유산업 , , , , , , 

등 다양한 영역에서 활용될 수 있다.21

대부분의 천연물은 식물로부터 추출하는 방법으로 얻어지는데 식물 공급의 불, 

안정성 낮은 함량과 추출효율 등의 문제점을 가지고 있다 따라서 이들을 대장균, . , 

효모 등 유전조작이 쉬운 미생물을 이용해 대량 생산하려는 노력이 진행되고 있다. 

이를 위해서는 생합성 경로와 해당 유전자의 규명이 우선되어야 한다 이후 생산. 

에 유리한 미생물에 유전자를 도입한 후 유전자 발현 효소활성 대사경로 최적화 , , , 

등을 통해 생산을 증대시키는 과정을 거친다.22 년에 식물 최초로 2000 Arabidopsis

의 유전체 서열이 밝혀진 이후 다양한 식물유래 천연물들이 미생물에서 성공적으 

로 생산되고 있다 그림 [ 4].23 대표적인 사례로 개똥쑥(Artemisia annua 에서 추출하는)  

말라리아 치료제인 을 효모에서 생산한 경우를 들 수 있다 효모에 생artemisinin . 

산경로를 도입하여 까지 생산한 후 추가적 화학적 전환을 통해 최artemisinic acid

종 물질인 을 상업화가 가능한 수준까지 생산하는데 성공하였다artemisinin .24

그림 식물유래 천연물의 미생물을 이용한 생산[ 4] 23
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합성생물학과 시스템생물학2. 

합성생물학과 미생물 세포 공장1) 

석유화학 산업을 대체하기 위한 미생물 세포 공장 구축 연구가 주목받으면서, 

미생물 내에 외래 유전자를 도입하고 세포의 생리활성 조절하기 위한 합성생물학 

도구 개발이 중요해졌다 최근 개발된 합성생물학 도구들은 높은 예측성과 정교함. 

을 토대로 생체 분자에서부터 세포 군집 무세포 시스템에 이르기까지 제어 가능, 

한 생체 시스템의 경계를 확장하고 있다 다양한 프로그래밍 가능한 합성생물학 . 

도구 중 바이오센서 기반 합성생물학 도구는 직교성과 함께 , CRISPR-Cas, RNA 

모듈로 활용 가능한 특징을 갖고 있어 유전체 편집에서부터 유전자 발현 제어, , 

복잡한 생체 회로 구축 대사 흐름 조절에 이용되고 있다 그림 , [ 5].25

그림 미생물 세포 공장 구축을 위한 주요 합성생물학 도구와 전략[ 5] 25

바이오센서2) 

바이오센서는 생체 분자 세포 군집 및 온도 빛 전기화학 신호와 같은 다른 환, , , 

경 변화에 대한 프로그램된 세포 반응을 유도할 수 있다 예를 들어 바이오센서를 . 

활용하면 환경 스트레스를 더 잘 극복할 수 있는 균주의 스크리닝이 가능하므로, 
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특정 스트레스에 대한 적응진화 연구 에 많이 활용되(adaptive laboratory evolution)

고 있다 또한 바이오센서를 활용해 세포 내외에 존재하는 생화학 물질 세포생장 . , 

단계 세포 간 신호 등의 실시간 변화에 대응하여 대사 흐름 조절 플라스미드 복, , 

제 수 조절 세포 군집 조절과 같은 동적 조절 연구가 활발히 진행되고 있다, .

환경 변화에 반응하는 바이오센서는 대사 흐름을 온도나 빛 자극에 기반하여 

양방향으로 조절할 수 있다는 점에서 일방향으로만 조절 가능한 생체 분자나 정

족수 감지 기반 바이오센서와 차이가 있다 열감지성 전사인자나 (quorum sensing) . 

특정 파장의 광감지 전사인자를 활용한 바이오센서는 대사 경로 유전자의 발현을 

양방향으로 조절하여 목적 산물의 생산을 증대시킬 수 있었다 이 외에도 전기화. 

학 신호에 반응하는 바이오센서가 개발되어 전류에 따라 대장균의 유전자 발현을 , 

효과적으로 조절할 수 있음이 보고되었다.26

미생물에서 활용 가능한 생물학적 화학적 신호의 범위는 신호를 감지할 수 있, 

는 바이오센서의 발견 및 인공 센서의 개발과 함께 확대되고 있다 다만 바이오센. , 

서의 감도와 바이오센서에 의해 발현되는 유전자의 발현량 제한은 미생물에서 산

업 수준의 목적 산물 생산성을 달성하기에는 불충분할 수 있으므로 지속적인 연, 

구를 통한 바이오센서의 개량이 요구된다.

단백질의 활용3) CRISPR-Cas 

기술은 다양한 생명체에서 유전자 편집과 유전자 발현 조절에 널CRISPR-Cas 

리 사용되고 있으며 현재 가장 많은 연구가 이뤄지고 있는 합성생물학 도구이다, . 

의 특징인 목적 유전자 결합과 핵산 분해 능력은 정교한 유전자 재조CRISPR-Cas

합에 활용되고 있다 최근에 트랜스포존과 시스템을 통합한 유전자 . CRISPR-Cas 

편집 도구가 개발되었는데 이를 활용하면 다양한 박테리아 종에서 의 효율, 100%

로 최대 의 조각을 재조합할 수 있게 되었다10-kb DNA .27

핵산 분해 능력은 상실하고 결합 능력만을 가진 단백질은 보조 효소들과 dCas9 

융합되어 단일 염기 교정 특정 효소 반응 유발 유전자 발현 조절 등을 가능하게 , , 

하는 도구로 사용되고 있다 다양한 연구진에 의해 시스템에 전사 활. CRISPR-Cas 

성인자 를 융합하거나 특정 신호 물질에 반응하는 바이오센(transcription activator) , 
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서를 연결하여 목표 대사 경로는 활성화하고 경쟁 대사 경로는 동적으로 억제하

는 도구가 제작되었다 단백질뿐만 아니라 가이드 에 리보레귤레이터. Cas RNA

를 융합하여 특정 분자의 존재에 따라 의 활성을 변화시키(riboregulator) CRISPRi

는 동적 제어 시스템도 개발되었다.28

보편적으로 사용되는 단백질 이외에도 최근에는 부수적 절단 활성을 가Cas9 , 

진 와 를 활용한 합성생물학 도구 의 크기를 축소한 미니Cas12 Cas13 , CRISPR-Cas

어처 버전 단백질 스페이서 서열을 저장하는 를 활용해 유전자 발Cas , Cas1-Cas2

현 순서를 기록하는 전략 등 다양한 단백질 활용 합성생물학 도구 또한 개발Cas 

되고 있는 추세이다 이러한 연구 동향은 유전자의 영구적 혹은 일시적 발현 조절. , 

복잡한 유전자 회로 구축 등 다양한 분야에 활용되고 있다.

기반 합성생물학 도구4) RNA 

기반 합성생물학 도구는 전통적인 단백질 기반 도구보다 생체 내에서의 RNA 

발현 부담이 적으며 따라서 에너지와 자원을 대사물질 생산에 더 활용할 수 있다, 

는 점에서 매우 유망하다 특히 가장 잘 알려진 리보레귤레이터인 토홀드 스위치. 

를 중심으로 많은 기반 합성생물학 도구가 개발되었다 또한 이라는 RNA . , SNIPR

고도로 예민한 리보레귤레이터는 단일 염기쌍의 불일치를 감지하여 번역을 차단

할 수 있는 초정밀 유전자 발현 조절을 가능하도록 만들었다.29 유전자 발현 조절 

외에도 토홀드 스위치를 응용해 비손상 에서만 선택적으로 번역을 개시할 mRNA

수 있는 박테리아용 고품질 단백질 발현 시스템 또한 개발되었다.30 최근에는 원

핵생물에서 사용되던 토홀드 스위치로부터 착안하여 진핵생물에서 활용 가능한 

토홀드 스위치 가 제작되어 효모나 동물세포에서도 정교한 유전자 발현 (eToehold)

조절이 가능해졌다.31

분자는 쉽게 분해가 되기 때문에 합성생물학 도구로 활용하기 위해서는RNA , 

유전자 부품의 안정성 향상이 필요하다 이를 위해 개발된 인공 안정RNA . RNA 

화 조절 부품은 번역 효율을 조절할 수 있었고 및 피드백 유전mRNA , CRISPRi 

자 회로 등 기반 도구들의 성능을 개선했다RNA .32 또한 양 말단의 공유mRNA 

결합을 유도하여 원형 를 생성해 안정성을 향상시키는 방법이 개발되어 박RNA , 
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테리아 및 진핵생물에서 원형 활용 가능성을 확장하였다mRNA .

시스템생물학과 오믹스 분석5) 

생명 현상을 전체 시스템 수준에서 분석하고 연구하는 시스템생물학은 생물체 

내 복잡한 분자 간 상호작용과 네트워크 분석을 토대로 이뤄진다 시스템생물학의 . 

주요 연구 방법인 오믹스 분석은 분석 장비와 실험 방법의 발전에 따라 유전체, 

전사체 상호작용체와 같은 핵산 수준에서부터 단백체 대사체 흐름체, , , (fluxome) 

등에 이르기까지 다양한 생체 분자를 분석하는 수준에 이르렀다 또한 과거 오믹. , 

스 분석을 위한 샘플 준비가 시험관이나 플라스크에서 회분 배양한 세포에 제한

된 것에 비해 최근에는 단일 세포에서부터 세포 군집까지 다양한 규모의 오믹스 , 

연구가 가능해졌으며 이에 따라 복잡한 데이터의 신속 정확한 분석을 위한 프로, 

그램 또한 개발되고 있다.

오믹스 기술의 고도화6) 

최신 합성생물학 도구 염기서열분석 기술 분석 장비의 발전에 따라 다양하고 , , 

정교한 오믹스 분석 기술이 지속적으로 보고되고 있다 특히 전사체 관련 기술이 . 

비약적으로 발전하였는데 말단이 노출되어 있는 분자만을 시퀀싱하는 , 3’ RNA 

말단에 조효소 Term-seq, 5’ NAD+가 결합되어 있는 만을 시퀀싱하는 mRNA NAD 

로 효과적으로 시퀀싱 라이브러리를 제작하는tagseq, small noncoding RNA

등이 개발되었다 오믹스 분석을 통해 서열이 아닌 차 구조PANDORA-seq . RNA 2

를 파악하는 기술 또한 발전을 거듭하고 있는데 최근에는 금속이온 납 으로 , ( ) RNA 

절단 시 형성되는 를 이용해 시퀀싱 라이브러리를 제작하는2’,3’-cyclic phosphate

이 개발되어 구조와 상호 작용을 비롯한 고차원적인 전사체 분석이 Led-seq , RNA 

가능하게 되었다.33

유전체와 단백체 등 다른 생체 분자를 목적으로 하는 오믹스 기술 또한 지속적

인 발전을 거듭하고 있다 유전체의 경우 단백질에 융합하여 사용하는 시토. , Cas 

신 염기 교정기 에 의해 형성된 위치를 분석하는 기(cytosine base editor) off-target 
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술이 보고되었다.34 단백체의 경우 핵산과 달리 단백질 복제 수가 적은 데 반해 , 

질량분석 시 비슷한 질량을 갖는 펩타이드를 구별하기 위해서는 많은 샘플이 필

요하다는 제약이 있다 이를 해결하기 위해 나노 스케일의 센서를 사용해 형. pore 

광 표지가 된 펩타이드를 단일 분자 수준에서 감지하는 기술 단백질을 순차적으, 

로 분해하는 단백질 복합체를 이용해 단일 펩타이드에서 아미노산을 순서ClpXP 

대로 파악하는 기술 등 새로운 단백체 분석 기술이 개발되고 있다.35

오믹스 분석 소프트웨어의 발전7) 

기술과 모델링 기반 오믹스 분석 프로그램은 오믹스 데이터를 신속하게 분AI 

류하고 통계적으로 유의미한 데이터 추출을 가능하게 만들었다 최근 발표된 오, . 

믹스 분석 프로그램인 의 경우 딥러닝을 기반으로 하여 데이DEOCSU , ChIP-exo 

터로부터 정확한 피크를 선별함으로써 연구자가 직접 피크를 선별하던 노동집약, 

적인 분석을 획기적으로 개선했다.36 또한 여러 조건에서 획득한 전사체 데이터를 

학습한 에 의해 구축된 데이터베이스는 배양 환경에 따른 전사체의 AI iModulon 

일부 성분의 변화를 파악할 수 있는 정보를 제공했다.37 이 외에도 오믹스 데이터

와 임상 데이터의 비교 및 통계 분석을 통해 유의미한 데이터를 정리할 수 있는 

이나 유전체 분석을 통해 차 대사산물을 생산하는 유전자 interactive tool(IOAT) , 2

집단인 를 예측하는 프로그램 등 빅데이터와 기술 기술을 접BGC (antiSMASH) AI 

목한 최신 오믹스 분석 소프트웨어와 오믹스 데이터 기반 모델링 예측 소프트웨, 

어들이 보고되고 있다.

바이오센서3. 

바이오센서의 개요1) 

바이오센서는 생물체 유래의 소자를 센싱 소자로 사용하는 것을 특징으로 하는 

측정 장치이다 바이오센서는 크게 두 부분으로 구성되어 있는데 측정 대상 물질. , 

을 특이적으로 감지하는 센싱 부분과 감지 결과를 전기 신호 혹은 광학 신호 같은 
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측정 가능한 아웃풋 신호로 변환시켜주는 트랜스듀서 부분이 그것이다 이 두 부. 

분 중에 센싱 부분이 생물체에서 유래한 조직 세포 세포 소기관 단백질 항체, , , ( , 

효소 수용체 등 핵산 등 압타머 등의 바이오 센싱 소자로 구성되, ), (DNA, RNA ), 

어 있다 트랜스듀서 기술이 발달하기 이전에는 생물체 그 자체를 바이오센서로 . 

사용하기도 하였다 가장 오래된 바이오센서로서 광부들이 채굴하는 동안 광산 . , 

내에서 발생하는 유독가스를 감지하는 수단으로 새장에 넣은 카나리아를 갱도에 

들고 들어가서 사용하였으며 물벼룩의 움직임을 관찰함으로써 수질의 청정도를 , 

측정하기도 하였다 생물체 자체를 사용하는 경우에는 특정 성분의 측정보다는 포. 

괄적인 독성 정보를 얻는 목적으로 사용되었다 그 후 생명체에서 유래한 물질들. , 

의 기능에 대한 이해가 점점 깊어짐에 따라 생체에서 유래한 성분 물질들이 센싱 

소자로 사용되기 시작하였고 또한 트랜스듀서의 기술 개발과 더불어 생체 유래 , 

바이오 센싱 소자를 각종 트랜스듀서와 접목시킴으로써 보다 특이적이고 민감한 

바이오센서들이 개발되었다.

바이오 센싱 소자의 연구 동향2) 

위에서 기술한 바와 같이 다양한 종류의 바이오 센싱 소자가 있지만 여기서는 , 

이 중에서도 가장 정교한 형태의 센싱 소자인 효소 항체 수용체의 연구 동향에 , , 

대하여 기술하기로 한다 현재까지 효소와 항체가 가장 널리 이용되어 왔으며 최. , 

근 들어서는 수용체가 주목을 받으며 연구되고 있다. 

효소 기반 바이오센서(1) 

효소는 바이오화학 반응을 촉진하는 촉매 역할을 하는 단백질로서 특정 효소, 

는 특정 반응만을 촉진시키는 매우 높은 특이성을 가지고 있는 것이 특징이다 효. 

소는 이러한 높은 특이성으로 인하여 특정 분석 대상 물질에만 작용하므로 다양

한 바이오 분자들 중에서도 바이오 센싱 소자로서 널리 사용되어왔다 센싱 소자. 

로서 효소의 또 하나의 특징은 측정 대상 물질과 결합하여 전기적 활성을 갖는 

물질을 생성하거나 소모함으로써 전기적 신호 변화를 발생하여 측정이 용이하다

는 점이다 혹은 효소 반응에 의하여 산화나 환원이 일어남으로써 결과적으로 전. , 
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기적 측정을 가능케 하기도 한다 이와 같은 바이오 센싱 소자로서의 특징을 가진 . 

효소는 전극 같은 트랜스듀서 표면에 고정화함으로써 바이오센서가 만들어진다. 

효소 기반의 바이오센서는 식품 의료 환경 등의 분야에 응용되고 있으며 가장 , , , 

산업적으로 성공적인 바이오센서는 포도당 산화효소를 이용한 혈당 측정용 바이

오센서이다.

항체 기반 바이오센서(2) 

항체는 외부 병원체로부터 방어하기 위하여 몸의 면역 시스템이 만들어 내는 

자 형태의 단백질이다 항체는 항원과 매우 특이적으로 결합하는 특징인 높은 Y . 

특이성을 가지고 있고 이는 센싱 소자로서 커다란 장점이다 항체 기반의 바이오, . 

센서를 위하여 다클론 항체 단일클론 항체 항체의 일부인 항원 결합 부위 등이 , , 

센싱 소자로 사용된다 다클론 항체는 병원체가 동물의 몸속에 들어오면 면역 시. 

스템에 의하여 생산되어 혈액 속에 존재하는 자연적인 항체로서 병원체 표면의 , 

다양한 항원 결정 부위들과 결합하는 다양한 종류의 항체가 섞여 있는 상태의 항

체이다 그 후에 단일 종류의 항원 결정 부위와 특이적으로 결합하는 한 종류의 . , 

항체인 단일클론 항체를 생산할 수 있는 기술이 개발되어 보다 높은 특이도를 나, 

타내는 단일클론 항체가 바이오센서의 센싱 소자로 사용되게 되었다 단일클론 항. 

체는 세포 배양을 통하여 생산되므로 동물의 혈청에서 분리하는 공정을 통하여 , 

생산되는 다클론 항체에 비하여 훨씬 일관된 품질의 항체를 얻을 수 있는 장점도 

가지고 있다 항체 분자가 항원과 결합하는 부위는 자 모양의 맨 위쪽 양끝에 . Y

위치하고 있다 따라서 센싱 소자로서 정작 필요한 부위는 항원과 특이적으로 결. 

합하는 부위이므로 이 부위만을 유전자 재조합 기술을 이용하여 생산하여 센싱 , 

소자로 사용되는 방법도 이용되고 있다 또한 낙타류에서 생산되는 항체는 다른 . , 

포유류에서 생산되는 항체보다 그 크기가 훨씬 작은 특징을 가지고 있어서 센싱 , 

소자로 유용하게 사용될 수 있으며 이에 대한 연구가 최근 들어 활발히 진행되고 , 

있다.38



854    박태현 ․한지숙 ․서상우 ․김병수

수용체 기반 바이오센서(3) 

수용체 는 세포 외부에 존재하는 화학적 분자에 의한 자극을 감지하여 (receptor)

세포 내부의 시스템으로 신호를 전달하는 역할을 하는 단백질이다 즉 세포 외부. , 

의 신호를 세포 내로 받아들이는 안테나 같은 역할을 하는 단백질 분자로서 세포 , 

표면에 존재하는 수용체와 세포 내부에 존재하는 수용체로 구분된다 수용체는 안. 

테나 역할을 하므로 세포 표면에 존재하는 것이 당연하다고 생각할 수 있지만 세, 

포 내부에 존재하는 수용체의 경우에는 세포 외부의 물질이 세포 내부로 들어온 

다음에 수용체와 결합하여 신호를 전달하는 형태이다 세포 표면 수용체로는 . G 

단백질 연결 수용체 리간드 의존성 이온 채널(GPCR, G protein-coupled receptor), 

효소 연결 수용체 등이 있으며(ligand-gated ion channel), (enzyme-linked receptor) , 

세포 내 수용체로는 세포질 수용체와 핵 수용체가 있다.39 여기서 리간드는 수용

체와 결합하여 신호를 발생시키는 원인 분자를 의미한다 수용체 중에서도 . GPCR

은 현재 시판되고 있는 승인 약물 중 분의 이상이 이를 타겟으로 하고 있FDA 3 1 

을 정도로 인체에서 중요한 역할을 하고 있다 현재까지 알려진 인체 내의 . GPCR

은 여 종류에 이르고 이 중 약 종류는 후각 수용체이다 후각은 또한 인간830 , 400 . 

이 가지고 있는 매우 중요한 바이오센서로서 후각 수용체를 센싱 소자로 사용하, 

여 인간을 포함한 동물의 후각을 구현하거나 모방하기 위한 바이오센서 연구가 

활발히 진행되고 있다.40

트랜스듀서의 연구 동향3) 

바이오센서의 주요 구성 요소인 트랜스듀서를 위하여 다양한 종류의 과학적 , 

원리에 기반한 방법들이 개발되어 왔으며 특히 최근 들어서는 괄목할만한 나노기, 

술의 발전에 힘입어 매우 민감도가 높은 트랜스듀서의 개발이 이루어지고 있다. 

전기화학적 바이오센서(1) 

측정하려는 대상 물질이 센싱 소자와 결합할 때 전기화학적 신호를 발생하게 

하여 이를 측정하는 방법이다 예를 들어 피분석물이 센싱 소자인 효소와 반응하. , 
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여 이온이나 전자를 발생시키거나 감소시키면 이로 인해 변화하는 전기적 특성을 

측정하는 방법이다 전기적 특성변화 측정 방법으로서 전류 측정 방법 전위차 측. , 

정 방법 전도도 측정 방법 등이 있으며 피분석물의 농도에 비례하여 전기 신호의 , , 

크기가 변화하는 것을 특징으로 한다.

열량 측정 바이오센서(2) 

측정하려는 대상 물질이 센싱 소자와 반응할 때 발생하는 온도 변화를 측정하

는 방법이다 효소 기반의 바이오센서의 경우에 주로 사용되는 방법이다 대부분. . 

의 효소 반응은 발열 반응으로서 피분석물이 센싱 소자인 효소와 반응할 때 증가, 

하는 온도를 측정하는 방법이다 이 방법은 피분석물의 온도가 잘 유지된 상태로 . 

측정해야 한다는 유의점이 있다.

광학적 바이오센서(3) 

측정하려는 대상 물질이 센싱 소자와 결합 혹은 반응할 때 발생하는 색깔 변화, 

형광 변화 또는 발광 등을 측정하는 방법이다 민감도가 높고 효율적인 방법이어, . 

서 오래전부터 정량적 정성적 측정을 위하여 유용하게 사용되어 온 방법이다.

압전 바이오센서(4) 

측정하려는 대상 물질이 센싱 소자와 결합함으로 인하여 변화하는 미세한 질량 

변화를 측정하는 방법이다 물체에 힘을 가할 때 순간적으로 전압이 발생하는 현. 

상을 압전 효과라고 하고 이와 같은 효과를 보이는 압전 소자로서 수정이 있다, . 

피분석물이 수정 진동자 미량저울 위에 고정화(QCM, quartz crystal microbalance) 

된 센싱 소자와 결합을 하면 미세한 질량 변화가 발생하는데 이 질량 변화는 수, 

정 진동자의 진동수를 변화시키고 이 변화를 전기적으로 측정하는 방법이다, .

바이오센서(5) SPR(surface plasmon resonance) 

은 금속 박막에 빛이 쏘여지면 전자가 여기 되어 박막의 표면과 평행 방향SPR

으로 움직여 가는 현상으로서 금속 박막의 아래쪽에서 박막에 특정 입사각으로 , 

빛을 비추면 빛이 반사되어 나오는데 반사되어 나오는 빛이 특정 반사각에서는 
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빛이 소멸되는 현상을 보인다 금속 박막의 위쪽 표면에는 바이오 센싱 소자가 고. 

정화 되어 사용된다 피분석물이 센싱 소자에 결합할 때 반사 빛이 소멸되는 반사. , 

각의 크기가 변하는데 이 변화를 측정함으로써 피분석물의 존재를 측정하는 방법

이다.

바이오센서(6) FET(field-effect transistor) 

센서는 소스 전극 드레인 전극 게이트 전극으로 구성FET (source) , (drain) , (gate) 

되어 있다 게이트 전극은 소스 전극과 드레인 전극 간의 전류 흐름을 발생하게 . 

하는 역할을 하는데 바이오센서의 경우에 전해질 용액이 게이트 전극의 역할을 , 

하기도 한다 소스 전극과 드레인 전극을 연결하는 다리로서 탄소나노튜브 그래. , 

핀 전도성 고분자 나노튜브 나노 와이어 등의 나노 물질들이 사용된다 이 나노, , . 

물질들 표면에 바이오 센싱 소자가 고정화되어 사용되며 이와 같이 제조된 , FET 

바이오센서는 매우 높은 민감도를 특징으로 한다.

나노의약4. 

약물전달 기술은 약물의 효능을 높이고 독성 부작용을 방지하고 약물 투여의 

편의성을 개선할 수 있다 약물을 특정 세포 또는 장기에 표적전달하는 기술은 약. 

물의 동일 양 투여 대비 최대 약효를 얻을 수 있고 약물의 독성 부작용을 방지할 

수 있다 약물전달 기술은 필요한 시점에 적정량의 약물을 전달할 수 있다 또한. . , 

체내에서 약물을 오랫동안 서서히 방출하거나 혈액을 통해 오랫동안 체내 순환하

여 약효가 오래 지속되는 장점이 있고 약물을 자주 복용하는 불편함도 덜 수 있

다 약물을 특정 조직 또는 장기에 표적전달하는 기술로서 특정 조직 또는 장기의 . , 

환경에 선택적으로 반응하여 약물을 방출할 수 있도록 약물전달체의 특성을 조절

할 수 있다 약물을 전달할 생체조직의 환경 조건에 따라 약물전달체 물질의 화학. 

적 결합이 깨어지거나 물리적으로 팽윤되게 하여 약물이 방출될 수도 있다 약물. 

전달시스템으로서 합성고분자 지질 단백질 무기화합물 기반 나노입자가 주로 , , , 

사용되고 있다.
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약물 폴리에틸렌글리콜 결합체1) -

약물에 고분자 물질을 결합하여 약물의 생체 내 순환 주기를 늘릴수 있다 이 . 

경우 폴리에틸렌글리콜 기반의 고분자가 주로 사용된다 표 는 약물(PEG) [ 1]. PEG

의 종류 작은 분자체 단백질 등 에 상관없이 친수성을 높여 약물의 혈중 용해도( , )

를 높여주고 비특이적 단백질 흡착을 막아 약물을 체내 순환 주기를 늘려 약물의 

효능을 높이고 약효기간을 늘릴 수 있다 는 인체에 매우 적합한 고분자이고 . PEG

신장을 통과하여 체외로 배출될 수 있으나 체내에서 분해가 되지 않고 체내에 축, 

적될 수 있다는 문제점을 안고 있다.41

표 미국 승인받은 약물 폴리에틸렌글리콜 결합체[ 1] FDA - 42,43

상표명 제약사 성분 적응증
승인

년도

Adagen®
Sigma-Tau 

Pharmaceuticals 

PEG-adenosine 

deaminase 

중증 복합 면역 

결핍 질환
1990

Oncaspar®
Enzon 

Pharmaceuticals 
PEG-L-asparaginase 

급성 림프모구 

백혈병 
1994

PegIntron® Merck PEG-IFN- -2b α 형 간염C 2001

Neulasta® Amgen PEG-G-CSF
항암화학요법에 

의한 호중구 감소증 
2002

Pegasys® Genentech PEG-IFN- -2a α 형 형 간염B , C 2002

Somavert® Pfizer 
PEG-HGH receptor 

antagonist 
말단거대증 2003

Macugen® Bausch & Lomb PEG-anti-VEGF 황반변성 2004

Mircera® Hoffman-La Roche 
Methoxy 

PEG-epoetin β

빈혈이 동반된 만성 

신장질환 
2007

Cimzia® UCB PEG-anti-TNF-α

크론병 류마티스 , 

관절염 건선성 , 

관절염 강직성 , 

척추염

2008, 

2009, 

2013

Krystexxa® Horizon 
PEG-porcine-like 

uricase 
통풍 2010

Plegridy® Biogen PEG-IFN- -1aβ 다발성 경화증 2014

Adynovate® Baxalta PEG-factor VIII 혈우병A 2015

Rebinyn® Novo Nordisk
PEG-coagulation 

factor IX
혈우병B 2017
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지질 기반 나노입자2) 

어떤 종류의 지질은 양친매성을 띄기 때문에 나노입자 형태로 자가 조립이 용

이하여 나노입자에 약물을 쉽게 탑재할 수 있다 지질 기반 나노입자는 다양한 분. 

자와 표면 화학으로 개질될 수 있어서 탑재된 약물을 체내 특정 조직에 표적 전달

할 수 있고 체내 순환 기간과 안정성을 늘릴 수 있다.44 지질 기반 나노입자는 저

분자 화합물 단백질 를 체내에 전달하는 용도로 널리 임상화되었, , siRNA, mRNA

다 표 한 예로 지질 기반 나노입자는 항암제를 암조직으로 전달을 향상시켜 [ 2]. , 

약물의 독성 부작용을 줄이고 약물 체내 순환 기간과 방출기간을 늘려 약효를 높

일 수 있었다.45

상표명 제약사 성분 적응증
승인

년도

Jivi® Bayer Healthcare PEG-factor VIII 혈우병A 2017

Asparlas® Servier Pharma PEG-L-asparaginase 백혈병 2018

Fulphila® Mylan GmbH PEG-G-CSF
항암화학요법 도중 

감염
2018

Revcovi®
Leadiant 

Bioscience

PEG-adenosine 

deaminase

아데노신 

탈아미나아제 

중증복합 

면역결핍증

2018

Palynziq®
BioMarin 

Pharmaceutical

PEG-phenylalanine 

ammonia lyase
페닐케톤뇨증 2018

Udenyca®
Coherus 

Biosciences
PEG-G-CSF

항암화학요법 도중 

감염
2018

Ziextenzo® Sandoz PEG-G-CSF
항암화학요법 도중 

감염
2019

Esperoct® Novo Nordisk PEG-factor VIII 혈우병A 2019

Nyvepria® Pfizer PEG-G-CSF
항암화학요법에 

의한 호중구 감소증
2020

Empaveli® Apellis PEG-pentadecapeptide 발작성야간혈색뇨 2021

Skytrofa® Ascendis
PEG-human growth 

hormone
성장호르몬결핍증 2021

Besremi® PharmaEssentia PEG-IFN- -2bα 진성 적혈구 증가증 2021

Fylnetra®
Amneal 

Pharmaceuticals
PEG-G-CSF

항암화학요법에 

의한 호중구 감소증
2022



제 장 생물화학의 동향과 전망    27 859

지질나노입자는 백신용 전달체로 사용되기도 했다 체내에COVID-19 mRNA . 

는 를 분해하는 효소들이 존재하기 때문에 지질 나노입자를 사용하여 RNA mRNA 

분해를 방지하고 를 세포 안으로 전달할 수 있다 지질나노입자의 주요 성mRNA . 

분은 인지질 이온화 가능한 지질 콜레스테롤 폴리에틸렌글리콜이다 이온화 가, , , . 

능한 지질은 음전하를 띄는 와 결합을 가능하게 하고 콜레스테롤과 폴리mRNA , 

에틸렌글리콜은 지질나노입자의 구조적 안정성을 유지시켜준다 또한 폴리에틸. , 

렌글리콜은 체내 순환 기간을 늘려준다. 

표 미국 승인받은 지질 기반 나노입자에 봉입된 약물[ 2] FDA , 42,46

상표명 제약사 성분 적응증
승인

년도

Abelcet® Sigma-tau 
Amphotericin Bin 

liposome
곰팡이 감염 1995

Doxil® Janssen Doxorubicin in liposome

카포시 육종, 

난소암 다발성 , 

골수종

1995, 

2005, 

2008

DaunoXome® Galen 
Daunorubicin in 

liposome
카포시 육종 1996

DepoCyt© Sigma-tau Cytarabine in liposome
뇌척수막 내로 

퍼진 림프종
1996

AmBisome® Gilead 
Amphotericin B in 

liposome

곰팡이 또는 

원충 감염 
1997

Curosurf®
Chiesei 

farmaceutici 

protein SP-B and SP-C 

in liposome 

호흡 곤란 

증후군 
1999

Visudyne®
Bausch & 

Lomb 
Verteporfin in liposome 황반 변성 2000

DepoDur®
Pacira 

Pharmaceuticals 

Morphine sulphate in 

liposome 
무통각증 2004

Marqibo® Onco TCS Vincristine in liposome
급성 림프구성 

백혈병 
2012

Onivyde® Merrimack Irinotecan in liposome 췌장암 2015

Onpattro®
Alnylam 

Pharmaceuticals

siRNA in lipid 

nanoparticle

유전성ATTR 

아밀로이드증
2018

Comirnaty® Pfizer/BioNTech
mRNA in lipid 

nanoparticle
COVID-19 2020

Spikevax® Moderna
mRNA in ipid 

nanoparticle
COVID-19 2020
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항체 약물결합체3) -

약물 표적전달 기술 중에서 환자 치료에 좋은 효과를 보이고 많이 사용되고 있

는 것은 항체 약물 결합체 이다 항체 약물 결합체- (antibody-drug conjugate, ADC) . -

는 항체의 표적 특이적 결합능을 통해 표적 세포에 약물을 전달하는 기술이다 항. 

체 약물 결합체는 주로 암세포에 항암제를 표적 전달하는데 사용된다 항암제는 - . 

암세포에서만 발견되는 특정 암항원 또는 단백질 을 표적으로 하는 항체에 결합( )

된다 항체 약물 결합체는 암세포 표면에 결합 후 암세포 내부로 진입하고 내포 . -

내 리소좀에 존재하는 분해효소에 의해서 항체와 약물 결합이 끊어지고 약물이 

세포에 작용하게 된다 암세포 표적 전달이 가능하므로 기존 항암제 대비 부작용. 

이 줄어들고 최대 허용 용량을 높이고 최소 효능 용량을 낮출 수 있다 현재 많은 . 

종류의 항체 약물 결합체가 미국 승인을 받아서 임상화 및 상용화되었다 성- FDA . 

공적인 항체 약물 결합체 개발을 위해서는 항체에 대한 항원 선택이 중요한데 항- , 

원은 특정 질병 세포에서 특이적이고 충분하게 발현되고 항체가 항원에 결합한 

후 세포 안으로 내재화가 되어야한다 항체 약물 결합체는 항암제를 암세포에 표. -

적 전달할 수 있기 때문에 이때 사용되는 약물은 기존 항암제보다 더 높은 세포, 

독성을 보이는 약물이 사용되고 있다.47

항체 약물 결합체에서는 항체와 약물을 연결하는 링커가 매우 중요한 역할을 -

하며 이는 항체 약물 결합체의 안전성과 효능을 결정하는 데 관여한다, - .48 이상적

인 링커는 전신 혈액 순환에서 안정하면서도 표적 세포 내에서는 불안정하게 작

용하여 항체 약물 결합체가 표적 세포에 결합한 후에 약물이 세포 내에서 방출될 , -

수 있도록 해야 한다 링커는 비절단형 링커와 절단형 링커로 구분된다 비절단형 . . 

링커는 전신 혈액 순환에서 안정적이지만 세포 내부에서는 세포질이나 리소좀에 , 

존재하는 단백질 분해 효소에 의해 분리되어 약물이 링커와 결합한 상태로 세포

질로 방출되어 약물의 효능이 달라질 수 있는 단점이 있다 절단형 링커에는 산성 . 

절단 링커 환원 절단 링커 효소 절단 링커가 있다 산성 절단 링커는 혈액 내에서, , . 

는 중성 에서 안정하지만 세포 내에서는 산성 엔도좀이나 리소좀 환경에서 가pH , 

수분해에 의해 절단된다 환원 절단 링커는 암세포 내에 상대적으로 많이 존재하. 

는 환원성 물질에 의해 환원되고 절단된다 효소 절단 링커는 표적 세포 내에서 . 
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상대적으로 많이 존재하는 효소에 의해 절단된다.

항체 약물 결합체는 기존 저분자 합성약물과 단일클론 항체의약품보다 개발과-

정이 복잡하므로 항체 약물 결합체의 효율적 개발을 위해서 글로벌 제약사와 바, -

이오기업들은 독자적으로 개발하기보다는 협력개발 인수합병 형태를 통하여 진, 

행하고 있다 최근 년간 항체 약물 결합체는 꾸준히 미국 승인을 받아서 . 10 - FDA 

임상화 및 상용화에 성공하고 있다 표 년 기준 항체 약물 결합체 임상시[ 3]. 2019 -

험 건수는 건에 이르고 연평균 증가하고 있어 상용화되는 항체 약물 결731 15.7% -

합체가 계속 증가할 것으로 예상된다 항체 약물 결합체 시장규모는 년 억 . - 2019 25

달러에서 년 억 달러 이상으로 성장할 것으로 예상된다2030 158 .49

표 미국 승인받은 항체 약물 결합체[ 3] FDA - 50

제품명 제약사 표적 링커 적응증
승인

년도

Brentuximab vedotin 다케다Seagen/ CD30
효소 

절단

재발성 또는 

난치성 호지킨 

림프종 전신 , 

역형성 대세포 

림프종

2011

Trastuzumab 

emtansine
로슈 HER2

비 

절단

내성 Trastuzumab 

유방암
2013

Gemtuzumab 

ozogamicin
화이자/ Wyeth CD33

산성 

절단

급성 골수성 

백혈병
2017

Inotuzumab 

ozogamicin 
화이자/ Wyeth CD22

산성 

절단

재발성 또는 

불응성 세포 B

전구체 급성 

림프모구 백혈병

2017

Polatuzumab vedotin 로슈 CD79B
효소 

절단

미만성 대 세포 B

림프종
2019

Enfortumab vedotin
아스텔Seagen/

라스
Nectin 4

효소 

절단

국소 진행성 또는 

전이성 요로암
2019

Fam-trastuzumab 

deruxtecan-nxki

다이치 산교 아- /

스트라제네카
HER2

효소 

절단

절제 불가능 혹은 

전이성 유방암, 

진행성 위암

2019

Sacituzumab 

govitecan-hziy
이뮤노메딕스 Trop 2

산성 

절단
삼중 음성 유방암 2020
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나노의약의 효능과 독성 부작용 평가4) 

나노의약을 환자에 적용하기 전에 나노의약의 효능과 독성 부작용을 정확하게 

평가하는 방법의 개발이 필요하다 기존에 일반적으로 사용되던 동물세포 차원 . 2

배양 또는 동물을 사용한 평가는 실제 환자의 체내 환경을 정확하게 구현하기 어

렵고 인간 동물 간 발병과정과 증상 등 질병 일치율이 크게 높지 않으므로 그 평-

가결과가 실제 환자에서 결과와 차이가 난다는 문제가 있다 따라서 전임상시험. , 

에서 유효성과 안전성을 입증한 약물들이 정작 임상시험에서 실패하는 경우가 많

고 이것은 신약개발 비용과 기간을 증가시키는 주요 요인이 된다 신약개발을 위, . 

해 수많은 동물들이 희생된다는 동물윤리 문제도 있다. 

나노의약의 효능과 독성 부작용을 평사하는 새로운 도구로서 최근 방법들이 연

구되고 있다 장기칩 은 체외에서 인간 장기를 합성하여 환자의 . (organ-on-a-chip)

질병을 모사하고 후보 약물을 테스트할 수 있다.51 항암 약물의 암 치료효능을 조

사하기 위한 모델로서 세포 구형체 가 사용되기도 한다 이것은 직경(cell spheroid) . 

이 인 암세포의 구형 군집체이다 세포 구형체 내부의 암세포들은 저100~300 m . μ

산소와 낮은 영양분 농도 환경에 놓여있어 세포성장 속도가 느리거나 괴사한다. 

세포 구형체 바깥쪽의 암세포는 원래 세포성장 속도를 보여주어 실제 암조직에서

의 암세포들을 잘 모사한 체외 모델이다 항암제 나노의약이 전임상시험과 임상시. 

험에서 치료효능에 차이를 보이는 경우는 환자의 암조직과 동물모델의 암조직이 , 

제품명 제약사 표적 링커 적응증
승인

년도

Belantamab 

mafodotin-blmf
GSK CD38

비 

절단

재발성 또는 

불응성 다발성 

골수종

2020 

(2022 

철회)

Loncastuximab 

tesirine

ADC 

테라퓨틱스
CD19

효소 

절단

미만성 대 세포 B

림프종
2021

Tisotumab 

vedotin-tftv
Seagen

Tissue 

factor

효소 

절단

재발성 또는 

전이성 

자궁경부암

2021

Mirvetuximab 

soravtansine
이뮤노젠 FRα

효소 

절단
백금 내성 난소암 2022
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생물학적 특성에서 차이를 보이기 때문이다 따라서 이러한 차이를 극복하고자 . , 

최근에는 환자의 암조직을 이식한 동물모델52과 인간 면역시스템을 가진 동물모

델53을 개발하여 나노의약의 치료 효능을 더 정확하게 평가하고자 하는 노력들이 

보고된다 장기로부터 분리된 세포의 배양은 세포 대사 기능이 체내 세포의 기능. 

과 차이가 있어서 신뢰성 있는 독성 평가에 어려움이 있다 이를 극복하기 위해서 . 

생체 내 장기와 유사한 특성을 가진 오가노이드 모델이 독성평가 모델의 대안으

로 제시되고 있다.54 이를 위해 인간 전분화능 줄기세포에서 특정 장기 오가노이

드로 분화를 유도하는 연구가 활발히 진행되고 있다 오르가노이드는 약물 독성 . 

평가 플랫폼 이외에도 다양한 질병 모델과 치료 목적으로 사용될 수 있다.

바이오프린팅 소재5. 3D 

바이오프린팅은 프린터를 사용하여 세포와 생체소재로 구성된 바이오잉3D 3D 

크를 특정 차원 형상 또는 패턴으로 적층하여 조직 장기 기능성 구조물을 제작3 , , 

하는 기술이다 이렇게 제작된 조직과 장기는 환자에 이식되어 치료에 사용되거나 . 

신약개발을 위한 전임상시험에 사용될 수 있다 이 기술은 복잡하거나 특정 모양. 

을 가진 조직 또는 장기를 환자 맞춤형으로 제작할 수 있다는 장점을 가지고 있

다 실제로 년 미국의 바이오 테라퓨틱스사는 환자의 반대쪽 귀를 차원으. 2022 3D 3

로 스캔한 후 콜라겐 수화겔과 환자의 귀에서 채취한 연골세포를 혼합해 환자 특, 

유 모양의 귀를 프린팅하여 소이증 환자에게 이식했다 임상 상 시험3D ( 1·2 , 

바이오프린팅 기술은 신약개발을 위한 전임상시험에 응용될 NCT04399239). 3D 

때도 장점이 있다 현재 신약개발을 위한 전임상시험에는 동물모델이 주로 사용되. 

고 있다 그러나 종간 생리학적 유전학적 차이로 인해 약물에 대한 독성 및 유효. , , 

성에 대한 전임상시험 결과를 인간에 적용할 때 예측의 신뢰성이 제한되는 문제

가 존재한다 또한 동물실험의 윤리 문제와 동물복지에 대한 관심이 증가함에 따. , 

라 세계 주요국들은 동물실험에 대한 규제를 강화하고 있다 이러한 현황에서 동, . 

물실험 의존도를 낮추는 방법으로 오가노이드 기술과 함께 바이오프린팅 기술3D 

을 활용한 체외 장기 모델 및 장기칩 기술이 각광받고 있다.
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바이오잉크는 세포 생리활성인자 생체재료 등을 포함하며 차원 구조체 형성, , , 3

을 위한 공간과 물리적 성질을 제공하고 또한 세포가 조직 또는 장기로 분화하기 , 

위한 생물학적 환경을 제공한다.55 구조체의 차원적 특정 형태 유지를 위해 바이3

오잉크 소재는 물리적 화학적 방법으로 경화 또는 가교된다 프린트된 차원 구조· . 3

체 내에서 세포의 성장 및 분화를 촉진하기 위해서 바이오잉크는 온도 습도 영양, , 

분과 산소의 농도 등의 환경을 생체 내 조직의 환경과 유사한 조건으로 제공해야

한다 바이오잉크 소재는 생체적합해야하고 프린터 노즐로부터 사출이 가능한 유. , 

변학적 특성을 가져야하고 경화 또는 가교가 가능해야하고 세포와 상호작용을 , , 

할 수 있어야한다 바이오잉크는 프린터 노즐을 통해 압출되어 적층되거나 광중. , 

합에 의해 특정 패턴으로 경화되거나 작은 드롭으로 분사되어 적층되는 방식으로 , 

차원 프린팅될 수 있다3 . 

바이오잉크 소재는 대부분 수화겔 형태를 가지고 있고 합성고분자 또는 천연, 

고분자이며 소재에 따라 여러 특성과 장단점을 나타낸다 표 천연고분자 바이, ( 4). 

오잉크 소재는 생체적합성이 우수하며 조직 재생을 촉진할 수 있으나 낮은 점도, 

와 기계적 물성이 낮아서 다른 종류의 바이오잉크 소재와 혼합하여 사용되기도 

한다 실크 피브로인과 젤라틴은 기계적 물성이 낮아서 광경화 특성을 부여하여 . 

사용되기도 한다 세포가 부착되지 않는 바이오잉크 소재는 세포 부착을 담당하는 . 

펩타이드인 로 개질되기도 한다RGD(arginine-glycine-aspartate) . 

표 바이오잉크 소재의 종류와 특성[ 4] 56

바이오잉크 

소재
특징 장점 단점

천연고분자

탈세포화 

세포외기질

조직 또는 장기에서 

세포를 제거하고 남은 

세포외기질

우수한 생체적합성,

조직 특이적 재생 

성능

낮은 물성

콜라겐

세포외기질 성분, 

중성 도에서 pH 37

겔화

우수한 생체적합성,

우수한 조직재생 

성능

낮은 물성

젤라틴 온도 감응성 겔화 우수한 생체적합성 화학적 가교 필요

실크 

피브로인

누에고치 추출 

단백질, 
우수한 생체적합성

낮은 물성 느린 , 

분해속도
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바이오프린팅 인쇄적성 은 바이오잉크의 적층 능력 및 형상 정3D (printability)

밀도 를 포함한다 낮은 인쇄적성을 갖는 바이오잉크의 한계를 극복(shape fidelity) . 

하기 위하여 기계적 강도가 높은 생분해성 고분자를 차원 프린트하여 뼈대를 만3

든 후 그 뼈대 사이에 다른 종류의 바이오잉크를 프린트할 수도 있다.57 압출 기반 

바이오프린팅의 형상 정밀도를 높이기 위하여 여러 가지 바이오잉크를 특정 형태

로 프린트할 수 있는 카트리지를 노즐에 넣어 여러 종류의 세포를 복잡한 모양의 

조직으로 정밀하게 프린트하는 기술이 개발되었다.58 광경화 기반 바이오프린팅의 

형상 정밀도를 높이기 위하여 광 개시제의 농도 광량 바이오잉크 농도를 조절하, , 

는 기술이 개발되었다.59 세포들이 한쪽 방향으로 정렬된 조직을 프린트하기 3D 

위해서는 바이오잉크의 배향성 이 제어되어야한다 이를 위해서 압출(alignment) . , 

기반 바이오프린팅에서 바이오잉크를 압출할 때 전단 응력으로 인해 세포외기질

의 섬유들이 한쪽 방향으로 정렬된 상태에서 빛을 조사하여 경화시켜 바이오잉크

의 배향성을 제어하는 기술이 개발되었다.60

연골 뼈 인대 뼈 근육 힘줄 뼈와 같은 여러 가지 조직이 접합된 구조를 프- , - , - - 3D 

린팅하기 위해서는 여러 가지 세포가 포함된 여러 가지 바이오잉크를 여러 개 프

린팅헤드를 사용하여 프린트하여야한다 연골세포가 함유된 바이오잉크 바이오. , 

세라믹과 골세포가 함유된 바이오잉크를 각각 프린팅하여 연골 뼈 접합조직을 3D -

제작할 수 있다.61 근육세포가 함유된 바이오잉크와 세포가 함유된 바이NIH/3T3 

오잉크를 함께 프린팅하여 근육 힘줄 접합조직을 제작할 수 있다3D - .62 여러 가지 

바이오잉크 

소재
특징 장점 단점

알긴산염

해조류 추출 다당류, 

칼슘에 의한 이온 

가교

쉬운 가교방법
세포가 부착되지 

않음

합성고분자

폴리에틸렌 

글리콜 

디아크릴레이

트(PEGDA)

빛에 의한 경화 기능성 개질 용이
세포가 부착되지 

않음

Pluronic F127 온도 감응성 겔화
실온에서 프린팅 

가능

가교 어려움 낮은 , 

조직 재생 능력
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바이오잉크를 프린팅하기 위해 여러 개 프린팅헤드를 교차로 사용하는 것은 프린

팅의 효율성을 떨어뜨린다 이를 해결하기 위해 여러 가지 바이오잉크를 하나의 . 

노즐에서 프린팅하는 기술이 개발되어 다양한 세포 및 소재로 구성된 복잡한 조

직 또는 장기의 제조를 가능하게 한다.63

일반적인 바이오잉크는 기계적 전기적 생화학적인 성능에 한계가 있다 이를 , , . 

극복하기 위하여 기능성 나노소재가 함유된 바이오잉크를 사용하여 프린팅된 3D 

조직에 다양한 기능성을 부여할 수 있다 그래핀을 잉크에 혼합하여 전기전도성을 . 

띄고 기계적 강도가 우수한 잉크가 개발되었다 이 잉크가 프린팅된 지지체는 . 3D 

인간 중간엽줄기세포의 신경 분화 촉진을 위해 사용될 수 있다.64 뼈 생성을 촉진

시키는 인산 삼칼슘 세라믹이 함유된 콜라겐 바이오잉크와 (tricalcium-phosphate) 

골아전구세포가 함유된 콜라겐 바이오잉크를 동시에 프린팅하여 만든 구조체3D 

는 인산 삼칼슘을 통하여 세포의 뼈 생성을 촉진시킬 수 있다.65

생물화학의 쟁점과 전망 . Ⅲ

바이오화학 미생물을 이용한 바이오화학 소재 생산1. : 

최근 들어 자연계에 존재하지 않는 새로운 생합성 경로나 효소의 디자인도 가

능해 지면서 미생물을 이용해 생산할 수 있는 화학물질은 자연계에 존재하지 않

는 물질까지 그 범위가 확대될 것으로 전망된다 그러나 대사공학을 이용해 생산. 

한 바이오화학 물질의 상용화 사례는 연구 개발의 숫자에 비해 매우 적은 편이다. 

따라서 생산농도 생산속도 수율 의 세 가지 요소를 상용화 가능(titer), (rate), (yield)

한 수준까지 만족시킬 수 있도록 균주를 개량하고 발효공정과 분리정제 공정을 , 

함께 개발함으로써 미생물을 이용한 생산의 경제성을 확보하는 것이 향후 중요한 , 

과제로 남아있다 이를 통해 미생물을 이용한 화학물질 생산이 탄소 중립 시대의 . 

화학물질 생산의 주역으로 자리 잡을 미래를 기대해 본다. 
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합성생물학과 시스템생물학2. 

이전에는 대장균 효모 등의 모델 균주에서 주로 합성생물학 연구가 진행되었, 

으나 최근에는 자연적으로 특정 산물을 대량 생산하거나 배양 환경스트레스에 저, 

항성을 가진 다양한 균주가 연구되고 있다 다만 기존의 합성생물학에서 개발 활. , 

용되던 도구들은 주로 모델 균주에 최적화되어 있으므로 비모델 균주 기반 세포 , 

공장에서의 산물 생산 극대화에는 제약이 있었다 따라서 앞으로는 비모델 균주. , 

에서도 활용 가능한 합성생물학 도구의 개발이 보편화되어야 할 것이다.

합성생물학 도구의 제작과 활용을 위해서는 기본적으로 오랜 시간이 소요되는 

설계 구축 테스트 학습 주기를 거쳐야 한다는 제약이 있으나 이는 시스템- - - (DBTL) , 

생물학과의 연계를 통해 단축시킬 수 있다 기술과 모델링 기반의 융합 오믹스 . AI 

분석 대사 경로와 유전자 부품 디자인의 고도화는 실험 반복 횟수를 최소화하고 , 

최적화된 인공 세포 구축을 가능하게 할 것이다 시스템 수준에서의 세포 내 환경 . 

이해는 인공 세포 개량을 위한 정확하고 데이터 학습을 제공할 것이다 보다 궁극. 

적으로 주기를 단축시키기 위해서는 바이오파운드리의 구축을 통해 이러DBTL 

한 합성생물학과 시스템생물학 연구를 오차 없이 신속하게 진행할 수 있는 여건

이 마련되어야 할 것이다.

바이오센서3. 

바이오센서의 두 개의 주요 구성 요소는 바이오 센싱 소자와 트랜스듀서이다. 

여기서 바이오센싱 소자는 높은 특이도 를 특징으로 하며 트랜스듀서(specificity) , 

의 경우에는 최근 들어서 급격히 발전하고 있는 나노기술이 매우 높은 민감도

를 제공해 주고 있다 바이오 센싱 소자로서는 효소와 항체가 가장 널(sensitivity) . 

리 사용되어왔고 그 밖에 핵산과 압타머 등도 유용하게 사용되어왔다 특히 최근 , . , 

들어서는 생물체에서 유래한 수용체가 매우 유용한 바이오센싱 소자로서 주목을 

받으며 연구되고 있다 트랜서듀서들 중에서는 탄소나노튜브와 그래핀 등을 비롯. 

한 나노소재를 사용한 센서가 매우 높은 민감도를 보이며 주목을 받고 있고FET , 

이를 산업적으로 사용하려는 노력도 이어지고 있다 바이오센서가 산업적으로 응. 
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용되기 위해서 해결해야 할 중요한 쟁점으로서 안정성과 재사용 가능성에 대한 

이슈가 있으며 이를 위하여 다방면으로 연구가 진행되고 있다 일부 연구 성과들, . 

은 이에 대한 전망을 밝게 하고 있다 또한 단일 채널 바이오센서에서 벗어나 다. , 

채널 바이오센서를 구성함으로써 많은 정보를 일시에 제공해 주는 방법으로 발전, 

하고 있다 또한 어레이 타입의 다채널 센서로부터 얻어지는 패턴 데이터는 매우 . , 

중요한 새로운 정보들을 제공해 줄 것으로 기대되고 있다.

나노의약4. 

치료제는 감염병과 암의 예방 및 치료 백신 유전병과 난치병의 치료제mRNA , 

로 발전해 나갈 것이다 는 쉽게 분해되므로 백신은 냉. mRNA COVID-19 mRNA 

동상태로 보관되고 비냉동상태로 저장되는 치료제는 개발되지 않았다 하, mRNA . 

지만 치료제를 전 세계적으로 원활하게 공급하고 환자를 치료하기 위해, mRNA 

서는 콜드체인 시스템이 필요 없고 오랜 기간 동안 냉동 온도가 아닌 저온에서 , 

안정한 전달체와 제형 개발이 필요하다 실제로 지질나노입자의 구성물질 조절을 . , 

통해 의 열적 안정성을 향상시키는 노력들이 이루어지고 있다mRNA . 

항체 약물 결합체의 문제 중 하나는 많은 양의 약물을 결합할 수 없다는 것이-

다 이럴 경우 유효한 치료 효과를 내기 위해서 고용량의 항체 약물 결합체를 환. -

자에 주사해야하고 고용량의 항체 주입은 부작용을 보일 수 있다 따라서 많은 . , 

양의 약물을 항체에 결합하려는 연구가 필요하다 예를 들어서 많은 양의 약물이 . 

결합된 덴드리머를 항체에 결합할 수도 있다.

승인을 받은 항체 약물 결합체는 기존 적응증 이외에 새로운 적응증을 추FDA -

가하는 방향으로 연구개발이 현재 진행되고 있다 또한 면역관문억제제와 병용요. , 

법을 위해 항체 약물 결합체가 승인을 받기도 한다 특허 만료가 임박해 있- FDA . 

는 단일클론 항체의약품은 항체 약물 결합체 개발로 인해 새로운 의약품으로 탄-

생할 수 있다 이외에도 새로운 표적 개발 이중항체와 결합 전구약물 사용 등을 . , , 

통하여 항체 약물 결합체 개발이 새로운 영역으로 확장되고 있다- .
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바이오프린팅 소재5. 3D 

조직 재생과 체외 생체모델의 수요가 빠르게 증가함에 따라 바이오프린팅 3D 

기술이 빠르게 발전하고 바이오잉크의 시장 규모 또한 급격히 커질 것으로 예상

된다 바이오잉크의 인쇄적성을 향상시키기 위해서 바이오잉크의 농도와 가교도. 

를 증가시키거나 다른 소재를 첨가하여 바이오잉크의 점도와 강도 를 증(stiffness)

가시킬 수 있다 바이오잉크의 강도를 증가시키면 세포의 생존 성장 분화가 영향. , , 

을 받을 수 있다 또한 압출 기반 바이오프린팅의 경우 바이오잉크의 점도가 증. , , 

가되면 압출 시 바이오잉크에 전단 응력이 발생하여 세포 생존율이 낮아질 수 있, 

다 인공 조직 장기 또는 차원 구조물의 해상도와 조직재생 성능이 더욱 향상되. , , 3

는 바이오프린팅 기술의 개발이 앞으로 필요하다 이를 위해서는 인쇄적성과 3D . 

세포 적합성이 높은 바이오프린팅 기술과 바이오잉크 소재가 개발되어야 할 것

이다. 
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고분자 화학의 개요. Ⅰ

현재 우리는 고분자 시대 또는 플라스틱 시대 에 살고 있다 고분자 소재는 섬( ) . 

유 코팅 접착제 의약품 전달체 에너지 저장 재료 등 다양한 형태로 가공되어 , , , , 

우리 삶의 질을 높여주고 편의성을 제공하는 데 큰 역할을 하고 있다 고분자는 . 

유연성 내열성 내화학성 등의 특성을 비교적 쉽게 조절할 수 있고 저렴하게 대, , , 

량 생산이 가능하여 제품의 성능을 향상하고 혁신적인 디자인을 실현하며 많은 

사람이 이용할 수 있는 제품을 만들어냈다.

고분자는 사실상 인류가 오래전부터 사용해 온 물질이다 그렇기에 고분자 화학. 

은 오래된 학문 분야로서 원시 시대부터 쌓아온 지식과 기술의 집합이다 나무나 . 

직물에서 추출한 셀룰로오스는 종이로 사용되었으며 가죽과 양털 등의 단백질은 , 

천연고무와 함께 갑옷이나 신발로 가공되었고 동물의 점액이나 나무 수액을 점착, 

제로 이용하기도 하였다 이처럼 천연 고분자 물질들은 다양한 형태로 고대 문명. 

부터 일상생활에 깊게 뿌리 내렸으며 그 가공 기술은 시간이 지나면서 발전되어 , 

왔다 인공적으로 합성된 고분자는 세기 초기부터 개발되기 시작했다 가장 성. 20 . 

공적인 인공 합성 고분자인 플라스틱은 년 벨기에계 미국인인 레오 베이클랜1907

드 가 포름알데히드 페놀수지를 합성해 단단하고 부식되지 않는 (Leo Baekeland) , 

상업용 플라스틱 베이클라이트 를 개발하면서 그 시대를 활짝 열었다‘ (Bakelite)’ . 

플라스틱은 저비용과 고내구성의 장점을 살려 단숨에 인류의 삶에 스며들었고 다, 

양한 분야에서 활용되게 되었다.

고분자 는 여러 개의 작은 단위인 단량체 가 반복되어 결합(Polymer) (Monomer)

서울대학교 교수* 
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하여 형성된 거대 분자체로 정의한다 고분자는 마치 구슬을 실에 꿰어 하나로 연. 

결한 것과 같은 모습으로 동일한 분자가 수만 개 이상 연결된 형태를 보인다 고, . 

분자는 골격 구조가 매우 다양하며 구조에 따라 물성이 달라진다 고분자 화학은 , . 

고분자 합성을 기반으로 하며 제조된 고분자 구조와 성질을 이해하여 새로운 소, 

재의 개발 및 특성 개선을 연구하는 학문 분야이다 이를 통해 기능성 내구성 가. , , 

공성 생분해성 등 다양한 속성을 가진 고분자 소재를 개발하여 혁신적인 기술과 , , 

제품을 만들어내는 것을 목표로 한다 고분자 화학은 유기화학 물리화학 화학공. , , 

학 재료과학 생명과학 등 다양한 학문 분야와의 융합이 이루어지며 현대 산업과 , , , 

기술의 발전에 크게 기여하고 있다.

본 글은 고분자 화학의 최근 연구 동향과 전망에 관해 서술하고자 한다 고분자. 

가 단순히 범용 소재에 그치지 않고 전자 및 에너지 소자 보건 의료 인공 지능, , , 

그리고 지속 가능 기술 등 다양한 첨단 산업 분야에서 광범위하게 응용되고 있음

을 강조하고자 한다.

고분자 화학의 연구 동향. Ⅱ

정보전자용 고분자 화학1. 

유기반도체1) 

유기반도체는 무기물 실리콘 반도체와 달리 유연성과 경량성을 갖추고 있으며 

용액 공정이 가능하여 저비용으로 다양한 형태로 제작할 수 있다 또한 분자 구조. , 

를 조절함으로써 광전자적 특성을 제어할 수 있다 유기반도체는 및 결. C-C C=C 

합이 교대로 구성된 확장된 공액 구조를 지닌 골격으로 이루어져 있다 이러한 - . π

분자 구조는 전자로 채워지는 가장 높은 에너지 준위(Highest Occupied Molecular 

와 전자가 채워지지 않은 가장 낮은 에너지 준위Orbital; HOMO) (Lowest Unoccupied 

를 형성한다 분자의 크기가 커질수록 접합이 길어지Molecular Orbital; LUMO) . -π

고 이에 따라 일반적인 무기 반도체와 유사한 밴드형 구조를 형성하며 작은, , 밴드 

갭 이하 을 갖는다(3 eV ) .2 최근에는 고성능 유기반도체의 개발과 소자 특성 개선 
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에 대한 연구가 활발히 이루어지고 있다 많은 연구에서 유기반도체 기반 트랜지. 

스터의 10 cm2 이상의 전하 이동도를 보고하고 있다 이러한 성능은 기존의 /Vs . 

무정형 실리콘 기반 전자 소자를 대체할 수 있는 잠재력을 보여준다 이에 따라 . 

유기반도체는 플렉서블 및 웨어러블(Flexible) (Wearable) 디스플레이 화학 및 바이 , 

오 센서 등을 구현하기 위한 핵심 재료로 주목받고 있다 유기 반도체는 전하 운. 

송자의 종류에 따라 형과 형 반도체로 구분되며 운송자의 조합에 따라 단극p- n- , 

성 과 양극성 반도체로 나뉜다(unipolar) (ambipolar) .

디스플레이2) 

액정 디스플레이(1) (Liquid Crystal Display, LCD)

액정은 액체와 결정 사이에 있는 중간상태로 액정은 분자 배열이 한 방향에서, 

는 불규칙한 액체와 비슷하지만 다른 방향에서는 규칙적인 결정 상태를 가지고 , 

그림 [ 1 유연 전자 소자 재료 공정 및 응용 분야 개발] , 1
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있다 액정은 전기나 온도에 따라 결정 배열이 변할 수 있다 액정 디스플레이는 . . 

이러한 액정의 광학적 특성을 이용하여 백라이트에서 발생하는 빛을 필요한 양만, 

큼만 화면으로 갈 수 있도록 조절하여 정보를 표시한다 일반적으로 액정 디스플. 

레이는 두 개의 평행한 교차 편광판 사이에 액정 분자가 포함된 액체로 채운 구조

이다 액정 재료는 스스로 빛을 방출하지 않기 때문에 디스플레이 패널을 비추기 . 

위한 백라이트 장치가 필요하다 입사한 빛은 도광판과 여러 필름을 통과한 뒤 액. 

정층에 의해 변조된다 전극을 통해서 액정층의 특정 영역에 전기 신호를 가하면. , 

액정 분자들은 결정 배열이 바뀌어 빛을 통과 차단한다 초기 액정 디스플레이는 / . 

선광 방식으로 도로 뒤틀린 액정 혼합물을 사용했으나 시야각이 제한되는 문90 , 

제가 있었다 그 후 액정 분자를 수직으로 정렬하고 시야각을 보정할 수 있는 필. 

름을 추가하는 수직 정렬 기술이나 수평으로 누워있는 액정들이 제자리에서 회전, 

하는 평면 스위칭 기술이 등장하여 광시야각을 크게 개선하였다 프린지 필드 스. 

위칭 방식은 전극에 수직 방향으로 배향된 액정이 전압을 가하면 분자의 수직 방

향에 쌍극자 모멘트가 발생하여 전극과 평행한 방향으로 회전시키는 기술로써 디, 

스플레이의 에너지 소비를 줄이고 이미지 품질을 개선하였다.3 고분자는 액정 디 

스플레이의 편광판 컬러 필터 화소 패턴을 구현하기 위한 감광제 등, , (Photoresist) 

에 활용되며 필수 소재로 인식되고 있다.

유기 발광 다이오드(2) (Organic Light Emission Diode, OLED)

유기 발광 다이오드는 양극과 음극 사이에 유기층이 있는 구조이며 액정 디스, 

플레이와 달리 백라이트 없이 각 픽셀이 개별적으로 전류에 의해 발광하기 때문

에 매우 얇다 유기 발광 다이오드는 전하 운송층과 발광층으로 구성된다 전압의 . . 

인가를 통해 음극과 양극에 전자와 정공이 공급되고 이 전하 운송자들이 발광층, 

으로 이동한 후 재결합하여 빛을 낸다 발광체에 따라 형광 삼중항형광 인광 및 . , , 

열 활성 지연형광 의 가지 유형으로 (Thermally Activated Delayed Fluorescence) 4

분류한다 유기 발광 다이오드의 주요 발광 방식인 형광의 경우 소자 안정성은 높. 

지만 발광 효율 내부 양자 효율 기준 이 낮다는 이론적 한계가 있다 반면 ( 25%) . 

내부 양자 효율을 까지 높일 수 있는 인광의 경우 적색과 녹색에만 적용되100%

며 백금계 희귀 금속 희토류 사용으로 인해 재료비 상승이라는 단점이 있다 현, ( ) . 
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재 주목받는 열 활성 지연 형광은 백금계 희귀 금속 사용 없이 내부 양자 효율을 

까지 높일 수 있는 장점을 가지고 있다 열 활성화 지연 형광은 에너지를 흡100% . 

수했음에도 빛을 내지 않던 입자들을 열을 통하여 새로운 영역으로 이동시켜 빛

을 방출할 수 있도록 하는 방식으로 저비용으로 높은 발광 효율을 얻을 수 있다, . 

최근에는 전자 공여와 전자 수용 원자를 다환 방향족 탄화수소 골격에 다중 공명 

구조를 도입하여 얇은 방출 밴드와 열 활성 지연형광 특성을 동시에 실현해 좁은 

파장대의 유기 발광 다이오드의 전기 발광 효율을 높인다 또는 발광층에 열 활성 . 

지연 형광 도펀트를 도입하여 안정도를 개선하면서 내부 양자 효율을 최대한 끌, 

어올리려는 초형광 방식 또한 연구되고 있다.4 현재 상용화된 유기 발광 다이오드 

는 저분자 소재의 발광층으로 주로 구성되어 있으나 전하 전달층은 고분자 소재, 

가 주로 사용되며 용액 공정이 가능한 고분자 소재의 안정화 기술이 활발히 연구, 

되고 있다.

전자 피부와 센서3) 

인공 전자 피부(1) 

전자 피부는 구부리기 비틀기 손상과 같이 다양하고 복잡한 환경에 견, , 딜 

수 있어야 한다 이를 위해 유연성 신축성과 자가 치유 성질을 갖춘 고분자 재료 . , 

합성이 활발하게 연구되고 있다 고분자의 정밀한 구조적 설계를 통해 인간 . 

피부와 유사한 유연성과 신축성을 가진 고분자를 합성한다 폴리 디메틸실록세인. 

은 실리콘계 탄성체의 대표적인 예로 단량체와 가(Polydimethylsiloxane; PDMS) , 

교제의 첨가 비율을 조절하여 물성을 손쉽게 제어할 수 있는 고분자이다 폴리우. 

레탄 역시 폴리올과 이소시아네이트의 구조를 조절함으로써 기계적 (Polyurethane) 

물성을 조절할 수 있으며 내열성과 내화학성이 우수하여 고무 대체물질로 주목받, 

고 있다. 

고분자에 자가 치유 특성을 부여하여 사용자의 부주의나 환경 변화에 의한 손

상에 대응하고자 하는 연구가 진행되고 있다 전통적으로 수소 결합 금속 리간드 . , -

배위 이온 상호 작용 등 약한 비공유 네트워크를 이용하여 고분자의 자발적인 기, 
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계적 손상 복구 및 재활용 연구가 진행되었다 최근엔 미세 균열 부위가 쉽게 파. 

손되는 것을 방지하기 위해 두 종류의 비공유 상호 작용 기반의 이중 가교 결합, 

을 이용하거나 경질 필러를 고분자에 주입하여 에너지 소산을 일으키는 연구가 , 

진행되고 있다.5,6

고분자 기판은 대체로 공기와 물에 대한 투과성이 낮아 피부에 강한 자극을 줄 

수 있다 이를 방지하기 위하여 전기 방사나 금형 을 이용하여 폴리비닐알코. (Mold)

올 이나 폴리우레탄같이 피부에 자극을 주지 않는 고분자들을 다(Polyvinylalcohol)

공성 기판으로 제작하여 통기성을 확보하는 노력이 있다 또한 공기 접촉 표면을 . 

친수성으로 치환하여 피부에서 발생한 땀을 효과적으로 증발시키는 냉각 기판 연

구도 진행되고 있다.7

촉각 센서(2) 

전자 피부의 촉각 센서는 외부 물리적 자극을 아날로그 전자 신호로 변환하여 

자극을 정확하고 효과적으로 측정하고 모니터링할 수 있게 한다 촉각 센서는 일. 

반적으로 정전 용량 압전 저항 마찰 전기 압전 효과 등을 활용하여 구현된다, , , . 

이런 다양한 감지 메커니즘은 센서의 감도와 측정 범위를 향상해 전자 피부의 광, 

범위한 응용성을 확장시킨다.

정전용량형 촉각 센서는 고분자 유전체의 상하에 전극을 적층하여 구현되며 기, 

계적 변형에 의한 두 전극 사이의 거리 변화에 따른 정전용량 변화를 감지한다. 

압저항 촉각 센서는 고분자의 기계적 변형에 의한 저항 변화를 측정한다 두 유형. 

의 촉각 센서 모두 고분자 유전체 표면에 피라미드 주름 등의 마이크로 크기의 , 

요철을 도입하여 전도성 물질 간의 접촉 면적을 다르게 조절함으로써 커패시턴스, 

나 저항 변화를 효과적으로 일으킨다.8 또한 탄소나노튜브 그래핀 맥신 , , , (Mxene)

와 같은 활성 나노 필러를 도입하여 유전율을 개선하거나 전도성을 증가시켜 센

서의 감도를 향상한다.9

마찰전기 촉각 센서와 압전 효과 센서는 기계적 변형에 따른 형성된 전기 에너

지를 측정한다 마찰전기 촉각 센서는 전도성 물질과 고분자를 통합한 마찰층에서 . 

형성된 양 음전하가 기계적 변형에 의해 분리되면서 전기 에너지로 전환됨을 이용/

한다 압전 재료의 경우 구부러지거나 연신과 같은 외부 자극에 대해 물질 내 전. 
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기 쌍극자의 길이와 간격이 변화하여 물질 표면에 보상 전하를 축적해 두 전극 

사이에 전압을 발생시킨다 신축성 있는 고분자에 그래핀 옥사이드나 맥신 같은 . 

나노시트를 도핑한 후 전기 방사를 통해 압전 섬유를 제작하면 민감한 압전 센서

를 구현할 수 있다.10

광 센서(3) 

최근 근적외선 반응형 유기 광 센서는 원격 제어 광통신 인공 시각과 더불어 , , 

건강 모니터링 목적으로 학계와 산업계에서 활발하게 연구가 진행되고 있다 유기 . 

및 고분자 소재 기반의 근적외선 감지 센서는 기반의 무기 광 센서에 비InGaAs 

해 낮은 공정 비용과 유연성 분자 구조 설계를 통한 특성 조절의 용이성 등 높은 , 

잠재력을 지녔다 전자 공여체와 전자 수용체 유기 분자를 혼합한 벌크 이종접합. 

처럼 전하 전달 복합체가 형성될 경우 새로운 서브 밴드갭(Bulk Heterojunction) , 

이 형성되어 기존에 소재들이 감응성을 지니지 않던 좁은 밴드갭 영역 이하(1eV )

인 근적외선 영역의 빛을 흡광하는 것이 가능하다.11 유기 광혈류 감지 센서는 이 

미 널리 상용화되어 있으며 산소포화도 혈압 신경 흥분 등 다양한 건강 신호를 , , 

모니터링하고 있다.12

화학 센서(4) 

화학 센서는 분비물 호흡 체액 등 인체에서 분비되는 화학물질을 검출하여 생, , 

물학적 및 의학적 진단에 필요한 정보를 제공한다 특히 당뇨 심혈관 질환처럼 . , 

지속적인 모니터링이 필요한 환자들에게 매우 유용하게 사용된다 유기 전계 효과 . 

트랜지스터 기반의 화학 센서는 유기 반도체와 화학 물질 간의 상호작용으로 인

한 전하량 변화를 감지한다 질환과 관련된 단백질 및 화학물질은 혈액 내에 존재. 

하지만 혈액 채취의 불편을 해소하기 위하여 최근 땀 내 저농도의 화학 물질을 , 

감지하는 연구가 활발하게 이루어지고 있다.13 당뇨와 연관된 포도당은 포도당 산 

화 효소를 이용하여 감지하는 화학 센서가 이미 상용화되었으며 이 외에도 산화, 

질소를 감지하여 골관절염 발병 조기 진단을 하거나,14 염증성 바이오마커 반응 C-

성 단백질을 실시간으로 검출하여 만성 폐쇄성 폐질환 환자의 질환 관리에 도움

을 주는 화학 센서가 개발되고 있다.15
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화학 센서는 대기 물 토양 등에서 발생하는 환경 오염 물질을 실시간으로 감지, , 

할 수 있다 이를 통해 일산화탄소 일산화질소 오존 휘발성 유기 화학물 등을 . , , , 

식별하여 대기 환경을 모니터링하고 사용자는 환경 오염에 대해 즉각적인 조치를 , 

취할 수 있다.16

에너지용 고분자 화학2. 

그림 [ 2 에너지용 고분자의 다양한 응용] 17

산업이 고도화되고 인류의 편의성이 향상되면서 필요로 하는 에너지가 기하급, 

수적으로 증가하였다 그러나 우리는 현재 한정된 에너지 자원으로 인해 지속적으. 

로 필요한 에너지를 충당할 수 없는 상황에 직면하고 있으며 지속 가능하고 친환

경적인 신재생 에너지 개발에 대한 관심이 계속해서 증가하고 있다 이러한 요구. 

에 따라 고분자 화학 분야에서는 태양전지 연료전지 그리고 이차전지용 고분자 , , 

소재 기술 개발과 관련된 차세대 에너지용 소재 연구를 활발히 진행하고 있다.
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태양전지1) 

연료 감응형 태양전지(1) 

연료 감응형 태양전지는 투명한 광전극과 카운터 전극 기판 빛을 받아 전자를 , 

발생시키는 염료가 흡착된 TiO2 나노입자 그리고 전해질로 구성되어 있다 폴리 , . 

에틸렌테레프탈레이트 와 폴리에틸렌나프탈레이트 은 저렴한 가격 높(PET) (PEN) , 

은 투명성 유연성으로 인해 전극용 기판으로 사용되고 있다 또한 및 , . ITO/PEN 

는 롤 투 롤 방식의 태양전지 및 기타 유연성 웨어러블 기기를 제작할 수 ITO/PET - -

있어 활용 가치가 매우 높다 기판뿐만 아니라 고분자는 . , TiO2 나노입자의 표면적 

을 증가시켜 광전극 염료감응 효과를 향상하는 용도로 사용될 수 있다.18 고분자  

전도체 및 관련 복합체는 촉매 활성을 가지기 때문에 가 없는 카운터전극 소재Pt

로 사용될 수 있다.19 다른 대체재들과 비교했을 때 전도성 고분자는 저렴한 비용 , , 

높은 촉매 활성 투명성과 같은 특성이 있어 전극의 가장 이상적인 대안 중 하, Pt 

나로 대두되고 있다.20 또한 고분자는 액체 전해질의 단점을 극복할 수 있는 준고 , 

체 전해질의 재료로도 사용될 수 있으며 전해질 내의 상호 작용 유형에 따라 열가

소성 고분자 전해질 열경화 고분자 전해질 및 복합 고분자 전해질 등이 다양하게 , 

적용될 수 있다.21

페로브스카이트형 태양전지(2) 

페로브스카이트형 태양전지에서 고분자는 첨가제로서 페로브스카이트와 상호

작용하여 필름의 결정화를 조절하고 장기 안정성을 향상할 수 있다 또한 고분자. 

는 태양전지 내에서 정공과 전자의 수송층으로 사용될 수 있다 장기 안정성이 낮. 

은 저분자 유기물과 제조 과정에서 페로브스카이트를 훼손할 수 있는 무기물 전

하 수송층에 비하여 전도성 고분자 재료는 높은 안정성과 용액 공정이 가능하다, 

는 장점이 있다 전도성 고분자는 제어할 수 있는 밴드갭과 높은 전하 이동도를 . 

가지기 때문에 차세대 전하 수송층 재료로 대두되고 있다.22
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유기형 태양전지(3) 

유기 태양전지는 다른 태양전지 기술과 비교했을 때 생산 비용이 적고 가볍고 

유연한 소자 제작이 가능하며 에너지 회수 기간도 짧아 실용성이 크게 기대되지, 

만 낮은 광전 변환 효율과 장기 안정성 문제로 인해 아직은 상용화되지 못한 실, 

정이다 그러나 최근에는 고성능 소재의 개발과 태양전지 기술에서의 나노구조 제. 

어 기술 발전으로 인해 유기 태양전지의 성능이 크게 향상되어 이상의 높은 19% 

변환 효율을 달성할 수 있게 되었다 고효율 유기 태양전지를 실현하는 핵심은 좁. 

은 밴드 갭과 적절한 에너지 준위 배열을 갖는 새로운 전자 주개 재료를 설계하는 

것이다 또한 적절한 흡수 파장 범위를 갖는 고분자를 선택하여 삼원소자나 탠덤. , 

형 유기 태양전지를 제작하는 것이 유망하다.

연료전지2) 

다양한 형태의 연료전지 중 고분자 전해질막을 사용하는 고분자 전해질 연료전

지 는 이론적 발전효율이 높고 저온에서 작동할 뿐만 아니라 전지 구조(PEMFC) , 

의 유연한 설계가 가능하기 때문에 소형화에 용이하다는 장점이 있다 그러나 고. 

온에서 작동되는 개질기와 연계하기 어렵고 전극 촉매로 와 고분자 전해질막의 , Pt

제조 비용이 높다는 단점이 있다 그러나 현재 생산의 대부분이 소규모 배치 수준. 

임을 고려하였을 때 충분한 규모 확장이 이루어질 경우 상당한 비용을 절감할 수 , 

있을 것으로 기대된다 이뿐만 아니라 새로운 재료의 개발로 인해 생산 비용이 . , 

더욱 감소할 수도 있으며 이를 위해 많은 고분자 전해질막 관련 연구들이 지속되, 

고 있다.

일반적으로 사용되는 용 전해질막 재료들은 폴리테트라플루오로에틸렌PEMFC

주쇄와 술폰산 기 가 붙은 퍼플루오로비닐에테르(PTFE) (Sulfonic acid) (Perfluoro 

측쇄로 이루어져 있다 대표적인 예로 나피온 플레미온vinyl ether) . (Nafion), (Flemion), 

그리고 아시플렉스 가 있으며 대부분의 경우 수준의 이온교환(Aciplex) , 1,000 g/eq 

막의 무게 대비 이온교환기 당량을 가지고 있다 이 외에도 퍼플루오로술포닉산. 

기반의 고분자 전해질막은 (PFSA) SiO2, ZrO2, Al2O3 그리고  TiO2와 같은 금속 산
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화물을 고분자에 첨가하여 사용되기도 하는데 이 경우 높은 온도와 낮은 습도에, 

서 가능한 한 많은 수분을 보유할 수 있고 기계적 안정성과 양이온 전도도를 증가

시킬 수 있다 그러나 금속 산화물은 물리적으로 양이온의 전도도를 감소시킬 수 . 

있으므로 첨가 시 최적의 비율을 찾는 것이 매우 중요하다, .23 기반의 고분 PFSA 

자 외에도 술폰화 폴리에테르케톤 및 술폰화 폴리술폰 기반의 고분자 전해(SPEK) 

질막이 연구되고 있다 이 고분자 재료들은 기계적 열적 안정성이 높을 뿐만 아니. , 

라 나피온과 비슷한 수준의 양이온 전도성을 가지며 상대적으로 저렴하다는 장점

을 가지고 있다 하지만 높은 양이온 전도성을 위해서는 추가적인 수화가 필요하. 

다는 큰 단점을 가지고 있다.24

이차전지3) 

고분자 바인더(1) 

고분자 기반의 바인더는 제조 과정에서 다른 구성 요소들을 용매에 균일하게 

분산시키는 역할을 하며 다양한 구성 요소들이 서로 잘 접촉되도록 한다 또한 바. 

인더는 종종 전극과 전해질 사이의 계면에서 이온 이동을 용이하게 함과 동시에 

전극의 부식을 방지하고 전해질 고갈을 막을 수 있다 일반적으로 사용되는 고분. 

자 바인더로는 플루오린화된 폴리비닐리덴 플루오라이드 계와 스타이렌(PVDF) -

부타디엔 러버 카복시메틸 셀룰로오스 계가 대표적이다 계 고- / (SBR/CMC) . PVDF

분자는 활물질과 도전재에 대한 분산성과 접착력이 우수하며 전해액에 대한 전기

화학적 안정성이 우수한 장점이 있다 하지만 분자량이 증가할수록 용액 내 분산. 

성이 낮아지며 약한 반 데르 발스 힘에 의존하므로 고온에서 전극과의 접착성이 , 

떨어지는 단점이 있다.25 한편 계 고분자는 접착력이 우수하여 활물질과  SBR/CMC

도전재를 적은 양으로 묶어줄 수 있고 수용성이기 때문에 유기용매를 사용하지 , 

않아 환경친화적이라는 장점이 있다 하지만 계 고분자와 더불어 고용량 음. PVDF

극재용 바인더로 사용하기엔 전기화학적 수명이 떨어진다는 단점이 있다.26 최근 

에는 지속 가능하고 환경 친화적인 수용성 바인더의 개발과 바인더에 전기적 또, 

는 이온적 전도성 그리고 활물질과 전해질의 보호와 같은 추가 기능 부여하는 방, 
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향으로 연구가 진행되고 있다.

고분자 분리막(2) 

리튬 이차전지의 분리막은 전체 배터리 시스템의 열 안정성에 직접적으로 기여

하기 때문에 화재 안전성 성능에 중요한 요소이다 분리막은 양극과 음극 사이에 . 

배치되어 전극 간의 물리적 접촉을 막고 이온 이동을 가능하게 하는 전해질 통로 

역할을 한다 분리막에서 직접적인 전지 반응이 일어나진 않지만 분리막의 구조. , 

와 특성은 전지의 수명 안전성 에너지 밀도 전력 밀도 등의 성능에 중요한 역할, , , 

을 한다 리튬 이차전지의 분리막은 크게 미세다공성 분리막 개질. (Microporous) , 

된 미세다공성 분리막 비직물 매트 분리(Modified microporous) , (Non-woven mat) 

막 복합물 분리막으로 나뉘며 분리막의 종류에 따라 폴리에틸렌, (Composite) , (PE), 

폴리프로필렌 등의 폴리올레핀계와 계 고분자 등이 다양하게 사용될 수 (PP) PVDF

있다.27

고분자 전해질(3) 

전해질은 물리적 상태에 따라 액체 또는 고체로 분류되며 최근에는 전해액의 , 

누액과 폭발 위험성으로 인해 고분자 기반의 고체 또는 젤 형태의 전해질을 개발

하는 연구가 활발히 진행되고 있다.28 고분자 전해질의 경우 고분자 매트리스 자 

체가 이온 전도체이며 주로 극성 그룹을 갖는 폴리에틸렌옥사이드 나 폴리, (PEO)

프로필렌옥사이드 등의 고분자가 사용된다 반면에 젤 고분자 전해질은 고(PPO) . 

분자에 일반 액체 전해질을 첨가하여 특성을 개선한 것이며 계 등PE, PP, PVDF

의 고분자가 사용된다 고체 고분자 전해질은 우수한 안정성으로 인해 활발히 연. 

구되고 있으나 실제 적용을 위해서는 낮은 이온 전도도와 리튬 덴드라이트 형성 , 

문제 등 해결해야 할 이슈들이 존재한다.

바이오용 고분자 화학3. 

최근 친환경적이고 지속 가능한 소재에 대한 수요 증가 및 헬스케어와 의료 산

업이 고도화됨에 따라 바이오용 고분자에 대한 연구와 개발이 증가하고 있다 이, . 
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러한 소재 중에서 생분해성 고분자와 하이드로젤은 다양한 산업에서 잠재적인 응

용 가능성으로 인해 큰 관심을 받고 있다.

생분해성 고분자1) 

생분해성 고분자(1) 

생분해성 고분자는 특정 환경 조건에 노출될 때 분해되어 더 단순한 구성 요소

로 분해되는 재료이다 이러한 고분자는 생물공학 의학 농업 및 환경 분야를 포. , , 

함하여 다양한 분야에서 기존의 비 생분해성 재료와 관련된 문제에 대한 해결책

으로 주목받고 있다 생분해성 고분자는 비 생분해성 재료에 비해 폐기물 축적과 . 

환경 오염을 줄이는 장점을 제공하고 우수한 생체 적합성을 나타내어 바이오 분, 

야에 응용 시 부작용을 최소화할 수 있다 고분자의 화학 구성 분자량 및 구조를 . , 

조절하여 응용처에 맞게 생분해 속도를 조절할 수 있다.

그림 [ 3 바이오용 고분자의 응용] 3
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생분해성 고분자는 크게 천연 고분자와 합성 고분자로 분류할 수 있다 천연 고. 

분자는 콜라젠 젤라틴과 같은 단백질 섬유소와 키토산과 같은 다당류 그리고 천, , , 

연고무 등 자연에 존재하는 고분자이다 이러한 고분자는 자연으로부터 얻어진다. 

는 고유의 특성에 의해 우수한 생체 적합성과 생분해성을 나타낼 수 있다 합성 . 

생분해성 고분자는 일반적으로 석유 기반 단량체에서 유도되며 분자량 또는 단량

체 디자인을 통해 생분해 속도와 물성을 조절할 수 있다 일반적인 예로는 폴리락. 

틱산 폴리글리콜산 및 폴리락틱 글리콜산 공중합체 와 같은 (PLA), (PGA) - (PLGA)

폴리에스터가 있다 생분해성 고분자는 단량체의 구조 분자량 및 환경 조건과 같. , 

은 요소에 따라 다양한 메커니즘을 통해 분해된다 대부분의 생분해성 고분자는 . 

가수분해 혹은 특정 효소에 의해 더 작은 조각으로 쪼개지게 되며 후자의 경우 , 

컴포스팅 및 토양 환경 분야에서 활발히 연구되고 있다.29 고분자의 생분해성은  

다양한 요소에 의해 결정된다 예를 들어 단량체의 구조 및 구성에 따라 고분자의 . , 

생분해성이 크게 달라질 수 있다 일반적으로 에스터 또는 아마이드 결합을 가진 . 

고분자는 생분해성이 높은 것으로 알려져 있다 또한 고분자의 분자량이 낮을수록 . 

생분해 속도가 빠르다 이 외에도 사슬의 입체 규칙성과 결정성이 높은 경우 물이. , 

나 효소에 대한 접근성이 낮아져 생분해 속도가 느려지게 된다 결정성은 낮으나 . 

사슬이 가교 된 경우에는 생분해 속도가 크게 느려질 수 있다 이 밖에도 온도. , 

습도 및 존재하는 효소 또는 미생물의 종류 등 외부 요인에 의해서도 생분해 , pH 

속도가 크게 달라질 수 있다.30

이처럼 생분해성 고분자의 분해 속도와 기계적 물성은 상반관계에 있다 따라서 . 

생분해성 고분자가 단순 환경 분야뿐만 아니라 다양한 바이오 분야에 응용되기 

위해서는 생분해성과 기계적 물성이라는 두 마리 토끼를 모두 잡을 수 있는 재료 

개발이 절실하다 또한 고분자의 분해 부산물이 주변 환경 또는 생체 조직에 미치. , 

는 잠재적인 영향을 주의 깊게 고려하기 위한 연구도 반드시 동반되어야 한다.

생분해성 고분자의 응용(2) 

생분해성 고분자는 다양한 바이오 분야에 응용될 수 있다 생분해성 고분자는 . 

조직 공학 응용에서 세포 성장과 조직 재생을 위한 임시 구조물로 사용될 수 있

다 고분자는 조직이 치유되기 전까지는 형태 유지를 위한 지지체로 사용되며 치. , 
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유 후에는 분해되어 사라지게 된다 이러한 원리를 바탕으로 생분해성 고분자는 . 

수술용 봉합사 스텐트 정형외과 임플란트 등의 의료 기기에도 사용될 수 있다, , . 

또한 생분해성 고분자는 약물 전달 시스템에도 사용될 수 있다 고분자 매트릭스. 

나 나노입자에 약물을 포함함으로써 체내의 원하는 위치에서 지속적인 방출이 가

능해지며 이에 따라 치료 효과 향상과 부작용 감소를 기대할 수 있다, .

하이드로젤2) 

하이드로젤(1) 

하이드로젤 고분자는 수용성 고분자의 차원 네트워크로서 상당량의 물 또는 3

체액을 흡수하고 보유할 수 있는 능력을 갖춘 수용성 고분자이다 하이드로젤은 . 

조직 공학 약물 전달 상처 치유 생체 센서 체내 모니터링 등 다양한 바이오 분, , , , 

야에 응용되기에 적합한 특성이 있다 하이드로젤은 가교 구조로 인해 높은 기계. 

적 탄성을 가지고 있고 내부 구조에 물을 보유할 수 있다 이러한 가교는 화학 , . 

반응이나 사슬의 꼬임과 같은 물리적 상호작용을 통해 이루어질 수 있다 가교 밀. 

도와 가교 된 사슬을 이루는 단량체 그리고 팽윤 비율에 따라 다양한 기계적 특, 

성을 나타낼 수 있다 이러한 가변성은 다양한 조직 및 기타 응용처에 맞게 조절. 

될 수 있다 또한 앞선 요소들을 조절하여 하이드로젤의 수학성을 조절할 수 있기 . 

때문에 조직 및 세포의 자연적 환경을 모사할 수 있다.31

하이드로젤의 응용(2) 

하이드로젤은 생체 적합성 생분해성 및 세포 성장 및 조직 재생을 위한 적절한 , 

미세환경을 제공할 수 있기 때문에 조직 공학 및 재생 의학 분야에서 광범위하게 

활용되고 있다 예를 들어 하이드로젤은 세포의 성장을 돕고 조직 재생을 촉진하. , 

기 위한 지지체로 사용될 수 있다 이 경우 특정 조직 유형과 일치하도록 단량체. , 

의 구조와 가교 밀도를 조절하여 네트워크를 맞춤 설정할 수 있다 하이드로젤은 . 

높은 수분 함량 생체 적합성 및 약물을 캡슐화하고 조절된 방식으로 방출할 수 , 

있는 능력 등을 바탕으로 약물 전달 시스템 분야에서도 널리 연구되고 있다 하이. 
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드로젤의 다공성 구조는 약물 단백질 또는 성장 인자를 오랜 기간 동안 조절된 , 

방식으로 방출할 수 있도록 설계될 수 있다 약물의 지속적인 방출은 치료 효과를 . 

향상하고 부작용을 줄이며 약물 투여의 빈도를 최소화할 수 있다 또한 하이드로. 

젤은 온도 효소 또는 광 등의 특정 자극에 반응하도록 설계할 수 있으므로 pH, , 

목표 지점으로의 표적 약물 전달이 가능하다.32

이 외에도 하이드로젤은 상처 치유 응용에서 촉진된 세포 이동과 조직 재생을 

돕는 습윤 환경을 제공하는 데 큰 잠재력을 보여주고 있다 하이드로젤은 상처 부. 

위에 적절한 습도 및 기타 환경을 제공함으로써 빠른 치유 흉터 감소 및 감염 예, 

방에 도움을 줄 수 있을 뿐만 아니라 차원 네트워크 내에 성장 인자 항균제 또. 3 , 

는 기타 생체 활성 분자를 포함하여 상처 치유를 촉진하고 감염을 방지하기 위해 

사용될 수 있다 또한 하이드로젤 기반 드레싱은 상처 모양에 맞게 구부러지며 기. 

계적 지지를 해줄 수 있고 수분을 유지하고 외부 오염물에 대한 방어 기능을 강, 

화하여 치유 과정을 촉진할 수 있다.

나노기술과 고분자 화학4. 

그림 [ 4 고분자 나노재료 개발의 역사] 33
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나노구조 제어 고분자1) 

고분자에서의 나노 기술은 고분자 구조를 변형시키는 것이 핵심이다 고분자 박. 

막의 나노 구조를 제어해서 물성을 변화시킬 수 있다 반도체에 적용되는 나노 제. 

어 고분자의 한 예로 초분자 카이랄성 고분자가 있다 카이랄성이란 거울상이지만 . 

서로 겹칠 수 없는 구조를 의미하는데 이 카이랄성은 분자의 카이랄성에 의해 증

폭되기도 하고 빛의 카이랄성에 의해 증폭되기도 한다 즉 분자의 카이랄 방향에 . , 

따라 새로운 분자가 붙어서 증폭되기도 하며 특정 분자마다 원편광에 반응하는 

정도가 다르기 때문에 빛에 의해 카이랄성이 증폭되기도 한다 카이랄 초분자를 . 

이용한 전자 소자의 경우 원편광을 감지하는 광센서에 사용될 수 있으며 광통신, 

양자 계산 등 활용 범위가 넓어 현재 활발한 연구가 이루어지고 있다 카이랄 초. 

분자 물질을 제조하는 방법에는 카이랄성을 지닌 도펀트를 이용하는 방법이 연구

되었다.34 또한 태양전지에서 박막 내부의 나노 구조 제어를 통해 광활성층의 표 

면적을 증가시켜 전기 에너지를 효율적으로 생산하는 연구가 진행되고 있다.

나노 입자2) 

고분자 나노입자는 유화중합 미니에멀전 중합 마이크로에멀전 중합 나노 침, , , 

전 미세 유체학적 합성 템플릿 보조 합성 자기 조립 등으로 제조할 수 있다 바, , , . 

이오메디컬 분야에서의 고분자 나노입자의 활용 방법을 살펴보면 고분자 나노입

자들은 만성 염증이나 암과 같은 질병의 치료에 이용된다 나노 입자는 주로 표면. 

에 암세포에 선택적 결합을 할 수 있는 펩타이드나 수용체에 대한 항체를 부착시

켜 수용체 매개 세포 내 이입 또는 흡착으로 표적 세포에 도달할 수 있다 만성 . 

염증은 면역시스템의 오류로 발생하는데 사이토카인이 분비되어 면역 시스템이 , 

과부하된다 현재 사용되고 있는 여러 치료법은 부작용들이 발생하며 생체이용률. 

이 낮다 특별히 디자인된 나노입자들은 사용한다면 표적세포에의 정확한 전달과 . 

약물의 용해도가 개선되어 생체 이용률을 높일 수 있다 예를 들어 산성도 민감성 . , 

나노 입자들의 경우 나노 입자들에 항암제나 치료제를 결합하여 특정 암세포나 , 

염증성 조직 주변의 산성도에서 분리할 수 있다 또한 기존 의학적 접근법과 치료. 
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법은 암세포를 정상 세포들로부터 구별하는 것이 어려웠지만 나노 입자의 활성기

를 이용하면 정상세포와 구별해서 암세포까지 도달할 수 있다 암세포의 세포 밖 . 

환경이 산성이며 온도가 주변 환경에 비해 높고 암세포에 발현되는 표면 분자들, , 

이 정상 세포와 다르다는 점을 이용해서 암세포에 선택적으로 도달할 수 있다.35

나노 섬유3) 

나노 섬유 기술은 지름이 수십에서 수백 나노미터에 이르는 섬유 형태의 차원 1

나노 물질로 높은 표면적 대 부피 비율과 함께 수많은 기공을 가지고 있다 나노 . 

섬유 기술은 일반 섬유에 비해 우수한 인장 강도와 탄성 경도 등을 가지고 있어 , 

조직공학 배터리 전자 피부 등 수많은 분야에서 폭넓게 활용되고 있다 나노 섬, , . 

유를 만드는 방법에는 일반적으로 자가 조립 방법과 상 분리 방법 그리고 전기 

방사 방법이 있다 일반적으로 사용되는 고분자의 자가 조립은 판데르 발스 정전. , 

기 수소 결합 및 상호 작용과 같은 비공유 결합에 의하여 자연스럽게 구조적 , π–π 

형태를 이루는 것을 말한다.36 이 방법은 고분자의 단량체나 곁가지 기능화를 통 

하여 구조적 형태와 안정성을 조절할 수 있다 상 분리 기술은 고분자 용매의 열. 

역학적 분리를 통해 일어나는데 용액을 잘 섞이지 않는 용매에 섞거나 용매의 냉, 

각을 통해 얻어진다 용매를 냉각시키면 다공성의 고분자를 얻을 수 있다 전기 . . 

방사 기술은 전압 조절을 통해 섬유 지름을 쉽게 조절할 수 있어 대면적 나노 기

공 기판을 제작할 수 있다 전기 방사 기술을 이용한 나노 섬유를 만드는 것에는 . 

천연 고분자 합성 고분자 나노 복합체 등이 이용된다 천연 고분자는 콜라젠 젤, , . , 

라틴 키토산 등의 물질이 사용될 수 있으며 생체적합성이 높다는 장점이 있다, .

나노 복합체4) 

고분자 금속 나노 복합체의 경우 바이오메디컬 분야나 자동차 전자통신 화학/ , , , 

우주공학 환경 에너지분야 등에 적용될 수 있다 나노 복합체는 유기상에서의 무, , . 

기물질 혹은 무기상에서의 유기물질 사이의 거리가 최소인 고체 상태의 구조를 

말한다 나노입자와 고분자 매트릭스의 접착성 및 나노입자의 분산성을 향상하기 . 
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위해서는 고분자 매트릭스의 상이한 특성에 따라 나노 입자들을 적절하게 변형해

야 한다 고분자 금속 나노 입자의 특성을 살펴보면 일반적으로 기계적 특성을 향. /

상한다.

나노 복합체는 배터리에도 사용될 수 있는데 나노 복합체 배터리의 주요 구성 , 

요소는 나노 입자로 구성된 전극 전해질 그리고 양극이며 나노 복합체의 큰 표면, , 

적으로 인해 전하의 이동이 용이하다 이는 배터리의 충전 및 방전 속도를 높이는 . 

결과를 가져오며 긴 수명을 가지게 한다 재료로는 주로 금속 산화물이나 탄소 재. 

료가 사용되며 이산화 티탄, (TiO2 은 많이 사용되는 재료 중 하나이다) . TiO2 그래-

핀 나노 복합체 양극재가 있으며 이 양극재의 경우 나노 복합체의 합성을 위해 

급속 마이크로웨이브 열수 공정을 주로 이용한다 환원제로서 수화물의 도움으로 . 

그래핀의 산화물이 환원되는 동안 이산화티탄 나노 복합체 재료를 그래핀 나노 

시트 상에서 성장시킬 수 있다.37

친환경 및 지속 가능 사회를 위한 고분자 화학5. 
 

그림 [ 5 탄소포집 사이클] 38과 탄소 중립34

화학물질의 생산량과 소비량은 지속적해서 증가하여 왔지만 인체와 환경에 덜 , 

유해한 화학 공정에 대한 필요성이 강조되고 있다 또한 친환경 및 지속 가능 사. 

회를 위해서는 재생 소재 생분해성 고분자 재활용 포함 가 필요하다, ( ) .
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탄소 배출 저감 생산 공정1) 

탄소 배출의 계산은 어떤 단계가 더 최적화될 수 있는지 평가하고 공정을 더 

친환경적이고 지속 가능하게 만들 수 있는지를 평가하기 위해 제조 공정의 탄소 

발자국 및 환경 영향을 결정하는 데 중요한 요소이다 가장 탄소 집약적인 단계와 . 

과정을 결정함으로써 기업은 탄소 중립을 향한 생산 라인을 더 잘 설계할 수 있

다 고분자 가공에서의 탄소 발자국을 살펴보면 탄소 발자국 방법론은 고분자 생. , 

산과 관련된 온실가스 배출 추정을 가능하게 한다 플라스틱이 사용되는 일반적인 . 

분야는 포장인데 샘플 공장에서는 사출 성형을 통해 다양한 플라스틱 뚜껑이 생, 

성된다 사출 성형은 불연속적인 과정으로 프로세스는 고분자 입자의 가열과 용해. 

로 시작된다 그 후 유체 중합체는 주형의 공동에 주입된다 금형이 냉각된 후에. , . 

는 포장되며 고분자 가공 및 생산 환경에 탄소 발자국 방법론을 적용할 수 있다. 

탄소 발자국 방법론은 제품 수명 주기에서 달성한 에너지 효율의 가치와 중요성

을 검토할 수 있을 뿐만 아니라 전체 탄소 배출량을 줄이기 위한 재생 에너지 소

스 및 재료 공정으로의 전환을 검토할 수 있다 포장 산업은 많은 제품의 운송과 / . 

보관에 중요하지만 종종 불필요하게 높은 재료 에너지 집약도로 인한 과도한 엔, /

지니어링으로 어려움을 겪는다 탄소 발자국 방법론은 최적화의 혜택을 받을 수 . 

있는 생산 영역 특히 고분자 산업의 지속 가능성을 더욱 향상하기 위한 포장재의 , 

잠재적 재사용에 도움이 되며 고분자 처리로 인한 온실가스 배출량을 계산하고 , 

줄이는 것은 플라스틱 회사에 경제적 성장과 더불어 지속 가능한 개발에서도 상

당한 경쟁 우위를 제공할 수 있다.39

탄소 포집2) (Carbon Trapper)

탄소 포집은 대기로 배출되는 이산화탄소를 포집하여 저장하는 기술로 이산화

탄소의 대기 중 농도를 감소시키고 지구 온난화를 완화하는 데 도움을 줄 수 있

다 탄소 포집 과정은 포집 수송 저장 과정으로 이루어진다 탄소 포집은 이산화. , , . 

탄소를 발생시키는 공정에서 포집하는 기술이다 수송은 포집된 이산화탄소를 이. 

동시키는 방법으로 저장 시설로 이동하며 저장은 포집된 이산화탄소를 저장하는 
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방법이다 탄소 포집은 주로 흡수 흡착으로 이루어지며 수송은 파이프라인을 통. , 

해 이동하고 지하의 지질층 내에 지질 저장소에 주로 저장된다 그 외에도 해양 , . 

저장소를 이용하거나 광물화하는 방법도 있다 고분자가 탄소 포집 과정에서 고분. 

자 기반 흡착제로써 사용될 수 있다 또한 고분자는 탄소 포집 과정에서 필터링 . 

재료로 사용될 수 있다 필터링이란 산업에서 나오는 배기가스를 정화하고 고분자. 

를 효율적으로 포집하는 것을 말하는데 박막의 경우 물리적 공간을 많이 차지하, 

지 않으며 다양한 크기로 제조가 가능하다는 장점이 있다 자연적으로 존재하는 . 

수증기에 의해 수화된 표층에서 이산화 탄소의 농도를 풍부하게 한 다음 높은 투, 

과성을 가진 고분자 기질을 통해 이산화탄소를 빠르게 수송한 뒤 아민이 풍부한 

층을 통해 이산화탄소가 수송된다 박막 개발의 핵심은 이산화탄소의 선택적 포집. 

과 빠른 투과성을 가진 고분자 기질의 개발이다 탄소 포집은 탄소 중립. (Carbon 

을 실현하는 데 중요하며 포집된 이산화탄소를 저장소에 장기간 저장해neutrality)

서 기후 변화 대응에 기여할 것으로 예상된다.40

재생 소재 및 생분해성 고분자3) 

폴리에스터 기반의 친환경 생분해성 고분자들에는 폴리하이드록시 알카노에이

트 폴리하이드록시 부틸레이트(Polyhydroxyalkanoates, PHA), (Polyhydroxybutylate, 

폴리 젖산 폴리아마이드 등이 있다PHB), (Polylactic Acid, PLA) (Polyamide, PA) . 

폴리 젖산은 유사한 특성을 가진 고분자 중에서 제품 기능이 우수하여 상업적으

로 가장 많이 사용되는 바이오 기반 플라스틱이다 재생할 수 있는 단량체로부터 . 

합성이 되며 가수분해가 용이하다 전통적인 중합체에 비해서 온실가스가 덜 방출. 

되고 비재생 에너지 소비를 줄일 수 있다 특히 폴리 젖산의 생체 적합한 특성과 . 

사용 후 낮은 탄소 발자국을 가지는 특성으로 인해 바이오 메디컬 및 친환경 분야

에서 많이 사용된다 또한 폴리 젖산의 생분해성은 혐기성 소화와 산업 퇴비화에 . 

사용될 수 있다 이러한 특성은 유기 폐기물이 매립되거나 소각되는 것을 방지하. 

는 데 유용하다 폴리 젖산은 다용도 재료이며 폴리스타이렌과 폴리프로필렌과 같. 

은 전통적인 플라스틱을 대체할 수 있다 폴리하이드록시 알카노에이트는 재생 가. 

능한 천연자원 기반 고분자로 박테리아에 의해 생성된다 살아있는 유기체들의 생. 
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화학적 과정으로 인해 독성이 없고 생분해성이 있으며 살아있는 유기체처럼 대사 

산물로 변환될 수 있다 폴리하이드록시 알카노에이트와 유사하게 미생물로 인해 . 

생성되는 물질에는 폴리하이드록시 부틸레이트가 있으며 적절한 조건에서 합성 

중합체는 생분해되어 단량체를 형성한다.41

고분자 재활용4) 

고분자의 재활용은 사용된 플라스틱으로부터 물질 또는 에너지를 회수할 수 있

는 활동으로 정의할 수 있다 즉 기계적 재활용에서 화학적 재활용 및 에너지 회. , 

수까지를 의미한다 기계적 재활용은 기계적 과정을 통해 차 중합체를 얻는 것이. 2

며 화학적 재활용은 단일체로부터 단량체의 혼합물 혹은 에너지 회수를 위한 저, 

분자량 가스를 합성하는 데 사용할 수 있게 한다 마지막으로 에너지 회수는 소비. 

자가 사용한 플라스틱의 연소로부터 직접 에너지를 얻는다 정렬 용융 처리 열역. , , 

학적 분해 열분해 등 다양한 재활용 작업에 많은 프로세스가 관여한다 현재 고분, . 

자 재활용을 위해 동적 결합 가교 고분자 소재 개발과 고분자 중합 과정이 연구되

고 있다 이처럼 플라스틱과 같은 고분자 소재의 대량 생산과 사용으로 인해 심각. 

해진 폐기물 처리 문제를 해결하기 위해 재료의 재활용 분해 및 폐기물 처리에 , , 

대한 연구의 필요성이 증가하고 있으며 생분해성 고분자 재생 소재 등 효율적인 , , 

재활용 및 친환경적인 폐기물 처리 방법을 개발하는 것이 중요한 과제이다.

고분자 화학과 머신러닝6. 

컴퓨터 모델링에 기반한 고분자 재료 설계 기술을 사용하면 실험적 합성 이전

에 고분자의 특성과 거동을 예측하고 최적화할 수 있어 연구 효율이 증진되고 연

구비용과 시간이 감소하여 개발 성공 확률이 증가할 수 있다 따라서 최근에는 머. 

신러닝과 인공지능 기술을 사용하여 고분자의 물성을 예측하거나 원하는 물성을 , 

가지는 고분자의 구조와 분자량을 디자인하는 연구가 활발히 진행되고 있다 예를 . 

들어 딥러닝 기술을 활용하여 생분해성 고분자를 디자인하거나, 42 고분자의 프 3D 

린팅 시 형상 유지를 개선하고,43 용 대조제 개선을 진행한 사례가 있다 MRI .44 이 
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러한 진전에도 불구하고 고분자 사슬의 복잡성과 확률적인 특성에 의해 고분자 , 

과학 분야에 머신러닝과 인공지능을 적용하는 것은 여전히 도전적으로 여겨지고 

있다.

그림 [ 6 차 패러다임 인공지능 기반 소재] 4 : 45 

머신러닝 파이프라인1) 

머신러닝 파이프라인이란 머신러닝 모델의 학습 및 예측 등 전체 과정을 순차, 

적으로 처리하는 일련의 프로세스이다 파이프라인 설계를 위해서는 첫 번째로. , 

해결하고자 하는 문제를 정해야 하며 예를 들어 고분자 구조 및 맞춤형 공정 설, 

계나 고분자의 유리 전이 온도 예측 등이 있다 두 번째로 데이터를 수집하고 선. , 

택해야 한다 데이터 수집은 직접 실험을 진행하거나 시뮬레이션을 통해서 진행될 . 

수 있다 수집된 데이터 중 머신러닝에 사용될 데이터를 선택할 때 메타 데이터. , 

다른 데이터를 설명해 주는 데이터 가 누락되거나 잘못된 데이터를 선택할 경우 ( )

모델링을 어렵게 만들 수 있어 주의가 필요하다 예를 들어 열 이력이나 기계적 . , 

응력과 같이 고분자의 특성에 영향을 줄 수 있는 데이터들이 메타 데이터가 될 

수 있으며 효과적인 모델링을 위해서는 이러한 데이터들이 반드시 포함되어야 한, 

다 세 번째는 선택된 데이터를 정리해야 한다 이 과정에는 데이터 세트 내 값들. . 
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이 얼마나 편향되어 있는지 확인하고 이상치를 찾아내어 데이터를 정규화하는 과, 

정 등이 포함된다 네 번째 단계는 데이터들을 특징화하는 단계이다 이는 고분자. . 

의 화학적 정보를 컴퓨터가 이해할 수 있는 값으로 변환하고 그것들을 서로 연관 

짓는 것이다 다섯 번째는 학습 모델 선택 단계이다 머신러닝을 통해 해결하고자 . . 

하는 문제에 따라서 다양한 모델을 사용할 수 있다 예를 들어 고분자의 물성 예. , 

측에는 회귀모델이 사용되며 화학구조와 같은 다양한 입력값을 바탕으로 밀도나 

유리 전이 온도 등을 예측하게 된다 반면에 새로운 구조의 고분자를 찾기 위해서. 

는 생성 모델이 적합하며 이 모델에서는 이미 존재하는 고분자들의 구조를 바탕, 

으로 목적에 맞는 새로운 구조를 생성한다 마지막 단계는 모델 훈련 단계이다. . 

이 단계는 입력한 데이터를 바탕으로 최적의 결괏값을 얻기 위한 여러 가지 파라

미터들을 최적화하는 단계이며 최적화 알고리즘 매개변수 및 최적화되는 양에 따, 

라서 최적화의 정도가 달라질 수 있다.

데이터의 양과 질(1) 

머신러닝은 데이터의 양과 질에 크게 영향을 받는다 하지만 현재로서는 머신러. 

닝을 고분자 과학에 적용하기 위한 데이터의 양과 질 모두 기준에 미치지 못하고 

있다 예를 들어 라는 고분자 단백질의 구조를 머신러닝으로 예측. , Alpha Fold 2,4

하는 데에는 수십억에서 수백억 개의 단백질 서열이 포함된 데이터가 필요한 상

황이다.46 동일한 구조와 분자량을 가지는 고분자의 유리 전이 온도는 연구 결과 

들에 따라 수십 가 다를 수 있다K .47 따라서 효과적인 머신러닝을 위해서는 데이 

터의 양과 질이 모두 개선되어야 한다 그러나 고분자는 단량체들이 공유결합으로 . 

연결된 집합체라는 점 고분자의 특성이 가공 과정에 크게 의존한다는 점 그리고 , , 

고분자의 물성치가 종종 기기 설정에 따라 달라진다는 점이 머신러닝을 위한 많

은 양 그리고 양질의 데이터를 생성하는 것을 어렵게 만들고 있다, .

고분자의 표현(2) 

머신러닝에서 고분자의 화학 구조는 컴퓨터가 읽을 수 있는 형식으로 표현되어

야 한다 이를 위하여 단분자 혹은 저분자의 표현법을 바탕으로 고분자를 기계어. 

로 표현할 수 있는 다양한 방법들이 개발되었다 가장 대표적인 예로는 과 . RDKit
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같은 오픈 소스 소프트웨어를 통해 구성 원소와 결합을 수치 벡터로 변환하여 지

문을 생성하는 방법이 있다.

하지만 이를 포함한 대부분의 표현법은 단분자 표현법에 기반한 것이기 때문 

에 고분자 사슬의 확률적 특성을 반영하지 못하고 있다 와 , . BigSMILES Polygrammar 

등 고분자의 확률적 특성을 반영하는 표현법이 개발되고 있으나 오직 일부 고분, 

자만을 표현 가능한 데에 그치고 있다.48 고분자의 확률성 문제는 무작위 공중합 

체 폴리올레핀 및 복잡한 구조를 가지는 고분자를 표현할 때에 특히 심각해진다, . 

이를 개선하기 위하여 무작위 공중합체에 대해서는 두 가지 단량체의 상대 비율

에 따라 단일 고분자의 지문에 가중치를 부여하거나 원자를 노드로 결합을 엣지, , 

로 표현하는 그래프를 사용하여 고분자를 나타내는 등의 시도가 계속되고 있다. 

하지만 이러한 접근법들은 모든 종류의 고분자들에 대하여 광범위하게 적용될 수 

없고 문제에 따라서 사용이 제한된다는 단점이 있다, .49

고분자 화학의 쟁점과 전망 . Ⅲ

최근 지구 온난화와 생물 다양성 감소가 심각한 문제로 대두되고 있는 상황에

서 는 년에 제시한 유럽 그린딜 전략을 통하여 경제 산업 에너지 농업 , EU 2019 , , , 

등의 주요 정책에 기후 목표와 순환 경제 전략을 포함하며 환경 및 기후 변화 정

책을 대폭 강화하고 있다 의 글로벌 환경 아젠다의 주도하에 미국과 중국 등 . EU

많은 나라에서 눈앞에 닥친 환경 문제를 해결하기 위해 각종 규제를 강화하고 있

는 추세이다 특히 탈탄소 사회를 이룩하기 위하여 재활용 불가 플라스틱에 대하. 

여 플라스틱 세를 부여하는 것처럼 고분자 플라스틱 관련 환경 이슈가 많은 사, ( ) 

람들에게 큰 관심을 받고 있다.50

다양한 국가들은 플라스틱에 의한 환경 오염을 막기 위하여 법규와 규정을 제

정하고 친환경적인 기술과 해결책을 촉구하고 있다 환경 규제의 주요 트렌드는 , . 

탄소 배출 저감 폐기물 관리 자원 순환 경제 등이다 이러한 환경 문제 해결에 , , . 

고분자 화학은 핵심적인 역할을 할 수 있는 기술로 인식되고 있으며 이미 친환경, 

적인 고분자 소재의 개발에 주력하고 있다 생분해성 고분자 재활용할 수 있는 . , 
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고분자 바이오매스 기반 고분자 등에 대한 연구가 활발히 이루어지고 있다 이러, . 

한 친환경 고분자 소재의 개발은 자원 절약과 폐기물 감소를 도모하며 환경에 미, 

치는 부작용을 최소화하는 데 기여할 것이다.

현재의 합성 고분자는 주로 석유 화학을 기반으로 제조되고 있다 일상생활 소. 

지품의 가 석유화학 제품인 것처럼 플라스틱은 생활필수품으로 여겨지고 있70% , 

다 물론 플라스틱이 환경 문제만을 야기한 것은 아니다 플라스틱 포장재 개발은 . . 

육류의 보존 기간을 연장시켜 주었고 배달 식품 변질 비율을 감소시켜 주었다, . 

플라스틱 백의 보급을 통해 수천만 그루의 산림이 보존될 수 있으며 자동차 경량, 

화를 통한 연비 개선을 가능케 하여 환경에 긍정적인 영향을 주었다.51 그러나 폐 , 

플라스틱의 처리가 충분히 이루어지지 않아 단순한 소각으로 인한 온실가스 배출

이나 미세 플라스틱 발생 등으로 환경뿐만 아니라 인체에도 치명적인 영향을 주, 

고 있다 이러한 문제가 인류의 생존을 위협할 정도로 심각해지면서 년 플라. 2018

스틱 폐기물 챌린지가 글로벌 이슈로 부상하게 되었고 고분자 플라스틱 의 순환 , ( )

경제 이행이 가속화되었다 고분자 산업계는 생산과 가공에 초점을 맞춘 선형 경. 

제 에서 자원의 재활용까지 고려한 순환 경제(Linear economy) (Circular economy)

로 방향을 전환하고 있다 고분자 화학은 지속 가능한 발전을 추구하고 있다 생분. . 

해성 고분자 재생 가능 소재 재활용 가능 고분자 개발이 활발하게 이루어질 것이, , 

며 친환경적인 생산 공정과 재활용 기술에 대한 연구가 확대될 것으로 예상된다, .

고분자 소재는 고분자 구조 제어를 통한 기능성과 성능 향상이 매우 활발하게 

연구될 것이다 국제 에너지 기구의 도 시나리오 에 의한 재생에너지의 활용 증. ‘2 ’

대는 배터리 시장의 폭발적인 성장을 이룩하였다 리튬이온배터리는 최근 년에 . 3

절반씩 가격이 하락하고 있으며 에너지 저장 체계 시장 역시 년 규, 2040 950 GW 

모 성장이 예상된다 년 전 세계 친환경 에너지 투자 규모가 조 원인 만. 2022 1,350

큼 태양열 발전과 더불어 각종 배터리에서 고분자의 성능 향상 연구가 가속화될 , 

것이라 기대된다.52 또한 전자 소자 분야 의료 분야 등 다양한 분야에서 특정한  , 

성능을 갖는 고분자 개발의 요구가 증가하고 있다 디스플레이 스마트 센서 고성. , , 

능 배터리 등을 넘어서 고분자 소재의 응용 범위를 확장하고 혁신적인 기술과 제

품을 개발하는 것이 무엇보다 필요할 것이다. 

고분자 화학 연구는 다른 분야와의 협력과 국제적인 연구 네트워크를 통해 계
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속해서 발전할 것으로 예상된다 현재도 다양한 국가와 연구진들 간의 국제적인 . 

공동 연구와 학술 교류를 통해 지식 공유와 협력을 강화함으로써 연구의 질과 속, 

도를 향상하고 생명과학 나노 과학 컴퓨터 공학 등과의 협업을 통해 혁신적인 , , , 

아이디어와 접근 방식을 개발하고 다양한 분야에서 문제 해결에 기여하고 있다.

특히 고성능 인공지능의 접근성이 확보된 오늘날 고분자 화학 또한 컴퓨터 모, , 

델링과 시뮬레이션 기술을 접목하는 것이 무엇보다 중요하다 앞서 언급한 것처럼 . 

머신러닝을 고분자 과학에 적용하기 위한 노력이 진행되고 있으며 이를 통해 새, 

로운 고분자 소재나 복잡한 거동에 대한 실마리를 발견하고 있다 고분자 과학을 . 

위한 머신러닝 기반 연구는 고분자의 정보로부터 물성을 예측하는 정방향 설계 

방식뿐만 아니라 원하는 물성을 입력하여 고분자 구조와 분자량 등 고분자 소재, 

의 정보를 추출하는 역방향 설계 방식으로 발전될 것이다 이처럼 머신러닝 기반. 

의 고분자 과학은 큰 잠재력을 가지고 있으나 그 잠재력이 충분히 발휘되기 위해, 

서는 큰 노력이 필요한 실정이다 진정으로 머신러닝이 고분자 과학에 적용되기 . 

위해서는 고분자 과학과 관련된 다양한 연구자들이 협동해야 한다 먼저 많은 양, . , 

과 우수한 질의 공개 데이터가 제공되어야 하며 고분자 본연의 특성을 고려했을 , 

때 반드시 충분한 메타 데이터가 뒷받침되어야 한다 또한 코드베이스 머신러닝의 . (

구성요소를 빌드하기 위한 소스코드 는 유지 관리 및 재사용성을 고려하여 다른 )

연구자들이 쉽게 사용할 수 있도록 작성되어야 한다 이 외에도 연구자들이 자신. , 

들의 머신러닝 방법을 검증하고 충분히 개선하기 위하여 사용될 수 있는 연구 데

이터들이 공유되고 서로를 벤치마킹할 수 있는 환경이 갖춰져야 할 것이다 미래 . 

고분자 소재에 대한 핵심 데이터베이스는 연구를 선도하는 소수 그룹이 독점할 

수 있기 때문에 국가적 관점에서 이에 대한 체계적인 준비가 필요할 것이며 대, , 

학 연구소 그리고 기업이 상호 연대하여 랩 스케일부터 팹 스케일까지의 다양한 , , 

데이터와 기술을 공유하고 상호 보완하는 방식의 필요성이 대두될 것이다.
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김지현 *1)

유전체. (dielectric) Ⅰ

유전체1. high-κ

반도체와 유전체1) 

반도체 집적 회로는 수많은 반도체 소자가 입체적인 공간에서 연결된 형태를 

가진다 반도체 소자는 크게 전류가 흐르는 채널 역할을 하는 반도체 반도체 채널. , 

과의 접합 배선 등을 위한 금속 그리고 절연 기능을 수행하는 유전체로 구성된, , 

다 대표적인 반도체와 유전체는 각각 실리콘 과 실리콘 다이옥사이드. (Si) (SiO2 이)

며 금속 산화물 반도체 전계 효과 트랜지스터, - - (metal-oxide-semiconductor field-effect 

에서 각각 반도체 채널과 게이트 유전체 역할을 수행한다transistor; MOSFET) . 

SiO2 게이트 유전체는 채널의 건식산화공정을 통해 용이하게 제작할 수 있으며 Si 

우수한 절연 특성을 갖는다는 장점 덕에 장기간 활용되었다 하지만 반도체 소자 . 

성능 향상을 위해 SiO2 게이트 유전체는 점차 두께가 얇아졌고 이로 인한 터널 , 

효과로 급격한 누설 전류의 증가를 보이는 등 소자 성능이 악화되는 문제가 발생

하기 시작했다 따라서 이를 대체할 유전체 물질들이 연구되기 시작했다 유전체. . 

는 고유한 유전 상수 값에 따라 크게 유전체와 (dielectric constant; ) high- low-κ κ κ 

유전체로 분류되며 일반적으로 유전체는 , high- SiOκ 2의 유전 상수 보다 높( =3.9)κ

은 유전 상수를 갖는 유전체를 의미한다 유전체는 . high- SiOκ 2 게이트 유전체를 

대체할 물질로 연구되고 있는데 이는 같은 단위 면적 및 두께 에서 더 높은 , (A) (d)

서울대학교 교수* 
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게이트 커패시턴스를 구현할 수 있기 때문이다 이 경우 전력 소모를 줄이면서 동. 

일한 수준의 소자 성능을 낼 수 있거나 동일한 전력을 소모하면서 소자의 성능을 , 

향상시킬 수 있다.

표 유전체의 물성[ 1] 1

물질 물성 SiO2 Al2O3 HfO2 ZrO2

밴드갭(eV) 9 8.8 5.8 5.8

유전 상수 3.9 9 25 25

유전체의 현황2) high-κ

현재 가장 활발히 연구되고 있는 유전체에는 알루미늄 옥사이드high- (aluminiumκ  

oxide; Al2O3 하프늄 옥사이드), (hafnium oxide; HfO2 그리고 지르코늄 옥사이드), 

(zirconium oxide; ZrO2 가 있다) . SiO2, Al2O3, HfO2, ZrO2의 밴드갭과 유전상수는 

표 에 나타나 있다[ 1] .1 Al2O3, HfO2, ZrO2는 SiO2에 비해 비슷하거나 작은 밴드갭

을 갖지만 상대적으로 큰 유전 상수를 갖는다 해당 유전체들의 증착 방법에는 , . 

대표적으로 화학 기상 증착 의 하위 분류에 해당(chemical vapor deposition; CVD)

하는 유기 금속 화학 기상 증착(metal-organic chemical vapor deposition; MOCVD)

과 원자층 증착 이 있다 는 고온 조건에서 진(atomic layer deposition; ALD) . CVD

행되며 기판 표면에서 일어나는 기체상 전구체 간의 화학반응을 통해 , (precursor) 

증착을 진행한다 의 경우에는 전구체로 휘발성이 높은 유기 금속 배위 . MOCVD

화합물 이 활용된다(organometallic complex) . Al2O3, HfO2, ZrO2와 같은 금속 산화

물을 증착하기 위해 일반적으로 금속 알콕사이드 금속 알킬아마(metal alkoxide), 

이드 와 같은 배위 화합물 금속 할라이드(metal alkylamide) (complex), (metal halide) 

또는 금속 베타 다이케토네이트 전구체와 함께 산소 원자를 제공하- ( -diketonate) β

는 역할의 산소(O2 물), (H2 등의 전구체가 동시에 투입된다O) .2,3 전구체는 반응기 

내부에 기체상으로 투입되어 기판 표면으로 확산 및 흡착이 되고 기판 표면상 반, 

응을 통해 목표 박막을 형성한다 증착이 진행되면서 발생하는 반응 부산물은 기. 

체상으로 박막 증착에 기여하지 않아 기판에서 탈착 되고 반응기에서 제거, 
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된다 는 투입되는 전구체의 농도 반응기 온도 공정 시간 등을 조(purge) . MOCVD , , 

절하여 박막의 증착 속도를 조절할 수 있다 의 경우에는 전구체로 금속 알콕. ALD

사이드 금속 알킬아마이드와 같은 배위 화합물 금속 할라이드 또는 유기금속화, , , 

합물 전구체와 산소를 제공하는 역할의 산소 물 등의 전구체가 활용되어 , MOCVD

와 비슷하지만 전구체의 투입 방식이 다르다 , .2,3 는 전구체들을 동시에 연MOCVD

속적으로 투입하여 전구체와 기판 표면 간의 또는 전구체 간의 화학반응을 통해 , 

연속적으로 박막을 성장한다 하지만 는 전구체를 교대로 투입하며 전구체와 . ALD

기판 표면 간의 또는 전구체 간의 자가 제한적 반응을 통해 단계별, (self-limiting) 

로 박막을 성장한다 반응기 내부에 첫 번째 전구체가 기체상으로 과량 투입되면 . 

기판 표면으로 확산 및 흡착이 되고 기판 표면 또는 미리 기판에 균일하게 도포, 

된 씨앗층 과 자가 제한적 반응을 한다 반응이 완료된 후에는 반응기 (seed layer) . 

내 첫 번째 전구체 잔여물 및 반응 부산물이 제거된다 이어 두 번째 전구체가 기. 

체상으로 과량 투입되고 동일한 원리로 표면에 증착된 분자들과 자가 제한적 반, 

응을 하여 균일한 층을 형성한다 반응이 완료된 후에는 반응기 내 두 번째 전구. 

체 잔여물 및 반응 부산물이 제거된다 는 이와 같이 첫 번째 전구체 투입. ALD ‘ –

제거 두 번째 전구체 투입 제거 의 단계를 반복적으로 진행하기 때문에 공정 속’– –

도가 빠르지는 않지만 높은 균일성을 갖는 박막을 원하는 두께만큼 증착할 수 있, 

는 특징이 있다 이러한 특징 덕분에 . Al2O3, HfO2, ZrO2와 같은 금속 산화물 기반 

유전체는 를 통해 반도체 소자의 유전체로 연구 및 활용되어 왔다 갈high- ALD . κ 

륨 나이트라이드 와 갈륨 옥사이드(gallium nitride; GaN) (gallium oxide; Ga2O3 등 )

전력반도체 소재 기반 소자의 게이트 유전체로 연구되었으며,4,5 몰리브데넘 다이

설파이드(molybdenum disulfide; MoS2 와 텅스텐 다이셀레나이드) (tungsten diselenide; 

WSe2 등 차세대 전이 금속 다이칼코제나이드) (transition metal dichalcogenide; 

반도체 소재 기반 소자의 게이트 유전체로도 연구되었다TMD) .6,7

차세대 유전체3) high-κ

차세대 반도체 물질이 각광받으면서 기존에 연구되었던 , Al2O3, HfO2, ZrO2와 

같은 유전체를 차세대 반도체 물질에 접목하는 것과 함께 새로운 차세대 high-κ 
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유전체에 대한 연구도 진행되고 있다 안티모니 트라이옥사이드high- . (antimony κ 

trioxide; Sb2O3 는 ) Al2O3, HfO2, ZrO2와 같은 금속 산화물 유전체로 두께, 300 nm 

의 박막 기준 의 높은 유전상수와 약 의 밴드갭을 갖는 물성 덕분에 차세11.5 4 eV

대 유전체로 연구되고 있다high- .κ 8 칼슘 플루오라이드(calcium fluoride; CaF2 는 )

두께의 박막 기준 의 유전상수와 의 큰 밴드갭을 지니는 이온 결정2 nm 8.4 12.1 eV  

유전체이다(ionic crystal) .9 CaF2는 에 대해 적은 격자 불일치Si (lattice mismatch)

를 보이기 때문에 반도체 기반 소자뿐만 아니라 기반 소자를 위한 차세TMD Si 

대 유전체로도 연구되고 있다high- .κ 10 스트론튬 타이타네이트(strontium titanate; 

SrTiO3 는 또 다른 이온 결정 유전체로 벌크 물질 기준 최대 에 달하는 유전상) , 300

수를 지니기에 차세대 유전체로 주목받고 있다high- .κ 11 비스무트 셀레나이트

(bismuth selenite; Bi2SeO5 는 의 높은 유전 상수와 의 밴드갭을 갖는 ) 16.5 3.9 eV

결정질 유전체로 비스무트 옥시셀레나이드high- , (bismuth oxyselenide; Biκ 2O2Se) 

반도체 채널과 조합되었을 때 뛰어난 성능을 보이는 것으로 보고되었다.12

물질 연구 현황2. Low-κ

물질 연구 동향 1) Low-κ

반도체 산업은 트랜지스터 밀도를 극대화함으로써 집적회로(integrated circuit)

의 성능을 개선해 왔다 트랜지스터의 크기는 점점 작아졌고 이는 금속 배선의 . , 

두께가 줄어들고 간격이 좁아지는 방향으로 발전하였다 수많은 트랜지스터로 구. 

성된 집적회로 내에서 각각의 트랜지스터들은 금속 배선으로 연결(interconnection)

되어 반도체 소자 내 금속 회로의 수와 복잡성을 증가시켰다 금속 배선의 두께가 , . 

얇아지면서 금속 배선의 저항이 증가하고 금속 배선 간의 간격이 줄어들면서 라

인 커패시턴스 배선 간 혼선 구동 전력 소모가 증가하(line capacitance), (crosstalk), 

는 문제가 대두되었다.13 이러한 문제는 트랜지스터의 크기가 줄어드는 과정에서 

더 심화되어 노드 공정부턴 저항 커패시턴스 지연, 0.18 m (node) - (resistance-capacitanceμ  

이 트랜지스터 게이트 지연을 능가하기 시작했다delay, RC delay) .14 SiO2는 그 우

수한 절연 특성 및 실리콘과 뛰어난 호환성 덕분에 반도체 산업에서 층간 절연막
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으로 장기간 사용되었다 층간 절연막은 집적회로 내의 금속(interlayer dielectric) . 

층을 전기적으로 격리하는 역할을 하는 절연층으로 금속층 사이에 단락 이 , (short)

발생하는 것을 방지하기 위해 사용된다 층간 절연막에 물질을 사용함으로. low-κ 

써 라인 커패시턴스 배선 간 혼선 구동 전력 소모를 감소시킬 수 있다, , . 

물질은 기존에 사용했던 층간 절연막인 low- SiOκ 2의 유전상수인 보다 작은 3.9

유전상수를 가지는 물질을 의미한다 물질은 쌍극자 강도 나 . low- (dipole strength)κ 

쌍극자 수를 감소시켜 만들 수 있다 이는 결합을 보다 낮은 분극률. Si-O (polarizability)

의 결합으로 대체하거나 또는 와 같은 무극성 결합을 사용하Si-F, Si-O C-C C-H

는 방법이 사용되며, organosilicate glass, fluorosilicate glass, spin-on organic polymeric 

등이 해당 기술로 개발되었다dielectric .15 또한 다공성 구조를 통해 물질의 밀도를 

낮추는 연구도 함께 이루어지고 있으며 porous silicon dioxide, porous organosilicate 

등이 그 예시이다 이러한 물질은 각기 다른 물성을 지니고 있으며 종glass . low-κ 

류별로 서로 다른 전구체와 증착법 등을 통해 층간 절연막으로 (deposition method) 

사용된다 는 유전상수가 낮다는 장점이 있지만 인장강도가 . Organosilicate glass , 

낮은 한계를 가져 이 기계적 특성을 향상하기 위한 연구가 진행되고 있다 이와 . 

더불어 인 공극 을 층간 절연막에 사용하고자 하는 연구 또한 이루어=1 (air gap)κ

지고 있다 이러한 물질 개발과 동시에 해당 물질이 복잡한 집적회로 제조 . low-κ 

공정에 적용 가능한지 확인하는 분석이 이루어져 개발한 물질을 반도체 제low-κ 

조 공정에 접목하고자 하는 노력이 이루어지고 있다. 

표 물질의 종류별 물성 및 증착법[ 2] Low-κ 14

물질low-κ 유전상수( )κ 증착법

SiO2 3.9 스퍼터링CVD, ALD, 

organosilicate glass (SiCOH) 2.8 - 3.5 스핀코팅PECVD, 

fluorosilicate glass 3.3 - 3.9 스핀코팅PECVD, 

hydro silicate glass 2.5 3.3– 스핀코팅PECVD, 

polyimides 3.0 4.0– 스핀코팅
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2) Organosilicate glass

여러 종류의 물질 중 가장 연구가 활발하게 진행되는 물질은 low- organosilicateκ  

이다 탄소 도핑 산화물 로도 알려진 이 물질은 glass . (carbon-doped oxide) SiO2 구조

에 탄소를 주입하여 유전율을 낮춘 물질이다 는 . Organosilicate glass SiO2의 일부 

산소 원자가 메틸기 로 치환된 구조를 가지는데(methyl group) , SiO2 내의 메틸기

는 의 소수성을 강화한다 이는 매우 높은 유전율을 가지는 물 organosilicate glass . 

분자가 표면에 흡착되는 것을 방지하여 SiO2의 유전율을 낮춘다.16 Organosilicate 

는 와 전구체를 사용한 glass organosilicate organosilane PECVD(plasma-enhanced 

또는 스핀코팅을 통해 증착된다 증착 과정 중 기공 유chemical vapor deposition) . 

도 물질 을 첨가하면 물질 내에 기공을 형성하여 유전율을 추가로 낮출 (porogen)

수 있다.17 스핀코팅 공정을 통해 기판 위에 유전체 막을 형성할 수 있으며 해당 , 

공정을 낮은 온도에서 진행하여 기공을 형성할 수 있다. 

물성 및 증착법3) Fluorosilicate glass 

플루오린 도핑 산화물 로도 알려진 (fluorine-doped silicon dioxide) fluorosilicate 

는 와 유사하게 glass organosilicate glass SiO2에서 산소 원자를 플루오린으로 대체

함으로써 분극률을 줄여 유전상수 값을 낮춰 제작된다. Silane (SiH4 과 ) tetraethyl 

는 orthosilicate (TEOS) SiO2전구체로, nitrogen trifluoride (NF3 와 ) hexafluoroethane 

(C2F6 는 플루오린 전구체로 사용하여 반응로 안에서 를 ) fluorosilicate glass PECVD

로 증착한다 이와 더불어 스핀코팅 공정으로도 기판 위에 막. , fluorosilicate glass 

을 형성할 수 있다.



제 장 반도체화학의 동향과 전망    29 917

반도체 세정 . Ⅱ

건식 세정1. 

건식 세정의 필요성1) 

웨이퍼 표면의 화학적 물리적 반응을 동반하는 팹공정에서 잔류물이 발생하며/ , 

이러한 잔류물을 제거하는 것이 세정 공정이다 공정에서 활용되는 반응으로부터 . 

나오는 오염 물질과 함께 사람과 장비로부터 기인하는 오염 물질이 제품의 성능, 

수율 품질에 영향을 미치기에 세정 공정을 통한 웨이퍼 관리가 중요하다 반도체 , . 

기술이 발전되면서 회로의 선폭이 나노미터 단위로 미세화되었고 기존에 사용되, 

던 습식 세정방식은 세정 용액이 미세한 패턴을 통과해 도달할 수 있는 영역의 

한계가 존재한다 이 결과 회로 밑바닥의 물질이 제거되지 못하는 문제가 발생하. , 

였다 또한 습식 세정에서는 세정 용액 속 불순물에 의한 오염 순도 높은 화학 . , 

물질이 사용되는 데 따른 비용 공정을 통해 발생하는 폐기물의 처리와 같은 문제, 

들이 수반되었다 이에 대한 대안으로 건식 세정 방식이 많은 관심을 받게 되었다. . 

건식 세정에서는 세정 용액과 같은 화학약품이 사용되지 않으며 기상 상태에서 

반응을 통해 웨이퍼 표면의 유기 오염물 금속 불순물 자연 산화막 등의 오염물질, , 

이 제거된다 따라서 건식 세정 방식은 나노미터 규모의 반도체 공정에서 오염물. 

질 관리의 효율성과 안정성을 함께 향상할 수 있는 대안으로 주목받고 있다.

건식 세정 방법2) 

초기에는 기존의 습식 세정에서 사용되던 무수불산을 활용한 화학적 반응 시스

템을 기상 상태에서 적용하는 방식이 논의되었고 최근 자외선을 통한 연쇄 반응, 

을 이용하여 웨이퍼 표면의 고분자 유기물 또는 금속 불순물을 휘발성 물질로 변

환하여 제거하는 방식과 플라스마를 이용하여 높은 선택비로 오염물질을 선별적

으로 제거하는 방식이 연구되고 있다 표 [ 3].
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표 오염물질별 건식 세정 방법[ 3] 18

오염 물질

세정 방법
유기 오염물 금속 불순물 자연 산화막

증기 세정 무수불산 수증기/
무수불산 수증기/ , 

아이소프로필알코올

무수불산 수증기/ , 

아세트산

자외선 세정 자외선 오존/ 자외선 염소/
자외선/

불산 아세트산, 

플라스마 세정 산소 수소 플라스마/ 염화수소 플라스마
암모니아/

수소 플라스마

증기 세정(1) 

증기 세정은 습식 세정에서 사용되던 세정 용액을 기화하여 발생하는 증기가 

오염물질과 반응하여 웨이퍼 표면으로부터 분리해 내는 세정 방식이다 기존의 습. 

식 세정 방법과 건식 세정 방법을 결합하여 화학 물질의 사용량은 감소시키고 건

식 세정의 장점이 활용될 수 있다 일반적으로 무수불산 기체가 수증기 또는 이소. 

프로필알코올 기체와 특정 비율로 혼합되며 이는 질소 등의 운반 기체를 통해 장, 

비 내로 주입되어 세정 공정이 진행된다 이 과정에서 무수불산 기체는 규소나 산. 

화막과 반응하여 휘발성 물질인 사불화 규소가 생성되며 웨이퍼 표면에는 불소 , 

반응물로 이루어진 액상 박막이 형성된다 생성된 불소 반응물들은 표면으로부터 . 

오염물질과 함께 증발한다 무수불산 기체를 이용한 건식 세정 공정은 게이트 금. 

속을 증착하기 이전 자연 산화막 또는 희생 산화막을 세정하여 실리콘 다이옥사

이드의 항복 전압을 향상시키는 데 활용될 수 있다 그러나 증기 세정을 통한 공. 

정 이후 잔류 불소가 표면과의 반응을 통해 축적된다는 문제가 발생할 수 있다. 

이러한 문제는 수소 분위기 저온 어닐링을 활용한 할로젠 원소 제거를 통해 해결

할 수 있다.19

자외선 세정(2) 

오존은 자외선 환경에서 산소 분자와 산소 원자로 분해되고 유기 오염물질과 

반응하여 휘발성 화합물을 생성한다 유기 오염물질을 휘발성 화합물로 전환하여 . 
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제거하려면 반응에 참여하는 화학 물질이 흡수할 수 있는 파장의 자외선이 사용, 

되어야 한다 실리콘 웨이퍼 표면에 흡착된 탄화수소 계열의 유기 오염물질이 오. 

존과 반응하여 휘발성 물질인 이산화탄소와 수증기로 제거되는 자외선 세정이 표

면을 온전한 상태로 보존하는 데 적합한 방식으로 알려져 있다.20 산소를 활용한 

자외선 세정은 유기 오염물질을 효과적으로 제거하는 데 도움이 되며 동시에 산, 

화막을 형성하여 표면을 보호하는 이점이 있다 염소 분위기에서 실리콘 웨이퍼를 . 

자외선에 노출시키면 염소 기체가 분해되어 염소 라디칼이 생성된다 라디칼은 웨. 

이퍼 표면의 금속 불순물과 반응하며 오염 물질이 휘발성 염화물 형태로 제거될 , 

수 있다 이 방법은 철과 구리 같은 금속 불순물을 제거하는 데 사용될 수 있지만. , 

나트륨과 같은 알칼리 금속을 제거할 수 없다는 한계가 있다 이러한 문제를 극복. 

하고 다양한 유형의 오염물질을 제거하기 위해 자외선 세정 기체에 대한 연구가 

지속적으로 필요하다.

플라스마 세정(3) 

플라스마 세정은 일반적으로 웨이퍼 표면에 존재하는 감광제를 제거하는 데 활

용된다 감광제를 포함한 유기 오염물질들은 산소 기반의 플라스마에서 생성되는 . 

산소 원자와 반응하여 이산화 탄소와 수증기로 변환해 제거된다 또한 족 화. III-V

합물 반도체 표면을 세정하기 위해 수소 플라스마를 활용하는 방법이 연구되었고, 

효과적으로 탄소 기반의 오염물질이 제거되는 것으로 밝혀졌다.21 최근에는 친환

경 공정 방식 개발을 위해 지구온난화지수 가 낮, (global warming potential, GWP)

은 이불화 산소 암모니아 플라스마를 이용한 자연 산화막 건식 세정 방식이 연구/

되었다 차세대 반도체 소재로 주목받고 있는 이차원 물질에 대해서도 수소 플라. 

스마를 활용한 세정 방식이 적용될 수 있어 향후 다양한 소자에 대한 플라스마 , 

세정 연구가 큰 기대효과를 가져올 것으로 예상된다.
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습식 세정2. 

습식 세정1) 

의 제작 과정에서는 반도체 소자의 피처 크기 가 마이크론 이ULSI (feature size)

하로 작기 때문에 초세정 실리콘 기판을 준비하는 것이 중요해지고 있(ultraclean) 

다 이는 소자의 성능과 신뢰성 그리고 실리콘 회로의 생산 수율이 웨이퍼 표면의 . , 

파티클과 화학적 오염원에 크게 영향을 받기 때문이다 반도체 웨이퍼를 세정하는 . 

방법은 습식 세정 건식 세정이 있으며 집적 회로는 실리콘 반도체를 사용해 제작, , 

되어 왔으므로 대부분의 세정 공정은 실리콘에 대해 개발되어 왔다.22 세정 RCA

공정은 에서 개발한 공정이다 세정은 RCA(Radio Corporation of America) . RCA 

과 라는 두 단계를 포함한다 은 웨이퍼 표면을 SC-1 SC-2 . SC-1(Standard Clean 1)

염기성 환경에서 산화시키는 단계이고 는 산성 환경에서 , SC-2(Standard Clean 2)

기판 표면을 산화시키는 단계이다 세정은 유기물 오염원을 제거하거나 자. RCA 

연 산화막 혹은 화학적 산화막을 제거하는 공정을 포함해 변형된 형태로 사용되

기도 한다.

실리콘 세정2) 

웨이퍼 표면에는 유기물 실리콘 산화물 파티클 금속 등 다양한 오염원들이 존, , , 

재한다 이중에서 유기물은 가장 먼저 제거해야 할 오염물질이다 웨이퍼 표면에 . . 

존재하는 유기물층이 웨이퍼 표면을 소수성으로 만들어 다른 세정 용액의 젖음 

특성 을 방해하기 때문이다 자연 산화막에는 종종 무기물 오염원이 존재(wetting) . 

하며 웨이퍼 표면에 남아있는 금속은 반도체 내부로 확산하여 생산 수율 감소나 

소자 신뢰성 감소를 초래하므로 제거해야 한다 반도체를 세정하기 위해 사용하는 . 

세정액은 제거하려는 오염원에 따라 달라지며 이는 표 에서 확인할 수 있다, [ 4] .

세정 공정은 수산화암모늄SC-1 (NH4 과산화수소OH), (H2O2 물), (H2 을 O) 1:1:5

의 비율로 혼합해 대략 온도에서 약 분 정도 세정을 수행한다 이 과정에80 10 . ℃ 

서 과산화수소는 물과 산소로 분해되어 강한 산화 작용을 일으켜 유기물질이 물 
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표 반도체 세정 공정에서 사용되는 세정액[ 4] 23

일반명 화학 물질 구성 세정 효과

RCA-1, SC-1, APM NH4OH, H2O2, H2O 가벼운 유기물 파티클 금속, , 

RCA-2, SC-2, HPM HCl, H2O2, H2O 중금속 알칼리 금속 수산화물, , 

SPM, Piranha H2SO4, H2O2 무거운 유기물

HF, DHF HF, H2O 실리콘 산화물 금속, 

에 쉽게 녹는 복합체를 형성하게 된다 과산화수소의 산화 능력과 수산화암모늄의. 

용해 및 식각 기능을 통해 파티클을 제거하여 표면의 유기물 오염원과 금속 불순

물을 동시에 제거할 수 있다 하지만 세정 용액은 환원 전위가 낮아 웨이퍼 . SC-1 

표면에 금속 오염을 일으킬 수 있으므로 이를 제거하기 위해 추가적으로 세SC-2 

정 공정이 필요하다 세정 공정은 염산 과산화수소 물을 의 비율. SC-2 (HCl), , 1:1:5

로 혼합해 대략 온도에서 약 분간 세정을 수행한다 이 공정은 잔류하는 80 10 . ℃ 

금속 불순물뿐 아니라 알칼리 양이온과 Al+3, Fe+3 그리고 , Mg+2와 같은 금속 양이

온을 효과적으로 제거한다 세정은 황산. SPM (H2SO4 과산화수소를 의 비율로 ), 4:1

혼합하여 대략 에서 웨이퍼 표면에 존재하는 유기 오염물을 제거한다 이 120 . ℃

세정은 포토레지스트와 같은 무거운 유기 오염물을 효과적으로 제거하며 세정 후, 

에는 기판 위에 화학적 산화막을 형성하고 웨이퍼 표면을 친수성으로 변환한다. 

세정은 불산 과 물을 의 비율로 혼합한 용액을 사용해 산화막 DHF (HF) 1:10~100

내에 포함된 금속 오염물을 효과적으로 제거한다 그러나 실리콘보다 전기음성도. 

가 큰 금 과 같은 일부 귀금속은 실리콘으로부터 전자를 빼앗아 웨이퍼 표면(Au)

에 오염된다 이 오염물은 희석시킨 염산만으로는 제거하기 어려워 전기음성도가 . 

큰 염산과 과산화수소가 혼합된 세정 용액으로 제거할 수 있다.
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화합물 반도체 세정3) 

화합물 반도체의 세정 과정은 실리콘 반도체와 유사하게 진행되며 이는 파티, 

클 산화막 금속 등의 오염원을 제거하려는 데 목적이 있다, , . SiGe, GaAs, GaN, 

와 같은 다양한 화합물 반도체의 세정은 각각 고유한 특성에 따라서 달라지며SiC , 

이를 고려해 적합한 세정 용액 개발이 진행되고 있다 세정 과정에서는 일반. SiGe 

적으로 사용되는 용액에 포함된 과산화수소가 를 빠르게 산화시키기 때SC-1 SiGe

문에 적합하지 않다 불산이나 질산. (HNO3 도 를 산화시키고 과도하게 식각) SiGe

하므로 층 표면의 파티클을 제거하기 위한 세정 용액 개발이 필요하다SiGe . 

소자 제작 과정 중에는 표면에 생성되는 자연 산화막을 제거하기 위해 습식 GaAs 

세정 공정이 적용되며 이는 건식 세정 공정에 비해 표면 결함을 최소화하는데 효, 

과적이다 소자 제작 및 에피층 성장 대부분은 인산. GaAs (H3PO4 과 같은 약산을 )

사용한 습식 세정 후 을 사용한 마지막 세정 과정을 진행한다 갈륨 기반의 HCl . 

반도체의 산화막은 염산과 불산 용액을 사용하여 제거한다.

습식 세정의 발전 방향4) 

습식 세정은 금속 불순물 제거에 뛰어난 효과를 보이며 반도체 표면과 오염원 , 

사이에 높은 선택성을 자랑한다 또한 비용 효율이 좋고 다중 웨이퍼 배치 공정에 . 

손쉽게 적용될 수 있다 그러나 습식 세정은 과 과정이 필요하며 습. rinsing drying , 　

식 세정만으로는 오염 물질을 완벽하게 제거하지 못하는 경우가 점차 늘고 있다. 

반도체 소자 구조의 종횡비 가 증가함에 따라 트렌치 나 비아 (aspect ratio) (trench)

홀 의 바닥까지 완전히 세정하는 데 어려움이 있어 다른 세정 방식과 결(via hole)

합하여 사용되는 경우가 많다 더불어 습식 세정에서 주로 사용하는 과산화수소 . 

대신 오존을 사용함으로써 화학 폐기물 양을 줄이는 방식으로 발전하고 있다. 
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반도체 후공정 기술. Ⅲ

반도체 시장이 모바일 제품을 넘어 인공지능 자율주행 대용량 서버와 같은 고, , 

성능 제품 중심으로 확대됨에 따라 이를 구현하기 위한 반도체 공정 기술의 난이, 

도가 더욱 높아지고 있다 과거에는 무어의 법칙에 따라 동일 면적의 웨이퍼 위에 . 

트랜지스터의 집적도를 높이는 방향으로 제품 개발이 이루어졌지만 현재는 이와 , 

같은 방식만으로는 고성능 반도체 제작이 한계에 부딪혔다 그 한계를 뛰어넘기 . 

위한 돌파구로 가장 주목받고 있는 반도체 공정 분야가 패키징 즉 후공정 기술이, 

다 패키징은 전공정에서 생산된 웨이퍼를 칩 단위로 자르거나 웨이퍼 단위 그대. 

로 기판에 접합하고 연결하는 공정 기술이다 궁극적으로는 하나의 패키지 안에 . 

다수의 칩을 연결하여 단일 칩의 성능 한계를 뛰어넘는 솔루션을 제공한다 정해. 

진 패키지 규격 안에서 다수의 칩을 어떻게 배치하고 연결하는지에 따라 매우 다

양한 구조가 가능하며 각 구조에 따라 제품의 성능 역시 달라진다 신호 전달 방, . , 

열 관리 충격 보호 측면에서 가장 우수하고 최적화된 구조로 고성능 반도체를 구, 

현하는 것이 패키징 기술의 핵심이다 과거에는 와이어 접합 기술이나 플립 칩 접. 

합 기술을 이용하여 기판에 칩을 연결하는 방식으로 패키징이 진행됐다 하지만 . 

이러한 기술들은 패키지 구성에서 많은 공간을 필요로하여 칩의 집적도 측면에서 

한계가 있다 또한 와이어의 경우 전기적 신호를 전달하는 채널의 길이가 길어져 . , 

신호 처리 속도나 전력 소비 측면에서 성능이 우수하지 않다 현대의 고성능 반도. 

체 제품들은 더욱 향상된 연산 능력과 높은 에너지 효율성을 요구하기 때문에 이, 

에 대응하기 위한 최신 패키지 기술 동향들이 아래와 같이 관측된다.

차원 패키징1) 3

고성능 반도체 제품을 구현하기 위해서는 고밀도 패키징 솔루션이 필요하다. 

따라서 최신 패키징 기술에서는 칩을 차원으로 배치하고 연결하는 방식에서 벗2

어나 칩을 차원으로 집적하는 방식을 채택하고 있다 차원 평면 구조에서는 칩 , 3 . 2

사이를 단순히 와이어를 이용하여 연결하는 방식이 선호됐지만 차원 적층 구조, 3

에서는 칩의 아랫면과 윗면을 서로 연결하기 위해 칩을 수직으로 관통하는 채널
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이 형성되어야 한다 이를 기술이라 부르며 실리콘 웨. TSV (through silicon via) , 

이퍼에 수직 방향으로 비아를 형성하고 구리 성분으로 채운다 는 와이어 대. TSV

비 훨씬 짧은 채널 길이를 지니기 때문에 신호 전달 속도나 전력 소비 측면에서 , 

월등히 우수한 성능을 보여준다 또한 수직 방향으로 훨씬 많은 수의 입출력 단자. 

를 형성하거나 다수의 칩을 지속적으로 쌓을 수 있기 때문에 메모리 성능이 대폭

적으로 향상된다 기술은 또는 와 같. TSV HBM (high-bandwidth memory) DDR5

은 최신 메모리 제품에 이미 상용화되어 적용 중이다 하지만 칩을 여러 개 쌓는 . 

만큼 공정 난이도가 높고 다양한 난제가 존재한다 정해진 패키지 규격안에서 칩. 

을 더 많이 쌓기 위해서는 칩을 더욱 얇게 갈아야 한다 얇아진 칩은 기계적 강도. 

가 감소하기 때문에 칩을 안전하게 운반하고 제어할 수 있는 기술이 개발되어야 , 

한다 또한 반도체의 성능이 향상된 만큼 동작 중에 많은 열이 발생하는데 차원 . , 3

적층 구조는 열이 외부로 방출되는데 취약하다 칩과 칩 사이 전극들은 솔더를 통. 

해 접합되고 그 사이의 빈 공간들은 접착성을 지니는 유기물로 채워진다 유기물 . 

영역은 열전도도가 상대적으로 낮기 때문에 외부로 열이 방출되는 것을 제한한다. 

따라서 미래에는 방열 성능을 개선하기 위해 칩과 칩 사이를 유기물과 같은 중간 

매개물 없이 직접적으로 접합하는 기술들이 적용될 것으로 예상된다.

그림 차원 패키징 모식도[ 1] 3
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2) RDL (re-distribution layer)

최신 패키지 제품들은 고성능을 위해 입출력 단자 수가 증가함과 동시에 칩의 

사이즈는 감소하는 추세이다 칩의 입출력 단자들은 패키지 기판과 솔더를 이용. 

하여 접합되는데 그 수가 증가함에 따라 솔더 접합 사이의 간격이 수십 마이크, 

로미터 이내로 감소한다 솔더 접합 사이의 간격이 줄어들게 되면 이웃한 솔더 . , 

사이가 서로 분리되지 않고 연결되는 합선 문제가 발생할 수 있다 이러한 문제. 

를 해결하기 위해 도입된 기술이 이다 은 칩 내부에서는 좁은 간격으로 RDL . RDL

형성된 입출력 단자들이 패키지 기판과 접합할 때는 보다 넓은 간격으로 배치될 

수 있도록 돕는 일종의 재 배선 층이다 기술을 통해 고성능을 위한 입출력 - . RDL 

단자가 증가된 환경에서도 솔더 접합 사이의 합선을 방지할 수 있다 또한 칩의 . 

사이즈가 지속적으로 감소하여도 표준화된 솔더 볼 레이아웃을 사용할 수 있다. 

메모리와 로직 등 다수의 칩을 을 매개로 하여 연결하는 것도 가능하다 일RDL . 

반적으로 이 실리콘 내부에 형성된 것이 기술이며RDL Si interposer , FOWLP (fan 

기술에서는 을 실리콘보다 더 얇은 유기물 층에 주out wafer level package) RDL

로 형성한다 을 형성하는 과정에서 다수의 공정이 추가되기 때문에 공정 복. RDL

합도 역시 증가하는데 보다 적은 수의 공정을 통해 효율적으로 안정적인 을 , RDL

형성하는 것이 핵심이다 또한 을 통해 다수의 이종 물질들이 접합되는 만큼. RDL , 

열 팽창률 차이에 기인한 스트레스를 효과적으로 제어하는 방안이 마련되어야 

한다. 

그림 기술 모식도[ 2] RDL 
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식각. Ⅳ

건식 식각1. 

건식 식각의 개요1) 

건식 식각과 습식 식각(1) 

식각 공정은 크게 액체상의 식각액 식각 대상 간의 반응을 이용한 습식 식각과 , 

기체상의 식각 가스를 플라스마화 한 뒤 플라스마 내부에 존재하는 활성종 입자, 

와 표면의 상호작용을 통해 표면을 식각하는 건식 식각으로 나뉜(active species)

다 일반적으로 습식 식각은 화학반응을 이용하므로 식각이 수직 방향뿐만 아니라 . 

수평 방향으로도 진행되는 언더컷 현상이 발생한다(undercut) .24 최근의 공정은 수 

나노미터 스케일의 초소형 초고밀도 패턴을 구현하여야 하므로 이러한 언더컷 현, 

상을 제어하기 힘든 습식 식각은 고집적 회로의 제작에 불리하다 따라서 최근에. 

는 좁은 선폭의 패턴을 구현하기 위해 수평 방향의 식각 속도를 제어할 수 있는 

건식 식각이 선호된다. 

건식 식각(2) 

건식 식각은 플라스마 내부의 활성종 입자와 표면의 접촉에 의해 이루어진다. 

체임버 내부의 전기장으로 인해 표면의 수직 방향으로 가속된 이온의 표면 상으

로의 충돌 에 의해 발생하는 원자 간 결합의 약화 혹은 파괴 그리고 (ion milling) , 

높은 반응성을 지닌 라디칼과 표면의 반응 등을 활용하여 공정이 진행된다 앞서 . 

말한 두 종류의 요소를 조합한 식각 장비를 라 일컫는다reactive ion etcher(RIE) .25 

일반적으로 건식 식각에는 등의 할로젠 계열 원소가 포함된 화합물을 사용F, Cl 

하며 선택도 반응 속도 등방성 균일도 등을 제어하기 위해 , , , O2, H2 등의 화합, Ar 

물을 혼합하여 사용하기도 한다 할로젠 계열의 원소가 포함된 화합물을 사용하는 . 

이유는 반응성이 높아 다양한 물질과 반응을 일으키며 반도체 재료로 사용되는 , 

물질과 쉽게 반응하기 때문이다 또한 반응 후 생성된 할로젠 화합물은 일반적으. 
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로 증기압력이 높아 빠르게 휘발되므로 공정 중 표면에서 쉽게 제거된다.26

및 화합물 반도체의 건식 식각2) Si 

식각의 개요(1) Si 

일반적으로 을 식각하기 위해 Si CF4, SF6, NF3, Cl2, BCl3, HBr, Br2 등의 할로젠

족 화합물을 사용한다.27 플루오린은 반응성이 굉장히 높아 플루오린 라디칼에 의, 

한 화학적 식각이 지배적으로 일어나며, H2 등의 가스와 혼합하지 않는 경우 언더

컷 현상이 크게 발생할 수 있어 단독으로 사용하는 경우 좁은 선폭을 구현하기에 , 

상대적으로 부적합할 수 있다 염소의 경우 플루오린에 비해 낮은 반응성을 가지. 

며 SiCl4의 끓는점이 SiF4에 비해 높아 수직 방향으로의 식각이 더 지배적으로 나

타난다.28 SiBr4의 끓는점은 SiF4나 SiCl4보다 높고 실리콘과의 반응성 또한 낮아 , 

비등방성 식각을 구현하기는 좋으나 식각 속도가 느리다는 단점이 존재한다 따라. 

서 혹은 HBr Br2을 이용한 식각보다는 Cl2 의 혼합 기체를 사용하여 식각 속/HBr

도 등방성 선택도 등을 제어하여 공정을 진행하는 경우가 많다, , .29

식각 보조 가스(2) 

을 식각할 때 보조 가스로 Si , H2, O2, N2 등의 기체를 같이 주입하는 , Ar, He 

경우가 많다 이러한 보조 가스는 식각 속도 식각 형상 등방성 등을 조절하기 위. , , 

해 사용된다 공정 시 . H2를 주입하는 경우, CF4/H2 등의 형태로 주입되는 경우가 

많다. 

2CF4+ H2 2CF→ 3+ HF

수소는 반응기 내 플루오린과 반응하여 휘발성의 를 생성한다 가 생성됨HF . HF

에 따라 반응기 내 플루오린 라디칼의 농도가 감소하게 되는데 그 결과 플루오린, 

에 의한 화학적 식각의 영향력이 감소하게 된다 따라서 수평 방향의 식각 속도가 . 

감소하게 되며 비등방성 식각에 더 가까운 식각 형상을 얻을 수 있다.30 산소는 

반응기 내 탄소와 반응하여 를 형성하며 반응기 내 플루오린 라디칼의 농도를 CO , 
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증가시키며 화학적 반응 속도를 증가시킨다.31 N2 및 과 같은 화학종은 체임버 Ar

내부의 플라스마 농도와 균일도를 높여 식각 후 표면의 균일도를 개선하고 플라

스마를 유지하는 데 기여한다.

건식 식각(3) GaAs 

일반적으로 염소 계열의 가스가 사용된다 플루오린계 식각 가스를 사용한 식. 

각도 가능하나, GaF3의 경우 녹는점은 끓는점은 에 달하여 식각 800 , 1000 ℃ ℃

속도가 일반적으로 염소 계열의 가스를 사용하는 경우보다 낮다. GaCl3의 경우 녹

는점은 끓는점이 약 로 78 201 GaF℃ ℃ 3보다 낮아 더 쉽게 제거된다 따라서 , . 

를 식각하는 경우 GaAs BCl3, Cl2와 같은 염소계 기체를 식각 가스로 주로 사용

한다.32

및 건식 식각(4) SiC GaN 

일반적으로 과 의 식각에는 유사한 식각 가스가 사용된다 그러나 과 반Si SiC . Si

응한 이후 의 탄소가 잔류하기 때문에 이를 제거하기 위해 산소를 혼합하는 경SiC , 

우가 많다 식각 가스로 . CF4/O2를 사용하는 경우 표면에 탄소층이 코팅되는 현상

이 나타난다는 문제가 있어, SF6/O2를 사용한 식각 공정이 주로 보고되고 있으나 

SF6의 경우 가 으로 Global Warming Potential 23,900 CF4(6,500), C2F6(12,200)과 같

은 플루오린계 식각 가스에 비해 크게 높다는 문제가 존재하여 SF6의 대체재의 

연구가 필요하다.33 는 불산 등을 이용한 습식 식각 시 수백 수준의 낮GaN , /min Å

은 식각 속도를 보여 건식 식각이 주된 식각법으로 채택되고 있다.34 현재 Cl2, 

BCl3, HBr, CHF3, CCl2F2 등의 할로젠계 가스를 사용한 건식 식각이 보고되GaN 

었다 의 식각과 같이 할로젠화 갈륨의 물성 차이로 플루오린 계열의 가스보. GaAs

다 염소 계열의 가스에 의한 식각이 더 효율적인 것으로 알려져 있다.35
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환경친화적 건식 식각 공정 건식 식각 공정2. (low-GWP )

반도체 공정과 지구온난화1) 

지구의 온실효과는 빛 에너지가 대기권을 통과하는 과정에서 기체에 흡수되거나 

복사된 에너지가 축적되며 발생하는데 특히 , CO2, CH4, N2O, SF6, Perfluorocarbon 

를 비롯한 여러 온실가스의 누적 발생량이 증가하면서 최근 지구온난화 현(PFC)

상이 가속화되고 있다 이에 대응하기 위해 맺어진 유엔 기후변화협약을 시작으로 . 

교토의정서 등의 발효와 동시에 대 온실가스6 (CO2, CH4, N2O, Hydrofluorocarbon 

(HFC), PFC, SF6 를 지정하여 각 국가별로 감축 목표를 설정하고 이를 이행하는 )

과정에 있다 특히 반도체 디스플레이 등의 제조에 사용되는 광범위한 건식 식각 . /

공정에서는 가스가 주로 사용되고 있는데 가스PFC , PFC (CF4, C4F8 등 는 화학적)

으로 안정하여 대기 중 평균 체류시간이 길고 가 GWP CO2 대비 배 이상 높6,500

기때문에 적은 배출량으로도 온실효과에 큰 영향을 미칠 수 있다 반도체협회 회. 

원사들은 년까지 가스의 발생량을 대폭 감축하는 협의를 진행하였으나2020 PFC ,　

년대 중반 이후 반도체 소자의 고집적화를 위해 여러 차례의 식각을 동반하2010

는 미세공정 및 공정의 진행 빈도가 높아지면서 가스의 multiple patterning PFC 

소모 배출량이 다시 늘어나고 있다/ .

가스를 이용한 건식 식각 공정은 현대 반도체 미세공정에 필수불가결하므PFC 

로 에너지효율 개선 가스 사용량 저감 공정 후 가스 분해 분리 회수 , , PFC , PFC / /

기술 등을 적용하여 배출량을 낮추고 있지만 가 높은 온실가스가 대기 중으GWP

로 배출되는 것을 막을 수 없다 따라서 가스를 대체할 수 있는 새로운 전구. PFC 

체 가스 이용과 식각 공정 개발 또한 요구되고 있다/ .

가스 처리 공정2) PFC 　

가스 분해는 크게 플라스마 분해 촉매 분해 열 소각 전기적 환원 극저온 PFC , , , , 

포집 증류막 분리 등을 이용한다 상용 공정에서 주로 이용되는 것은 열 소각, . 

인데 연료를 주입하여 고온에서 가스를 연소시킨 후 부산물(burn-wet type) , PFC 
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로 생성되는 불산을 로 처리하는 방식이다 효율이 높은 방법은 고온  wet scrubber . 

플라스마를 이용하여 분해하는 방법인데 아크 플라스마에 의해 플라스마 반응기, 

에서 가스를 분해하고 재결합 방지를 위해 반응수를 주입하여 분해물과 반PFC , 

응수의 반응으로 불산을 생성시켜 에서 분리하여 배출한다 촉매 처wet scrubber . 

리법은 분해 반응의 활성화에너지를 낮추어 상대적으로 낮은 온도에서 분리PFC 

가 가능하다 그러나 이 방법들은 불화가스가 높은 단위 배출량 대비 낮은 농도로 . 

생성되기 때문에 처리공정 및 장치에 과부하가 걸려 에너지 소비가 높고 장비 대, 

형화 및 고비용을 동반하는 단점이 있다 분리막을 이용한 가스 농축 기술은 . PFC 

진공 펌프나 분리장치를 이용하여 불화가스를 회수하고 이 가스를 고분자 흡착식 , 

혹은 중공사형 분리막에 통과시켜 분리한다. 

대체 가스 개발3) PFC 　

계열 등 식각용 대체가스 HydrofluoroEther , Perfluoroalkyl, Heptafluoropropane 

개발 및 식각공정 개선에 대한 연구가 꾸준히 수행되고 있다 상온에서 액상 상태. 

인 및 류의 전구체를 이용하여 액상에서 쉽게 회수 Fluoro-Ether Fluoro-Alcohol 

가능한 식각가스 도입 연구 역시 활발히 진행되고 있다 대체 가스 low-GWP . PFC 

개발 연구에서는 유전체에 대한 높은 식각 선택도와 하부 채널에 발생하는 결함

그림 미세공정의 식각 증착 예시[ 3] Multiple patterning /
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의 최소화 발생 여부 등을 통제하는 것 역시 중요하다 유전체에 대한 , charge trap . 

플라즈마 식각은 하부 기판에도 예상치 못한 손상을 유발할 수 있기 때문에 새로, 

운 전구체 및 식각가스 도입 시 식각 이후 유전체 및 하부 채널의 물성이 유지되

는지 확인해야 한다 일반적으로 게이트 전극이 플라즈마에 노출되면 가 유. charge

도되며 이 는 기판으로부터 유전체 층에 주입되는 을 생성하기 때문에 , charge trap

문턱 전압의 원치 않는 이동을 유발할 수 있다 또한 플라즈마는 유전체 및 하부 . 

채널의 격자에 결정 결함을 생성시킬 수 있기 때문에 전기적 측정을 통해 최적화 

과정이 필요하다 이러한 및 결함의 발생은 일반적인 측정 및 . trap current-voltage 

측정을 통해 계산될 수 있으며 누설 전류 및 capacitance-voltage , oxide capacitance 

분석으로 최적화를 진행할 수 있다.36 를 가진 및 대체 가스의 Low-GWP PFC HFC 

개발은 현대 반도체 산업에 있어서 필수적인 요소이며 상용 가스에 대해서, PFC 

도 분리 및 분해 포집 기술의 중요성이 증대되고 있다 온실가스 배출량 관리 및 / . 

감축 목표를 달성하기 위해 가스 개발이 시급해지고 있으며 현대 반도low-GWP , 

체 산업의 극미세공정의 사용 빈도가 늘어남에 따라 식각 공정 최적화 및 가스 전/

구체 회수 및 분리 역시 연구 중점이 되고 있다 대체 가스 개발 및 기존 가스 최. 

적화 기술의 상호 보완적인 연구개발이 중장기적인 온실가스 저감 목표 달성을 

위해 필수적이다.
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이창하 * ․윤제용*1)

수질화학의 개요. Ⅰ

수질화학 은 물 속에 존재하는 화학물질들 용존 혹은 입자성 물(water chemistry) (

질들 의 화학적 거동에 관한 학문 분야이다 수질화학에서의 물은 지표수 지하수) . , , 

해수 등의 자연수뿐만 아니라 인공적으로 발생하거나 제조되는 하 폐수 수돗물, · , , 

산업용수 등도 포함한다 수질화학에서 다루는 화학물질들은 자연적으로 존재하. 

는 영양염류들 과 인류 활동으로 발생하는 수질오염물질들(nutrients) (water pollutants)

을 광범위하게 아우른다 따라서 수질화학에서 다루는 세부 학문 분야들은 매우 . , 

다양하고 자연과학과 공학을 넘나드는 여러 학문 분야들과 복잡하게 연계되어 있, 

다 그림 [ 1]. 

그림 수질화학의 세부 및 연관 학문 분야[ 1] 1

서울대학교 교수* 
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수질화학은 지난 한 세기 동안 끊임없이 변화하고 발전해왔다 수질화학의 기. 

원은 해양학 이나 호소학 지구화학 과 같(oceanography) (limnology), (geochemistry)

은 자연과학 분야에서 이루어진 수계 자연 유·무기물질들의 화학적 거동에 관한 

연구들이었다.2-4 주로 자연수 내 포함되어 있는 영양염류들의 발생원과 화학적 거 

동 그리고 이들이 수생태계에 미치는 영향 등에 관하여 연구되었다 그러나 인구, . , 

증가와 산업발전으로 인해 세기 중반 이후부터 수질오염이 심각한 사회문제로 20

대두되면서, 수질오염 이슈들이 수질화학의 발전과 변화를 주도적으로 이끌게 되

었다.1 시대에 따라 다양한 수질 오염물질들 호소의 부영양화를 일으키는 질소 및 (

인계 오염물질 중금속 잔류성 유기오염물질 소독부산물 미량유기오염물질 미, , , , , 

세플라스틱 등 에 관한 이슈들이 끊이지 않았고 이들의 자연수계에서의 거동에 ) , 

관한 광범위한 연구들이 수행되었다. 또한 수질오염물질들의 처리 기술에 관한 , 

연구들도 수질화학의 중요한 분야로 자리 잡게 되었는데 이는 수질오염물질의 제, 

거를 위해 적용되는 기술들의 상당수가 화학적 처리 기술에 기반을 두고 있기 때

문이다 즉 환경공학 특히 수처리공학. , (evironmental engineering), (water and wastewater 

에서의 화학이 수질화학의 주요 세부 학문 분야로 발전하게 된 것이engineering)

다.5 수질화학의 학문적 변화와 발전은 현재진행형이며 미래의 수질오염 이슈들과 

수처리 기술의 발전에 따라 그 방향이 결정될 것이다.

수질화학의 연구동향 . Ⅱ

앞서 설명하였듯이 수질화학은 자연과학과 공학을 아우르는 광범위한 학문 분

야이므로 수질화학의 모든 세부 및 연관 분야에서의 연구동향을 정리하는 것은 

한계가 있다 따라서 이 글에서는 수질오염물질 주로 유기오염물질 의 거동과 처. , ( )

리에 관한 화학에 중점을 두고 수질화학의 연구동향을 서술하고자 한다 자연수에. 

서 수질오염물질들의 화학적 거동과 화학반응에 기반을 둔 수처리 기술에 관하여 

정리하였다.



제 장 수질화학의 동향과 전망    30 939

자연수계 오염물질의 화학적 거동1. 

수계에 유출된 화학물질들은 전지구적 물 순환 의 경로를 따라 (hydrologic cucle)

이동하면서 물리·화학 생물학적 변화를 겪으면서 대기나 토양 등 다른 환경 매체·

들로 전이되기도 한다 수질오염물질들은 자연계에서 일어나는 다양한 화학반응. 

들에 의해 변형되고 분해된다 수질오염물질들이 겪는 대표적인 화학반응들로는 . 

자발적인 가수분해반응이나 화학적 혹은 생물학적 기작에 의한 산화 환원반응 태· , 

양광에 의한 광화학반응이 있다.

가수분해1) 

가수분해반응은 수질오염물질들이 겪는 가장 기본적인 화학반응이다 유기오염. 

물질들의 가수분해반응은 주로 물 분자 혹은 수중에 존재하는 음이온들에 의한 

친핵성 치환 반응이며 일부 염기에 의한 제거(nucleophilic substitution) (elimination)

반응을 포함한다 많은 수질오염물질들이 폴리할로겐화 탄화수소. (polyhalogenated 

나 카르복실산 유도체 의 구조를 포함하hydrocarbons) (carboxylic acid derivatives)

고 있고 이들은 친핵성 치환반응을 통해 가수분해된다 폴리할로겐화 탄화수소의 , . 

경우 가수분해를 통해 탈할로겐화 되면서 유해성이 감소하고 에(dehalogenation) , 

스테르와 아미드 화합물들은 친핵성 치환반응을 통해 각각 알코올 그룹과 아민 

그룹이 떨어지면서 분해된다 가수분해반응의 속도는 오염물질의 종류 및 구조. , 

수질조건 수온 음이온의 종류 및 농도 등 에 따라 크게 달라진다 특히 같은 ( , pH, ) . , 

종류의 오염물질이라도 구조에 따라 가수분해 속도가 크게 달라지는데 이는 오염, 

물질을 구성하는 작용기들의 전자공여 흡인 및 전/ (electron-donating/withdrawing) 

자 비편재화 특성의 차이에 따른 것이다 예시로서 표 (electron delocalization) . , [ 1]

은 에스테르 화합물의 구조에 따라 가수분해 속도 에서의 반감기 가 크게 차(pH 7 )

이가 나는 것을 보여준다.6 R1 작용기는 전자흡인성이 강할수록 에스테르 탄소의 

양전하성을 증가시켜 친핵체의 공격을 용이하게 한다 또한. , R2 작용기는 전자의 

비편재화에 용이한 구조일수록 이탈기 인 알코올 그룹(leaving group) (-O-R2 이 안)

정하여 분해가 쉽다.
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표 에스테르 화합물의 구조에 따른 가수분해 반감기[ 1] (25 , pH 7)℃ 6

Compound R1 R2
t1/2

(pH 7)

CH3– CH– 2CH3 2 yr

CH3– C(CH– 3)3 140 yr

H– C(CH– 3)3 7 d

CH3– CH=CH– 2 7 d

CH3– 38 d

CH3– 10 h

CH2Cl– CH– 3 14 h

CHCl2– CH– 3 40 min

CHCl2– 4 min

  

수질오염물질의 가수분해반응은 산이나 염기에 의해 가속화되기도 하고 금속 , 

산화물의 표면에서 촉매반응을 통해 가속화될 수도 있다 금속 산화물은 토양의 . 

주성분으로 수계에 널리 분포하고 있으며 표면의 루이스 산 사이트와 (Lewis acid) 

오염물질과의 상호작용에 의해 친핵체의 공격을 용이하게 한다 예를 들어 난연. , 

제로 널리 활용되는 유기인산염 화합물은 염기나 금속 산화물에 (organophosphate) 

의한 촉매반응에 의해 가수분해가 가속화된다고 알려져 있다 그림 [ 2].7 일반적인  

구조의 수질오염물질들의 가수분해 기작과 속도론은 이미 많은 연구들을 통해 규

명되었으며 신종오염물질들의 가수분해에 관한 연구들은 현재에도 꾸준하게 이, 

루어지고 있다.
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그림 염기 혹은 미네랄 촉매에 의한 유기인산염의 가수분해 가속화[ 2] 7

산화 환원 2) ·

 산화 환원반응· 은 자연수 내 오염물질들의 분해에 가장 중요한 역할을 담당한

다 가수분해반응이 오염물질에 선택적이고 오랜 시간이 걸리는 반면. , 산화 환원·

반응은 상대적으로 빠르고 광범위하게 일어난다 대부분의 지표수 및 표층의 해수. 

는 대기 중의 산소와 접촉하고 있으므로 산소에 의한 산화반응이 우세하게 일어

난다 산소는 자연수에서 오염물질의 산화반응을 주도하는 가장 중요한 산화제로서.  

전자 전달반응에 대해 4 1.23 VNHE의 표준산화 환원전위· (Eo[O2/H2O] = 1.23 VNHE
8)

를 가진다 많은 수질오염물질들은 산소와의 반응을 통해 이산화탄소로 최종 무기. 

화될 수 있으며 이러한 과정은 열역학적으로 자발적이지만 속도가 느리다 그러, . 

나 실제 자연수에는 호기성 미생물들을 매개체로 한 생물학적 촉매반응에 의해 , 

이러한 오염물질들의 산화반응이 촉진된다.6 

한편 산소는 , 산화 환원반응을 통해 다양한 활성산소종· (reactive oxygen species, 

으로 전환되기도 한다 산소로부터 생성될 수 있는 활성산소종은 산소 원자ROS) . 

를 포함하는 라디칼들과 오존(O3 이나 과산화수소) (H2O2 와 같은 비라디칼 화학종)

들을 포함한다 이러한 활성산소종들은 산소에 비해 열역학적으로 그리고 속도론. 

적으로 높은 활성을 보이며 산소에 의해 분해하기 어려운 난분해성 수질오염물질

들을 산화분해할 수 있다 활성산소종의 종류 및 생성에 대한 설명은 장에서 추. 2

가적으로 다루겠다 또한 자연수계에서 활성산소종들의 생성은 태양광에 의한 광. , 

화학반응에 의해 이루어지는 경우가 많으며 이에 대한 보다 자세한 내용도 절에, 3

서 별도로 다루기로 한다. 
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산소가 고갈된 환경 조건에서는 질산이온(NO3
- 이나 황산이온) (SO4

2- 혹은 이), 

산화탄소가 산화제 전자받게 의 역할을 할 수 있다 그림 은 ( , electron-acceptor) . [ 3]

지하수에서 유기오염물질의 흐름 경로에 따라 주요 산화 환원종들이 어떻게 바뀌·

는지 보여준다 산소가 고갈되면 차례로 질산이온과 황산이온이 산화제의 역할을 . 

하면서 유기오염물질을 산화분해한다 황산이온까지 고갈된 극한 환원 조건에서. 

는 유기오염물질이 산화되면서 발생한 이산화탄소가 산화제의 역할을 하면서 메

탄가스(CH4 가 발생한다 이러한 일련의 오염물질 분해과정에서는 각기 다른 미) . 

생물종들이 관여한다. 

 

그림 지하수에서 유기오염물질의 흐름 경로에 따른 [ 3] 

주요 산화 환원종의 농도 변화· 6

산화가 쉽지 않은 수질오염물질들은 환원반응에 의해 분해되는 것이 더 유리하

다 대표적으로 트리클로로에틸렌 이나 테트라클로로에틸렌 과 같은 염. (TCE) (PCE)

소계 화합물들은 산화반응보다는 환원반응에 의해 분해되는 것이 상대적으로 더 

용이하다 이러한 염소계 용매들은 대표적인 지하수 및 토양 오염물질들로서 자연. 
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수에서 다양한 생물학적 혹은 비생물학적 기작에 의해 환원분해될 수 있다.9,10 염 

소계 화합물들은 환원반응을 통해 탈염소화 되어 독성이 감소한다(dechlorination) .

현재까지 자연수계에서의 오염물질들의 산화 환원분해 거동과 관련된 광범위·

한 연구들이 이루어져 왔으나 여전히 밝혀지지 않은 부분들이 많이 남아있다 이. 

는 수질오염물질들의 종류가 매우 다양하고 자연계에 수많은 생물학적 비생물학, , 

적 산화 환원분해 경로들이 존재하며 경우에 따라서 서로 다른 기작들이 복합적· , 

으로 연계되어 오염물질의 분해가 이루어지기 때문이다 아울러 신종 수질오염물. , 

질들의 이슈화로 인해 이들의 산화 환원분해 거동과 관련된 연구들은 앞으로도 ·

꾸준하게 이루어질 것으로 전망된다.

광화학반응3) 

자연수계에서 오염물질들은 태양광에 의한 직접적인 혹은 간접적인 광화학반응

을 통해 분해된다 오염물질이 직접 빛을 받아 분해되는 것을 직접 광분해. (direct 

라고 하고 별도의 광흡수체가 빛을 받아 발생되는 활성 화학종들 주로 photolysis) , (

활성산소종들 에 의해 오염물질이 분해되는 것을 간접 광분해) (indirect photolysis)

라 한다 직접 광분해는 오염물질에 따라 선택적으로 일어나며 주로 자. , 외선 영역

의 빛을 받아 특정 화학결합이 끊어지면서 오염물질이 분해된다 그림 . [ 4]는 

발암성 소독부산물로 잘 알려져 있는 N 니트로소디메틸아민- (N-nitrosodimethylamine, 

의 직접 광분해 기작을 보여준다NDMA) . N 니트로소디메틸아민은 자외선을 받아 -

세 가지 서로 다른 경로를 통해 메틸아민 혹은 디메틸아민으로 분해되는데 수중, 

의 용존산소 농도나 에 따라 그 반응경로가 달라질 수 있다pH .11 

자연수에서 오염물질의 간접 광분해는 직접 광분해에 비해 광범위하게 일어나

는데 태양광의 광화학반응을 통해 생성된 활성산소종들에 의한 산화분해가 주를 , 

이룬다 광화학 반응을 통해 생성될 수 있는 활성산소종들은 수산화라디칼. (hydroxyl 

radical, • 이나 초과산화 이온OH) (superoxide radical anion, O2
•- 과 같은 라디칼종과 )

단일항 산소(singlet oxygen, 1O2 오존 과산화수소 등의 비라디칼 산화제들이 있), , 

다 그중 수산화라디칼은 가장 강력한 산화제로서 수중의 유 무기화합물들과 비선. ·

택적으로 빠르게 반응한다.12 수산화라디칼은 질산염 이온 (NO3
- 혹은 아잘산염 ) 
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이온(NO2
- 의) 광화학반응이나 가철 이온의 광환원반응 3 (ligand-to-metal charge 

을 통해 생성된다transfer, LMCT) .13,14 수산화라디칼은 수중에 편재하는 탄산염 이 

온과 반응하여 탄산염 라디칼(carbonate radical, CO3
•- 로 전환될 수 있는데 탄산) , 

염 라디칼도 반응성이 매우 높은 산화제로 알려져 있다.15 한편 수중 자연유기물 , 

질 의 광화학반응들을 통해 단일항 산소나 초과산화 (natural organic matter, NOM)

이온이 생성될 수 있으며,6 이들은 수산화라디칼이나 탄산염 라디칼에 비해 산화 

력이 약하여 수질오염물질들과 선택적으로 반응한다 그림 는 태양광이 조사되. [ 5]

는 자연수계 및 정수처리 조건에서 활성산소종들의 정상상태 농도 범위를 보여준 

다 수산화라디칼의 경우 반응성이 가장 높으므로 상대적으로 정상상태 농도가 가. 

장 낮다 정수처리 조건에서는 오존이나 수산화라디칼의 농도를 인위적으로 증가. 

시켜 수질오염물질들을 처리한다 수처리 공학에서의 오존산화 및 고도산화기술. 

에 대해서는 제 장에서 보다 자세하게 다루기로 한다2 .

그림 니트로소디메틸아민의 직접 광분해 기작[ 4] N- 11
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그림 자연수계 및 정수처리 조건에서 활성산소종들의 정상상태 [ 5] 

농도 범위6

(sw = sunlit surface waters, cw = sunlit cloud waters, dw = 

drinking-water treatment, trop(g) = troposphere) 

수처리공학에서의 화학2. 

수처리공학은 수질오염물질들을 적절한 방법으로 제거하여 사용 목적에 맞는 

수질의 물을 생산하는 기술을 연구하는 분야이다 수처리 공학은 물을 처리하는 . 

목적에 따라 정수처리 하, 폐수처리 지하수 정화 산업용 초순수 제조 해수담수· , , , 

화 등 다양한 분야들을 망라한다.5,16,17 수처리공정은 분야 및 수질조건 등에 따라  

물리적 화학적 생물학적 기술들이 적용되며 보통 하나의 공정이 아닌 여러 공정, , , 

들이 조합된 플랜트 형태로 구성된다 수처리 기술은 실제 . 자연수계에서 일어나는 

오염물질들의 정화과정을 공학적으로 개량하고 발전시킨 것이다 예를 들어 하. , ·

폐수처리공정에 널리 활용되는 활성 슬러지 공법 등 생물학적 기술들은 자연수계
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에서 미생물들에 의해 일어나는 오염물질들의 산화 환원분해를 모사한 것들이고· , 

여과나 흡착 등의 물리적 수처리 기술들도 물이 다양한 토질의 토양층을 통과하

면서 일어나는 현상들에 기반한다 화학적 수처리 기술들도 자연수에서 일어나는 . 

태양광에 의한 광화학반응이나 활성산소종들의 화학반응들을 공학적으로 활용한 

경우가 많다. 

화학적 수처리1) 

화학적 수처리는 주로 병원성 미생물의 불활성화 소독 나 유기오염물질의 분해( )

에 적용된다 특히 생물학적 수처리 기술을 적용하기 어려운 분야 즉 생물학적 . , , 

분해가 어려운 난분해성 유기오염물질들의 처리 혹은 미생물의 증식이 어렵거나 

허용되지 않는 높은 수준의 수질이 요구되는 공정 등에 화학적 수처리 기술들이 

적용될 수 있다 현장에서 활용되는 화학적 수처리 기술들은 대부분 . 산화기술들이

지만 일부 산화 저항성 오염물질들을 처리하기 위한 환원기술들도 있다, .

화학적 산화 (1) 

화학적 산화에 기반한 수처리공정에서는 처리하고자 하는 대상수에 산화제를 

주입하여 수질오염물질들을 분해한다 주로 병원성 미생물의 불활성화 소독 나 . , ( )

유기오염물질의 분해에 적용되지만 철이나 망간 비소와 같은 금속이온의 전처리, , 

에 활용되기도 한다 이들 금속 이온들은 산화되면서 독성이 줄어들거나 용해도. , 

가 낮아져 물리적 후처리 공정의 적용이 용이해진다 수처리에 적용될 수 있는 산. 

화제들은 매우 다양하며 서로 다른 산화력 산화( 환원전위 을 보인다 표 강한 · ) [ 2]. 

산화제들은 오염물질과의 반응성이 높지만 선택성이 낮고 약한 산화제들은 반응 , 

성이 낮지만 선택성은 높다.

염소는 수처리 소독에 가장 널리 활용되는 산화제이다.5 염소는 물속에서 에  pH

따라 차아염소산(hypochlorous acid, HOCl, pKa 혹은 짝염기인 차아염소산 = 7.5) 

염(hypochlorite, OCl- 의 형태로 존재한다 차아염소산이 차아염소산염에 비해 강) . 

한 산화제이므로 중성 영역에서 가 낮은 경우 염소의 소독능이 높아진다 염소pH . 

는 매우 효과적인 소독제이지만 수중 자연유기물질과 반응하여 발암성 소독부산
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물을 생성한다는 단점이 있다.19

오존도 정수처리 및 하 폐수처리 등· 다양한 수처리 분야에 널리 활용되는 산화 

제이다.20 오존은 수처리 소독제뿐만 아니라 신종오염물질들을 포함한 미량유기오 

염물질들을 분해하기 위한 산화제로 활용된다 또한 고도산화기술에서 수산화라. 

디칼을 생성하기 위한 전구체로도 활용되는데 해당 내용은 절에서 보다 자세하2

게 다루기로 한다 오존은 염소에 비해 독성 부산물을 거의 생성하지 않는 친환경 . 

산화제로 인식되어왔다 그러나 최근 연구들에서 특정 질소계 전구체들은 오존산. 

화를 통해 N 니트로소아민류와 같은 발암성 부산물들이 생성될 수 있음이 밝혀지-

면서 오존산화의 독성 부산물들에 대한 연구들이 현재 활발하게 진행되고 있다, .21  

 

염소와 오존 외에도 과산화수소 과망간산염 이산화염소 등의 산화제들이 다양, , 

한 목적으로 수처리 공정에 사용되고 있다 특히 수산화라디칼은 가장 강력한 산. 

화제로서 난분해성 유기오염물질들을 분해하는 고도산화기술에 활용되며 수산화, 

라디칼과 산화제 수산화라디칼 전구체 및 유기화합물들과의 반응을 통해 ( ) 초과산

화 이온이나 단일항 산소와 같은 활성산소종들이 부가적으로 발생할 수 있다 최. 

근에는 과황산염 기반의 수처리 산화기술들에 관한 연구들이 매우 활발하게 진행

되고 있고 이러한 기술들은 고도산화기술들과 많은 공통점을 가진다 고도산화기. 

술 및 과황산염 기반 산화기술에 대해서는 절에서 상세하게 다루겠다2 .

표 다양한 수처리용 산화제들의 표준산화 환원전위[ 2] · 5,18

Oxidant Reaction Redox potential 
(VNHE)

Hydroxyl radical
(pKa=11.9)

OH + H• + + e-  H→  2O
OH + e• -  OH→  -      
O• -+ H2O + e-  2OH→  -

2.813
1.985
1.59

Ozone O3 + 2H+ + 2e-  O→  2 + H2O   
O3 + 2H2O  O→  2 + 2OH-        

2.075
1.246

Hydrogen peroxide
(pKa=11.6)

H2O2 + 2H+ + 2e-  2H→  2O      
HO2

- + H2O + 2e-  3OH→  -     
1.763
0.867

Hydroperoxyl/
Superoxide radical
(pKa=4.8)

HO2 + 3H• + + 3e- 2H→ 2O       
HO2•

 + H+ + e- H→  2O2   
O2•

- + 2H2O + 3e-  4OH→  -

O2•
- + H2O + e-  HO→  2

-+ OH-   

1.65
1.44
0.645
0.20
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화학적 환원(2) 

화학적 환원에 기반한 수처리는 산화반응에 저항성을 가지는 수질오염물질의 

분해에 활용될 수 있다 산화 수처리 기술들에 비해 환원 수처리 기술은 상용화 . 

되어 현장에 적용되고 있는 기술들이 매우 드물다 실규모로 현장에 적용되는.  

화학적 환원 기술로는 영가철 을 활용한 지하수 내 염소계 유기용(zero-valent iron)

매들의 환원분해 탈염소화 기술을 들 수 있다 영가철은 전자 전달반응에서 ( ) . 2

Eo[Fe2+/Fe0] = 0.44 V– NHE의 표준산화 환원전위를 가지는 환원제로서 표면에 물 · , 

분자의 환원을 통해 생성된 수소를 매개체로 하는 촉매반응 이(catalytic reduction)

나 직접적인 전자전달반응 을 통해 염소계 화합물을 분해할 수 있(direct reduction)

다 그림 [ 6]. 입상 영가철의 경우 투수성 반응벽체(permeable reactive barrier, PRB)

의 충진제로 활용되고 나노 영가철의 경우 현택액을 오염된 대수층에 직접 주입

하여 지하수 정화에 적용할 수 있다.22,23 나노 영가철의 경우 환원 반응성을 높이 

거나 수분산을 용이하게 하기 위한 표면개질 방법들에 관하여 활발한 연구들이 

이루어져 왔다.23  

Oxidant Reaction Redox potential 
(VNHE)

Hypochlorous acid/
Hypochlorite
(pKa=7.5)

HOCl + H+ + 2e- Cl→ - + H2O
OCl- + H2O + 2e- Cl→ - + 2OH-

1.50
0.894

Sulfate radical 
anion

SO4•
- + e-  SO→  4

2- 2.43

Peroxymonosulfate
radical anion

SO5•
- + H+ + e-  HSO→  5

- ~1.1 at pH 7 

Peroxydisulfate S2O8
2- + 2H+ + 2e-  2HSO→  4

-  
S2O8

2- + 2e-  2SO→  4
2-

2.08
1.96

Peroxymonosulfate
(pKa=9.3)

HSO5
- + 2H+ + 2e-  HSO→  4

- + 2H2O  
HSO5

- + H+ + 2e-  SO→  4
2- + H2O

SO5
2- + H2O  + 2e-  SO→  4

2- + 2OH-

1.81
1.75
1.22

Permanganate MnO4
- + 4H+ + 3e-  MnO→  2(s) + 2H2O

MnO4
- + 2H2O + 3e-  MnO→  2(s) + 

4OH-

1.70
0.60
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그림 영가철 입자 표면에서의 염소계 화합물의 환원분해 기작[ 6] 23

아직 상용화되지 않았으나 산화 저항성 오염물질들을 환원분해하기 위한 많은 

기술들이 실험실이나 파일럿 규모에서 연구되고 있다 이러한 기술들은 수화전자. 

나 수소 원자 이산화탄소 라디칼 음이온(hydrated electron) (atomic hydrogen), (carbon 

dioxide radical anion, CO2
-• 과 같은 환원력이 높은 화학종들을 활용한다) .24-26 특 히, 

최근에는 수화전자를 이용하여 과불화화합물(per- and polyfluoroalkyl substances, 

을 환원분해 탈불화 하는 기술에 관한 연구들이 활발하게 진행되고 있다PFAS) ( ) .26 

과불화화합물은 화학적으로 매우 안정하여 고도산화기술로도 효과적으로 분해하

기 어려운 수질오염물질이지만 수화전자를 활용한 환원기술에 의해 상대적으로 

쉽게 분해될 수 있다 수화전자를 발생시키기 위해 자외선 영역에서 아황. (UV-C) 

산염 이온(sulfite ion, SO3
2- 이나 요오드 이온) (iodide ion, I- 의 광화학반응을 활용)

하는 방법이 가장 효과적이다.

고도산화기술2) 

고도산화기술 은 수산화라디칼을 발생시(advanced oxidation technology, AOT)

켜 수질오염물질들을 산화분해하는 화학적 수처리 기술이다 수산화리다칼을 발. 

생시키는 방법에 따라 다양한 기술들이 존재하며 자발적인 열화학반응에 기반한 , 

기술 광화학반응을 활용하는 기술 전기화학반응을 활용하는 기술 등이 있다 개, , . 

발된 고도산화기술들 중 오존이나 과산화수소를 활성화시켜 수산화라디칼을 발생
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시키는 기술들은 상용화되어 정수처리공정이나 하 폐수처리공정에 적용되고 있·

다.20,27

수산화라디칼은 오존 산소 과산화수소 물을 전구체로 하여 생성될 수 있다, , , . 

전구체 화학종들 및 수산화라디칼 간의 산화·환원 관계를 살펴보기 위해 오존

에서 물 분자 사이의 존재하는 화학종들을 전자전달 단위로 도식화하였1 다

그림 [ 7].28 그림에서 오른쪽으로 한 단계씩 이동할 때마다 전자전달 환원이 일어 1

나고 왼쪽으로 이동할 때는 전자전달 산화가 일어난다 예를 들어 오존이 전자 , 1 . , 2

환원되면 오른쪽으로 단계 이동 산소가 되고 전자 환원되면 오른쪽으로 단계 ( 2 ) , 4 ( 4

이동 과산화수소가 된다 또한 물 분자가 전자 산화되면 왼쪽으로 단계 이동) . , 2 ( 2 ) 

과산화수소가 되고 전자 산화되면 왼쪽으로 단계 이동 산소가 된다 그림 의 4 ( 4 ) . [ 7]

관계를 통해 수산화라디칼을 생성하기 위해서는 물을 전자 산화시키거나 과산화1

수소를 전자 환원 산소를 전자 환원 오존을 전자 환원시켜야 한다는 것을 알 1 , 3 , 5

수 있다. 

그림 오존과 물 분자 사이 화학종들의 산화 환원 관계[ 7] · 28

수산화라디칼은 크게 세 가지 서로 다른 기작에 의해 유기오염물질들과 반응한

다 수산화라디칼은 유기물로부터 수소 원자를 빼앗거나 전. (hydrogen abstraction), 
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자를 빼앗기도 하고 방향족 탄화수소의 경우 벤젠고리에 결(electron abstraction), 

합되는 기작 으로 반응이 일어난다 라디칼 반응이 개시되어 발생하는 유(addition) . 

기라디칼은 수중 산소와 빠르게 결합하며 라디칼 연쇄 반응이 전개된다 산화과정. 

을 통해 생성된 일차 부산물들은 다시 수산화라디칼에 의해 산화되어 이차 및 삼

차 부산물들을 생성하고 이러한 과정이 되풀이되면서 유기오염물질은 이산화탄소

와 물 미네랄 성분들로 최종 무기화된다, . 

오존 기반 고도산화기술(1) 

오존을 활용한 고도산화기술들은 상당수 상용화되어 있으며 음용수나 하 폐수 ·

방류수 내 난분해성 미량유기오염물질들을 분해하기 위한 목적으로 활용된다 .20 

수중에서 오존은 자발적인 자가분해 를 겪으면서 수산화라디(self-decomposition)

칼을 생성한다 그림 [ 8].29 오존의 자가분해는 오존과 수산화이온의 반응을 통해 개 

시되는데 이 반응이 오존분해의 속도결정단계가 된다 따라서 수중 가 높을수. pH

그림 수중 오존의 자가분해 반응기작 유기 화합물[ 8] (M = )29
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록 오존의 분해속도가 빨라진다 개시반응에서 생성된 과산화수소 짝염기. ( , HO2
-)

는 다른 오존 분자와 반응하여 오존 음이온(ozonide ion, O3
•- 과 초과산화 이온을 )

생성한다 초과산화 이온은 또 다른 오존 분자와 반응하여 다시 오존 음이온을 발. 

생시키며 오존 음이온은 수산화라디칼로 자가분해된다 수중에 유기물이 존재할 , . 

경우 그 종류에 따라 오존분해가 지연될 수도 있고 가속화될 수도 있다 유기 화. 

합물이 수산화라디칼과 반응하여 초과산화 이온을 생성할 경우 라디칼 연쇄반응

을 활성화하여 오존분해를 가속화시키는 오존분해 촉진제 의 역할을 한(promotor)

다 반대로 유기 화합물이 수산화라디칼과의 반응에서 초과산화 이온을 생성하지 . 

않는 경우 오존분해 억제제 가 된다 자연유기물질은 그 성상에 따라 오(inhibitor) . 

존분해의 촉진제로 작용할 수도 있고 억제제로 작용할 수도 있다 따라서 실제 수. 

처리 공정에서 원수의 성상에 따라 오존분해의 속도가 서로 상이하다.

오존산화공정에서 유기오염물질의 분해는 오존과의 직접반응이나 오존이 분해

되면서 생성되는 수산화라디칼과의 반응을 통해 이루어진다 오존과 직접반응 속. 

도가 빠른 유기오염물질들의 경우 쉽게 제거되지만 그렇지 않은 오염물질들의 경

우에는 수산화라디칼과의 반응에 전적으로 의존해야 한다 따라서 오존과 직접적. 

인 반응성이 약한 유기오염물질을 효과적으로 분해하기 위해서는 오존을 빠르게 

수산화라디칼로 전환시키는 것이 유리하다 오존산화공정에 과산화수소를 주입하. 

거나 오존 과산화수소 공정 자외선을 조사함으로써 오존 공정 오존의 수산( / ) (UV/ ) 

화라디칼 전환을 촉진할 수 있다.20 특히 오존 과산화수소 공정은 오존 저항성 유 , /

기오염물질의 처리를 위해 실제 정수처리 현장에 널리 적용되고 있다 또한 아직 . , 

상용화된 기술은 아니지만 균일계 혹은 불균일계 촉매를 활용하여 오존의 분해를 

가속화하는 촉매오존산화 기술도 꾸준하게 연구되고 있다(catalytic ozonation) .30 촉 

매오존산화기술의 실용화를 위해서는 촉매 소재의 개발이 가장 중요한데 오존의 , 

수산화라디칼 전환율을 높게 유지하면서 오존분해의 속도를 높이고 내구성과 지

속적인 활성이 유지되는 촉매 소재의 개발이 필요하다. 

자외선 기반 고도산화기술 (2) 

광화학반응에 기반한 고도산화기술은 빛의 투과도가 충분히 확보될 수 있는 비

교적 깨끗한 물 정수처리 및 초순수 제조공정 등 에 적용된다( ) . 수산화라디칼은 과
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산화수소 혹은 물 분자에 직접적으로 광에너지를 가하여 원자간 공유결합을 끊음

으로써 생성시킬 수 있다 과산화수소는 이하의 자외선을 흡수하여 분해되. 300 nm

며 당량의 수산화라디칼을 생성한다 반응식 2 ( 1).31 이러한 과산화수소의 광화학  

반응에 기반한 고도산화기술이 과산화수소 공정이며 주로 정수처리공정에서 UV/ , 

오존 과산화수소 공정의 경쟁기술로 활용된다/ .

H2O2 + hν (<300 nm)  2→   •OH (1) 

물 분자의 경우에도 이하의 진공 자외선 영역200 nm (vacuum ultraviolet: VUV) 

의 빛을 흡수하여 광화학반응을 통해 수산화라디칼과 수소원자로 분해된다 반응(

식 2).32 

H2O + hν (<200 nm)  H→   • + •OH (2) 

진공 자외선의 광화학반응을 활용한 고도산화기술은 공업용 초수순수 제조공

정에서 극미량으로 존재하는 유기 화합물들을 산화분해하는데 주로 활용된다 초. 

순수 제조공정에서는 오존이나 과산화수소와 같은 산화제의 투입이 어렵기 때문

에 산화제가 미량 잔류할 경우 제품의 손상을 야기할 수 있음 물 분자로부터 직( ) 

접 수산화라디칼을 생성하는 기술이 필요하다.

아직 수처리 기술로 상용화되지 않았지만 지난 수십 년 동안 가장 많이 연구되

었던 광화학적 고도산화기술은 광촉매 기술이며 산화티타늄, (TiO2 기반의 광촉매 ) 

소재가 가장 활발하게 연구되었다.33 산화티타늄은 의 띠간격 3.0~3.2 eV (band gap)

을 가지며 약 이하의 자외선을 흡수하여 공유대 로부터 전도400 nm (valence band)

대 로 전자를 여기시켜 표면에 정공 과 전자를 분리 생성시(conduction band) (hole)

킨다. 그림 에 나타낸 바와 같이 공유대에 생성된 정공은 물을 산화하여 수산화[ 9]

라디칼을 생성할 수 있고 물 속에 존재하는 유기물을 직접 산화시킬 수도 있다. 

전도대에서 전자는 전자받게 의 역할을 할 수 있는 화학종들에 (electron acceptor)

전달되는데 주로 수중 용존 산소가 그 역할을 담당하며 초과산화 이온을 생성

한다. 
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광촉매를 활용한 고도산화기술은 추가적인 화학약품의 소모 없이 광에너지만

을 활용하여 반영구적으로 수산화라디칼을 발생시킬 수 있다 또한 태양광을 활용. 

할 경우 공정의 운전비용을 획기적으로 절감할 수 있다 그러나 현재 단계에서 광. 

촉매를 활용한 수처리 기술을 실용화하기에는 광촉매 소재의 광이용 효율이 여전

히 낮은 실정이다 광촉매 소재의 광이용 효율 향상 및 가시광 영역에서의 활성 . 

부여를 위해 다양한 방법을 통해 재료를 개질하는 연구들이 지속적으로 진행되었

다 백금과 같은 금속을 담지하여 정공과 전자의 재결합을 저해함으로써 광이용 . 

효율을 높이는 방법 질소나 탄소 황 등의 비금속 원소를 담지하여 가시광 활성을 , , 

부여하는 방법 표면에 산소결함 을 증가시켜 가시광 영역에서 높은 , (oxygen defect)

활성을 보이도록 개질하는 방법 등이 시도되었다.34-36 광촉매 수처리 기술의 상용 

화를 위해서는 광촉매 소재의 광활성 향상과 더불어 광촉매 소재의 안정적인 분

리 및 고정화 기술의 개발도 요구된다. 

그림 [ 9] TiO2 광촉매 표면에서 일어나는 주요 광화학반응 33

펜톤산화기술(3) 

펜톤산화기술은 펜톤반응 을 통해 수산화라디칼을 발생키는  (Fenton reaction)
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고도산화기술로서 주로 난분해성 유기폐수 처리에 활용된다.37 펜톤반응은 가철 2

과 과산화수소 간의 전자 전달반응 반응식 이며 이 반응을 통해 가철은 가1 ( 3) , 2 3

철로 산화되고 과산화수소는 수산화라디칼로 환원된다 가철 이온은 과산화수소. 3

와의 추가적인 반응을 통해 다시 가철로 환원될 수 있다 반응식 2 ( 4). 

Fe(II) + H2O2  Fe(III) + →  •OH + OH- (3) 

Fe(III) + H2O2  Fe(II) + HO→  2
•+ H+ (4) 

이 두 반응들 반응식 과 을 종합하면 철 이온이 촉매로 작용 가철 가철 이( 3 4) (2 /3

온이 산화 환원 반응에 의해 상호 전환 하면서 과산화수소를 분해하여 수산화라디/ )

칼을 생성한다 그러나 가철의 산화반응 펜톤반응 반응식 에 비해 가철의 환. 2 ( , 3) 3

원반응 반응식 이 훨씬 느리기 때문에 초기에 주입된 가철이 모두 소모된 이후( 4) 2

에는 수산화라디칼의 발생속도가 급격하게 느려진다 따라서 실제 펜톤산화공정. 

에서는 가철이 모두 소모될 때까지 생성된 수산화라디칼을 주로 활용한다2 .

펜톤산화공정은 대략 이하의 산성 영역에서만 적용이 가능하다 가 증pH 4 . pH

가함에 따라 펜톤반응의 활성이 떨어지는 첫 번째 이유는 중성 영역에서 철 pH 

이온의 용해도가 매우 낮기 때문이다 두 번째로 에 따른 펜톤반응의 기작 변. , pH

화도 중성 영역에서 펜톤반응의 활성이 저하되는 또 다른 이유이다 최근 연구pH . 

들에 따르면 중성 혹은 염기성 영역에서의 펜톤 반응은 수산화라디칼을 발생시키

지 않는 경로로 진행된다 중성 및 염기성 영역에서는 펜톤반응이 전자 전달반응. 2

의 기작으로 진행되어 수산화라디칼 대신 가철 이온이 생성되는 것으로 보고되4

었다 반응식 ( 5).38 가철 이온도 높은 산화력을 지니는 것으로 알려져 있으나 수산 4

화라디칼에 비해 반응성이 떨어진다 펜톤산화공정의 활성이 산성 영역으로 제한. 

됨에 따라 공정 전후의 조절은 필수적이다 조절을 위해 투입되는 산 염기 pH . pH /

약품의 비용은 과산화수소의 비용과 함께 펜톤산화공정의 주요 운전비용이 된다.

   Fe(II) + H2O2  Fe(IV) + 2OH→  - (5) 

다량의 철 슬러지의 발생은 전통적인 펜톤산화 기술의 주요 단점 중 하나이다. 
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이를 극복하기 위해 전기 혹은 광에너지를 활용하여 소량의 철 이온으로부터 최

대한 많은 양의 수산화라디칼을 생성하는 기술들이 개발되었다 전기펜톤 및 광펜(

톤 기술).39,40 펜톤반응 이후 발생하는 가철 이온을 전기화학적 혹은 광화학적 방 3

법을 통해 환원시킴으로써 소량의 철 이온을 지속적으로 재생하여 펜톤산화공정

의 활성을 높게 유지시킬 수 있다 광펜톤 기술의 경우 처리 대상 폐수의 색도 및 . 

탁도가 높은 경우 자외선의 투과율이 낮아지는 문제점으로 인해 아직 상용화되지 

못한 상태이나 전기펜톤 기술의 경우 소규모 고농도 유기폐수 처리공정에 실제로 , 

활용되고 있다. 

유동상 반응조 를 활용한 펜톤산화공정도 철 슬러지의 발(fluidized bed reactor)

생량을 획기적으로 줄일 수 있다.41 이는 유동상 반응조에 펜톤반응 이후 산화된  

가철이 체류하면서 산화철 입자로 결정화되는 과정에서 함수율이 매우 낮은 입3

자들이 형성되기 때문이다 생성된 산화철 입자들이 무거워져 더 이상 유동하지 . 

않게 되면 주기적으로 반응조로부터 배출되는데 이렇게 배출되는 입상 산화철은 , 

전통적인 펜톤공정에서 배출되는 철 슬러지에 비해 양이 크게 줄어든다 유동상 . 

펜톤산화기술은 년대 초반에 상용화되어 현장에 적용되고 있다2000 .

한편 불균일계 촉매를 활용하면 철 슬러지를 생성하지 않는 이상적인 펜톤산, 

화공정을 구축할 수 있다 다양한 소재들을 기반으로 한 불균일계 펜톤촉매 개발. 

에 관한 많은 연구들이 진행되고 있으나 아직 상용화 수준에 도달하지는 못했다.42 

과산화수소의 수산화라디칼 전환율 내구성 경제성 등 촉매의 성능을 높이기 위, , 

한 연구자들의 노력들이 이루어지고 있다.

과황산염 기반 고도산화기술 (4) 

과황산염 기반의 고도산화기술은 최근 화학적 수처리 분야에서 가장 활발하게 

연구되고 있는 주제이다.43 앞서 설명했듯이 고도산화기술은 기본적으로 수산화 

라디칼을 활용하는 화학적 수처리 기술로 정의된다 그러나 과황산염을 활성화. , 

하여 생성되는 황산염 라디칼(sulfate radical, SO4
•- 의 경우 수산화라디칼에 근접)

한 높은 산화력을 보이고 표 수중의 수산화이온과 반응하여 수산화라디[ 2] 칼

로 전환되기도 한다 따라서 최근 많은 연구논문들에서는 과황산염 기반의 산화. , 

기술들도 고도산화기술의 범주로 설명하고 있다 과황산염은 과산화일황산염. 



제 장 수질화학의 동향과 전망    30 957

(peroxymonosulfate, HSO5
- 과 과산화이황산염) (peroxydisulfate, S2O8

2- 의 두 가지 )

형태가 존재하며 전자 전달반응에 대하여 2 1.75-2.08 VNHE의 비교적 높은 산화력

을 가진다 표 그러나 과황산염과 직접적으로 반응하여 효과적으로 산화될 수 [ 2]. , 

있는 수질오염물질은 매우 제한적이며 따라서 다양한 방법들을 통해 과황산염을 , 

보다 반응성이 높은 화학종으로 활성화하여 수처리에 적용하고자 하는 연구들이 

주로 수행되었다.

과황산염을 활성화하는 방법은 매우 다양한데 열이나 자외선 초음파 등의 에 , , 

너지를 가하거나 균일계 불균일계 촉매들을 활용하는 방법들이 보고되고 있다 열/ . 

과 자외선 초음파에 의해서는 과황산염이 분해되어 황산염 라디칼이나 수산화라, 

디칼이 발생한다 촉매에 의한 과황산염의 활성화는 사용되는 촉매 및 과황산염의 . 

종류에 따라 다양한 라디칼 및 비라디칼 혹은 라디칼 비라디칼 동시 기작으로 진( / ) 

행된다.44 과황산염의 비라디칼 활성화의 경우 고원자가 금속 화학종 금속계 촉매 (

를 활용할 경우 이나 단일항 산소를 발생시키는 기작 그리고 촉매를 매개체로 한 ) , 

직접적인 전자전달 기작을 포함한다 그림 라디칼 반응들에 비해 비라디칼 반[ 10]. 

응에 의한 오염물질들의 산화는 상대적으로 반응성이 약하고 선택적이다 선택적 . 

산화반응은 분해할 수 있는 오염물질들의 스펙트럼은 줄어들지만 자연유기물질이

나 탄산염 이온 등 수중 배경물질들의 간섭을 최소화할 수 있다는 장점이 있다. 

그림 촉매에 의한 과황산염의 활성화 기작[ 10] 44
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과황산염 기반 고도산화기술은 최근 십수 년간 가히 폭발적으로 많은 연구논문

들이 발표되고 있는 분야이다 오존이나 과산화수소 기반의 고도산화기술들의 경. 

우 이미 상용화된 기술들이 많고 주요 화학반응들도 대부분 잘 알려져 있기 때문

에 상대적으로 연구가 미흡했던 과황산염이 큰 주목을 받게 된 것이다 또한 과, . , 

황산염은 다른 산화제들에 비해 활성화 방법과 기작이 다양하기 때문에 새로운 

화학적 발견의 빈도가 매우 높다 아울러 일부 과황산염 활성화 기술들은 유사한 . , 

방법의 오존과 과산화수소의 활성화 기술들에 비해 오염물질 제거효율이 높거나 

수질조건 등 의 제약이 적다는 장점이 있다 그럼에도 불구하고 과황산염 기(pH ) . , 

반 고도산화기술은 반응 후에 황산이온이 잔류한다는 큰 단점이 있기 때문에 정

수처리나 하 폐수처리공정에 적용하기가 쉽지 않다 현재 과황산염 기술이 실제 · . 

현장에 적용될 수 있는 유일한 분야는 지하수 및 토양정화이다.45 오염된 지하수  

및 토양의 지중 화학적 산화기술 에 과황산염이 (in situ chemical oxidation, ISCO)

활용되고 있으며 오존이나 과산화수소에 비해 높은 산화제 이용효율을 보인다 과. 

황산염 기반 고도산화기술은 앞으로도 활발한 연구가 진행될 것으로 예상되지만, 

실험실 내 기술에 그치지 않기 위해서는 황산염 이온의 회수 및 재사용에 관한 

기술개발이 연계되어야 한다 또한 과황산염 활용 기술들의 새로운 수처리 적용 . 

분야를 개척하는 것도 필요하다.

전기화학적 이온 분리 기술 3) 

앞서 설명한 산화 환원기술들은 전기화학적으로도 구현이 가능하다· . 전극 표면 

에서의 전자전달 반응을 통해 수질오염물질들의 직접적인 산화나 환원이 가능하

고 앞서 언급한 산화제나 환원제들을 전기화학적으로도 생성하여 오염물질을 분, 

해할 수도 있다 전기화학적 수처리 기술들은 주로 전기화학적으로 생성된 산화제. 

들 활성산소종 포함 을 활용한 산화기술이며 이러한 산화제들을 활용한 수처리의 ( ) , 

원리는 앞서 설명한 바와 같다 따라서 본 절에서는 전기화학적 이온 분리 기술에 . 

중점을 두고 서술하고자 한다.

전기화학적 이온 분리 기술 은 에너지 저(electrochemical ion separation, EIONS)

장 장치의 원리 전기화학 반응 을 이용하여 이온을 제거하는 기술이다 사용되는 ( ) . 
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전극의 종류에 따라 모든 수계 이온을 비선택적으로 제거하거나 특정 수계 이온

만을 선택적으로 제거하는 것이 가능하다 주요 기술에는 축전식 탈염. (capacitive 

기술과 배터리 담수화 기술이 있다deionization, CDI) (battery desalination, BD) . 

축전식 탈염 기술은 이온 제거를 위해 전기 이중층 생성원리 비패러데이 반응 를 ( )

이용하며 전위를 걸어주면 활성탄과 같은 표면적이 큰 탄소 전극 표면에 이온이 , 

정렬되어 물에서부터 이온을 분리할 수 있으며 역전위를 걸거나 전위를 걸어주지 

않으면 정렬된 이온이 농축수의 형태로 배출된다 그림 [ 11].46 또한 배터리 담수화 , 

기술은 이온 제거를 위해 화학반응을 통한 배터리 전극 물질 내 전하 저장 원리

패러데이 반응 를 이용하며 전기화학 셀을 방전하면 전극 구조 내에 이온이( ) ,  

삽입 되고 셀을 충전하면 전극 구조에서 이온이 탈리(intercalation) (de-intercalation)

된다.47

그림 축전식 탈염 기술의 구동 원리[ 11] 46

전기화학적 이온 분리 기술은 축전식 탈염 기술과 배터리 담수화 기술을 두 축

으로 발전해왔다 그림 [ 12].48 새로운 기술의 개발은 시스템의 이온흡착용량 (salt 

평균이온흡착속도adsorption capacity, SAC), (average salt adsorption rate, ASAR), 

그리고 전하효율 을 높이고 에너지 소모를 감소시키는 방향으로 (charge efficiency)

발전하였다 예를 들어 막결합 축전식 탈염. , (membrane capacitive deionization, 

기술이 개발된 것은 막을 도입하여 동전자반발을 줄여 전하효율을 높이기 MCDI) 
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위함이며 흐름전극 기반 축전식 탈염, (flow-electrode capacitive deionization, FCDI) 

기술이 개발된 것은 흐름식 전극을 도입하여 이온흡착용량을 비약적으로 높이기 

위함이다 최근에 배터리 담수화 기술이 활발히 연구되고 있는데 이는 해당 기술. , 

이 전극 물질의 표면이 아닌 내부를 이용하기에 축전식 탈염 기술에 비해 이온흡

착용량이 비약적으로 높기 때문이다 한편 최근에는 축전식 탈염과 배터리 담수. , 

화 기술의 장점을 살린 융합기술 도 연구되(hybrid capacitive deionization, HCDI)

고 있다.

그림 전기화학적 이온 분리 기술의 발전과정에 따른 계통분류[ 12] 48

지금까지의 전기화학적 이온 분리 기술은 탈염 성능을 높이는 데 초점이 맞춰

져 있었으나 최근에는 특정 화학종의 분리 선택성을 높이기 위한 연구들이 활발, 

하게 진행되고 있다 고 선택성 분리 기술을 활용하여 리튬 이온과 같은 유가 자. 

원을 회수하거나,49 이온뿐만 아니라 기체 분자인 이산화탄소를 선택적으로 분리 

하는 기술도 개발되고 있다.50 
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수질화학의 쟁점과 전망 . Ⅲ

물 분야에서의 지속가능성 위기 1. 

미래의 물 문제를 심화시키는 가장 중요한 요인으로 기후변화와 신종오염물질 

이슈를 들 수 있다 기후변화는 극한 기후현상들의 빈도를 증가시키고 이에 따라 . , 

가뭄과 홍수도 더욱 빈번하게 발생하고 있다 지구 온난화에 따라 해수의 증발량. 

이 증가하여 평균적인 강우량은 다소 높아지지만 강우의 지역별 시기별 편차는 , 

더욱 커지게 되었다 강우의 편차가 심해지면 물의 저장 및 활용 효율이 저하되어 . 

물 부족 문제를 심화시킨다 이뿐만 아니라 지구 온난화와 기후변화는 수질오염에. 

도 악영향을 줄 수 있다 빈번한 홍수는 비점오염을 증가시키고 하수의 월류로 인. 

한 병원균 등 오염물질의 확산을 심화시킬 수 있다 또한 가뭄 및 수온 상승은 수. 

질오염물질의 농도를 높이고 녹조의 발생 가능성을 증가시킨다. 

난분해성 신종오염물질들의 증가도 물 문제를 위협하는 심각한 문제이다 산업. 

의 발전과 다양화로 인해 제조되고 유통되는 화학물질들의 숫자가 급증하고 있다. 

전 세계적으로 에 등록된 화학물질은 억 종을 CAS(Chemical Abstracts Service) 2

넘어서고 있고 대량으로 제조 및 유통되고 있는 화학물질이 만 여종이 넘는다, 10 . 

하 폐수방류수나 강우유출수 등 다양한 경로를 통해 화학물질들이 확산되고 있고 ·

이러한 화학물질들은 미량으로 남아 지표수 및 지하수 수계에 광범위하게 잔류한

다 이러한 수질오염물질들 중 다수가 화학적으로 매우 안정하여 자연적인 정화과. 

정에서 쉽게 분해되지 않는다. 

최근 전세계적으로 가장 큰 이슈가 되고 있는 과불화화합물들이 대표적인 난분

해성 유기오염물질들이다.51 과불화화합물은 기존에 상용화된 수처리 기술로는 효 

과적으로 제거할 수 없다 최근 미세플라스틱도 새로운 수질오염물질로 주목받고 . 

있다 수계로 유출된 플라스틱 폐기물들은 풍화작용을 통해 크기가 점차 작아지고 . 

있고 나노미터 수준의 초미세 플라스틱 입자들도 검출되고 있다 미세플라스틱 , . 

오염은 해양에서 시작되었으나 최근에는 지표수 및 지하수 하 폐수 등 담수 환경, ·

에서도 문제가 되고 있다 그림 [ 13].52 신종 병원균들의 위협도 증가할 것으로 예상 

된다 인류의 오랜 기간에 걸친 항생제 남용으로 인해 항생제 내성균 수퍼박테리. (
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아 이 등장하였다) .53 적절한 수처리 소독기술을 통해 항생제 내성균들의 불활성화 

가 가능하지만 균체 내의 항생제 내성 유전자를 분해하는 것은 상대적으로 어렵, 

다 이러한 항생제 내성균은 아이러니하게도 생물학적 하 폐수처리 공정에서 배양. ·

되는 경우가 많다 또한 앞서 언급했듯이 지구 온난화와 기후변화로 인해 병원성 . , 

미생물의 증식과 확산이 용이한 환경으로 전환되고 있다 기후변화와 환경오염으. 

로 인해 미래에는 기존에 인식하지 못했던 새로운 병원균의 등장이 예상된다.

그림 자연수계 및 수처리 인프라에서의 미세플라스틱 거동[ 13] 52

위기 대응 학문으로서의 수질화학2. 

수질화학 분야는 앞서 언급한 물 분야에서의 지속가능성 위기에 대응하기 위한 

과학과 기술에 더욱 중점을 두고 발전할 것으로 전망된다 기후변화에 따른 환경. 

의 변화가 수질오염에 미칠 영향들을 화학적으로 규명하는 연구들이 더욱 주목받

을 것이다 또한 기후변화 혹은 산업의 다변화로 인해 새롭게 등장하는 수질오염. , 

물질들의 수계 거동에 관한 연구들도 지속적으로 이루어질 전망이다.

미래 물 문제에 대응하기 위한 기술적 측면에서의 수처리 화학도 점차 중요해

질 것이다 우선 물 부족 문제를 해결하기 위한 중요한 방법 중 하나로서 물 재이. , 

용 기술에 대한 연구들이 더욱 활발하게 진행될 것으로 예상된다 물 재이용을 통. 

해 물을 자원으로 하는 순환 경제를 구축함으로써 물 부족 문제에 대응할 수 있
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다 방류되는 하 폐수처리수를 그대로 혹은 재처리하여 다양한 목적 산업 농업용. · ( ·

수 생활용수 하천유지용수 등 으로 활용할 수 있는데 재이용수의 용도에 따라 , , ) , 

맞춤형 수처리 기술들의 적용이 필요하다 이러한 수처리 기술 소재 및 공정 의 . ( )

혁신을 위해서는 화학이 매우 중요하다.

기후변화 및 신종오염물질 이슈에 대응하기 위한 새로운 고성능 고효율의 수처/

리 소재 개발에 관한 연구들도 더욱 주목받을 것이다 수처리 소재는 기본적으로 . 

분리막 흡착제 촉매 등으로 활용되며 기존 상용화된 소재들보다 성능이나 효율, , , 

이 뛰어나거나 기존 소재들이 가지지 않는 새로운 특성이나 기능을 가지도록 설

계된다 이러한 신소재들을 통해 기존 소재들보다 적은 양과 에너지로 동등 혹은 . 

그 이상의 오염물질 제거 성능을 달성할 수 있고 과불화화합물과 같이 기존 수처, 

리 기술로 효과적인 제거가 어려운 난분해성 오염물질들의 제거도 가능하다 최근. 

에는 나노기술을 접목하여 다기능 수처리 소재를 개발하고자 하는 연구들이 진행

되고 있다 그림 [ 14].54 흡착제와 광 촉매의 기능을 동시에 가지는 수처리 소 ( ) 재

그림 혹은 수질 조건들에 따라 능동적으로 표면 특성을 조절하고 자가치[ 14(A)], 

유 기능을 가지는 분리막 소재 그림 를 예로 들 수 있다 이러한 수처리 소[ 14(B)] . 

재 기술들은 아직까지 실험실 규모에서 주로 연구되고 있지만 지속적인 연구개발

을 통해 머지않아 상용화 기술로 발전할 것으로 기대한다. 

물 분야의 지속가능성 위기에 능동적으로 대처하기 위해서는 문제에 대한 정확

한 인식과 분석 그리고 이를 바탕으로 한 최적의 해결책 제시가 필요하다 이러한 , . 

일련의 과정에서 수질화학은 매우 중요한 역할을 담당할 것으로 예상된다 기후변. 

화와 산업활동이 수질오염물질의 발생과 거동에 미치는 영향을 이해하기 위해서

는 수질화학의 역할이 필수적이다 아울러 난분해성 신종오염물질 이슈 및 물 부. , 

족 문제에 대응하기 위한 수처리 기술의 혁신을 위해서도 수질화학이 중요하다. 

미래의 수질화학은 글로벌 물 문제에 대응하기 위한 학문분야로서 타 화학분야들

과 연계 및 융합하면서 지속적으로 발전해나갈 것이다.
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그림 나노기술을 융합한 다기능 수처리 소재[ 14] . 다기능 흡착제 촉매 소재(A) / , 

다기능 분리막 소재(B) 54
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