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고체수소저장용 나노튜브 소재의 분자동역학 해석 기반 성능 평가
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Evaluation of Hydrogen Storage Performance of Nanotube Materials 
Using Molecular Dynamics
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ABSTRACT: Solid-state hydrogen storage is gaining prominence as a crucial subject in advancing the hydrogen-based
economy and innovating energy storage technology. This storage method shows superior characteristics in terms of
safety, storage, and operational efficiency compared to existing methods such as compression and liquefied hydrogen
storage. In this study, we aim to evaluate the solid hydrogen storage performance on the nanotube surface by various
structural design factors. This is accomplished through molecular dynamics simulations (MD) with the aim of
uncovering the underlying ism. The simulation incorporates diverse carbon nanotubes (CNTs) – encompassing various
diameters, multi-walled structures (MWNT), single-walled structures (SWNT), and boron-nitrogen nanotubes
(BNNT). Analyzing the storage and effective release of hydrogen under different conditions via the radial density
function (RDF) revealed that a reduction in radius and the implementation of a double-wall configuration contribute
to heightened solid hydrogen storage. While the hydrogen storage capacity of boron-nitrogen nanotubes falls short of
that of carbon nanotubes, they notably surpass carbon nanotubes in terms of effective hydrogen storage capacity.

초 록: 고체수소저장은 수소 기반 경제 발전과 에너지 저장 기술 혁신의 핵심 주제로 부각되고 있다. 이러한 저
장 방식은 압축 및 액화수소 저장 등 기존 방식에 비해 안전성과 저장 및 운용 효율성 측면에서 우수한 특성을 보
여주고 있다. 본 연구에서는 다양한 구조적 설계 요소 별로 나노튜브 표면에서의 고체수소저장 성능을 평가하고
자 한다. 본 연구는 나노튜브의 저장 메커니즘을 밝히고자 분자 역학 시뮬레이션(MD)을 도입하여 수행되었다. 본
연구의 시뮬레이션에는 다양한 직경, 다중벽 구조(MWNT), 단일벽 구조(SWNT)의 탄소나노튜브(CNT) 및 붕소-
질소 나노튜브(BNNT)가 도입되어 진행되었다. 방사형 밀도 함수(RDF)를 통해 다양한 조건에서 수소의 저장 및
효과적인 방출을 분석한 결과, 반경 감소와 이중벽 구조가 고체 수소 저장을 높이는 데 기여하는 것으로 나타났
다. 또한, 붕소-질소 나노튜브의 수소 저장 용량은 탄소 나노튜브에 비해 낮게 측정되었지만, 유효 수소 저장 측
면에서는 탄소 나노튜브를 훨씬 능가하는 것으로 나타났다.
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1. 서 론

현재 환경보호를 위한 친환경 에너지 사용의 문제가 대
두됨에 따라 전 세계적으로 지속가능한 친환경 에너지 개

발을 위해 노력하고 있다[1,2]. 그 중 효율적인 에너지 자원
인 수소는 자원이 풍부하고 환경에 미치는 영향이 기존 화
석연료의 비해 현저히 적어 전 세계적인 관심을 받고 있다
[3,4]. 
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수소는 다른 에너지원과는 달리 다음과 같은 특징을 지
닌다. 첫째로, 수소는 사용시 이산화탄소와 질소화합물을
배출하지 않기에 친환경적인 에너지원이다. 둘째로, 수소
는 재생 가능하다. 수소는 화학반응을 통해 전기나 열을 발
생시키고 전기분해에 의해 수소와 산소로 변환될 수 있는
물을 생성한다. 마지막으로, 수소는 기존의 화석연료와 천
연가스의 비해 에너지 밀도가 월등히 높다[5]. 
현재, 수소를 에너지원으로써 사용하기 위해, 주로 액체
및 기체 상태로 저장되어 운반되어지고 있다. 그러나 현재
대부분의 방식을 차지하는 액체, 기체 상의 저장방식에는
다음과 같은 문제점이 존재한다. 기존액화 상태의 수소저
장방법은 극저온의 환경이 필요하다. 이는 높은 저장비용
을 수반하며, 액화상태의 수소저장 용기의 운송 중 단열문
제로 인해 비용 증가로 이어진다. 또한 액체와 기체 수소 모
두 인화성 물질로써 운송 중 폭발의 위험성 또한 존재한다.
따라서 효율적이고 안정적인 에너지원으로써 사용가능한
수소를 저장하는 방식이 요구됨에 따라 최근 고체 상으로
수소를 저장할 수 있는 재료에 대한 연구가 진행되고 있다
[6,7]. 
고체 수소저장 방식은 수소와 친화력을 가진 물질을 통
해 물리/화학 흡착 방식을 통해 저장하며, 필요에 따라 탈
부착을 통해 에너지를 저장하고 사용할 수 있다. 고체수소
저장 방식은 액체수소에 비해 더 높은 부피 밀도를 가질 뿐
만 아니라 흡착으로 인한 높은 안정성을 갖는다. 하지만 현
재 일부 고체 수소저장 연구는 극저온, 고압에서 진행되고
있으며, 금속을 활용한 저장의 경우 높은 중량으로 인한 운
송의 비효율성의 문제가 존재한다. 또한 저장 수명과 탈부
착 반복에 따른 성능을 개선하기 위한 연구 및 개발의 필요
로, 기존의 액화수소 저장방식을 대체하기까지 많은 연구
및 개발이 시행되어야 한다. 그러나, 위와 같은 문제들이 해
결된다면, 기존의 전기에너지보다 더 빠른 충전속도와 높
은 에너지효율을 상온, 상압의 조건에서도 안전하게 활용
할 수 있게 됨으로 가치가 있다. 
현재 미국에너지부(DOE) 에서 제안한 고체수소 저장량

6.5 wt%, 63 kg/m3를 기준 목표로 하여 유기금속[8,9], 그래
핀[10,11], 풀러렌[12-14], 알칼리 금속[15-17], 탄소나노튜
브[18,19] 등 다양한 재료들을 도입함으로써 연구가 수행
되어 오고 있다. 그 중 나노튜브를 활용한 복합재의 경우,
낮은 질량 밀도 대비 넓은 표면적, 높은 강도에 따른 높은
수명[42,43], 높은 전기, 열 저항성 등의 이점과 구조, 지름
의 크기, 금속도핑, 다중 벽 도입 등 폭넓은 설계 변수를 갖
는다는 장점으로 고체수소 저장을 위한 연구 및 개발이 활
발히 진행되어 오고 있다[18-30].
이와 같은 미시구조 상에서의 설계 변수에 따른 영향을
평가하고, 설계에 반영하기위해, 최근 분자동역학 해석을
활용하여 나노튜브 기반의 복합재의 수소 저장 거동을 규

명하고 성능을 평가하는 연구가 활발하게 진행되고 있다
[22,24,27]. 나노튜브를 활용한 고체수소저장 연구 결과에
서, 고체수소를 저장가능한 영역은 크게 세 가지로 나뉜다.
1) 나노튜브 표면을 통한 저장: 나노튜브 표면과 수소의 전
기적 인력을 통해 물리 흡착의 방식으로 저장하는 방식이
며 세 가지 영역 중 가장 큰 고체수소 저장 분율을 보인다
[23,25,26]. 2) 나노튜브 내부 공간을 통한 저장: 기체상의 수
소가 나노튜브 내부로 들어가게 되어 물리적 저장을 하는
방식이다[31,32]. 3) 나노튜브 다발(bundle)의 내부 침입: 다
발의 나노튜브 구조에서 보여지는 현상으로 나노튜브 간
공간에 침입하게 되어 저장되는 방식이다[24,31,32]. 기존
단일 벽 탄소나노튜브의 경우 Lyu[32]의 논문에 따르면
0.5~5 wt%의 저장과 Pt, Al 등의 금속 도핑과 다양한 구조 도
입등에 따라 ~8 wt%까지 수소 저장이 가능함을 시뮬레이
션을 통해 확인되었다.
그러나, 대부분의 연구는 수소 저장량 및 저장 메커니즘
에 대한 연구에 국한되었을 뿐, 실제 수소 저장 시 저장 사
이클에 따른 실질적인 수소의 탈착 조건에 대한 해석적 연
구는 매우 제한적으로 이루어졌다. 
따라서, 본 연구에서는 분자동역학 시뮬레이션을 활용하
여 반지름의 변화, 다중 벽 탄소나노튜브 MWNT (Multi wall
carbon nanotube). 단일 벽 탄소나노튜브 SWNT (Single wall
carbon nanotube)의 구조적 상이함, 단일 벽 붕소-질소 나노
튜브 BNNT (Boron nitride nanotube) 도입을 통한 나노튜브
구성원자의 변화 등 다양한 설계 변수 별 나노튜브 표면을
통한 고체수소 저장능력을 평가 및 비교하고자 한다.

2. 분자동역학 모델 설계와 분석 방법

2.1 시뮬레이션 변수

본 연구는 세 가지의 변수를 도입하여 고체수소 저장량
및 유효수소 저장량평가를 진행하였다.

지름에 따른 탄소나노튜브 모델

본 연구에서 사용된 나노튜브의 지름은 10.85 Å~21.7 Å 구
간에서 진행되었으며, Armchair 구조의 결합 에너지가 더
크다는 기존의 선행 연구 결과[33]에 따라 Armchair 구조를
선정하였으며, (8,8), (10,10), (13,13), (16,16)의 나노튜브를
사용하여 지름에 따른 고체 수소저장 성능을 평가하고자 한다.

이중 벽/단일 벽 구조에 따른 모델

나노튜브를 이용한 고체수소 저장 시 수소의 유효 물리
흡착 거리가 4 Å 이내임이 알려짐에 따라[34,35] 내부 나노
튜브의 고체수소 저장 영향성 고려를 위해, 내부 벽과 외부
벽 간격을 모두 2.71 Å로 설정하였다. 반지름에 따른 이중
벽/단일 벽 탄소나노튜브의 고체수소 저장모델을 Fig. 1에
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나타내었다.

나노튜브 구성 원자에 따른 모델

붕소-질소 나노튜브는 고체수소저장 연구에 널리 사용
되는 재료로써, 탄소나노튜브와 물리, 화학적 유사성이 큰
것으로 알려져 있다[36-40]. 본 연구는 (16,16) 구조를 가진
탄소나노튜브와 붕소-질소 나노튜브간의 고체수소 저장 및
유효 수소저장량 비교를 통해 결함이나 금속도핑이 없는
순수한 상태에서의 탄소나노튜브와 붕소-질소나노튜브의
고체수소 저장 및 가역성 비교를 수행하고자 하였다.

2.2 시뮬레이션 방법론

본 연구의 분자동역학 시뮬레이션은 BIOVIA 사의 Materials
Studio 2023 소프트웨어 패키지를 사용하였다. 시뮬레이션
진행을 위해 100 Å×100 Å×73 Å 크기의 주기경계조건이 적
용된 공간에서 Mananghaya[34]의 논문과 DOE 기준을 참
고하여 수소 밀도 0.02g/cc를 설정하여 수소 단위 셀을 구
성하였다. 그 후 나노튜브를 삽입하여 에너지 안정화 작
업을 Convergence: energy 1.0E-4, force 0.005kcal/mol,
displacement 5.0E-5 Å 기준을 통해 거쳤으며, 외부표면효과
로 의한 수소 저장만을 평가하기 위해 인위적으로 나노튜
브 내부 공간으로 배치된 수소를 제거하였다. 그 후 저장과
탈착 조건의 수소 거동관찰을 위해 저장조건 온도 77 K 압
력 0.01 GPa, 탈착 조건 온도 300 K, 압력 0.001 GPa에서 등
압 등온 조건인 NPT ensemble dynamics를 Thermostat
Berendsen을 사용하여 타임스텝 0.5 fs로 3 ns의 시간을 진
행하였으며, 단위 셀 내의 밀도를 실시간으로 관찰하며 수
렴도와 시뮬레이션의 안정도를 평가하였다[20,21,31,41]. 분

자동역학 시뮬레이션을 통해 도출된 결과는 시간에 의한
Ensemble의 평균 값은 여러 마이크로 구조를 만들어 평균
을 내는 것과 근본적으로 같다라는 Ergodic 가설에 의거하
여[44], Dynamics 이후 저장된 수소 분석을 위해 마지막 경
과 시간인 3 ns에서 10 ps 이전의 구간을 2.5 ps로 나누어 도
합 5개의 모델을 에너지 안정화 작업을 거쳐, 고체수소 저
장량과 유효 고체수소 저장량을 평가하였다. 본 연구에
서는 수소 탈착 시 감소되는 시스템 내의 수소 밀도를 고려
하지 않고, 시뮬레이션 진행 시 수소의 총 개수는 일정하게
유지하였다. 이는 본 시스템의 수소질량이 흡/탈착 시 유
지된다는 가정이며, 실제 탈착 환경 시, 수소 밀도의 감소
가능성이 존재하지만, 더 높은 수소 밀도를 상정하여 최대
수소 밀도 지점에서의 탈착 성능을 평가하기 위함이다.
분자동역학 해석을 위해, 탄소나노튜브 모델은 COMPASS

III force field를, 붕소-질소 나노튜브 모델은 Dreiding force
field를 사용하여 에너지 안정화 및 dynamics를 수행하였고
dynamics 과정 중, 일정한 온도 조절을 위해 Berendsen 알고
리즘을 사용하였다. 전체적인 시뮬레이션 진행 방식을 Fig.
2에 나타내었다. 

2.3 고체수소 저장량 및 가역성 평가를 위한 분석방법론

본 연구에서는 안정화된 상태의 나노튜브의 고체수소 저
장거리 및 저장량을 규명하고자 방사밀도함수(Radial density
function)를 도입하였다. 방사밀도함수는 나노튜브의 도심
기준 거리에 따라 수소 밀도를 계산할 수 있는 함수이다. 나
노튜브는 z축 대칭 이므로 z축 평면에 2차원으로 정사영 하
여 방사밀도함수를 통해 고체수소의 저장거리 및 저장밀
도를 관찰 및 비교할 수 있다(Fig. 2). 방사밀도함수를 통해

Fig. 1. Illustration of the molecular dynamics models for the hydrogen and nanotube systems
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계산된 흡착된 고체수소 무게와 나노튜브의 부피를 통해
나노튜브의 고체수소 저장량을 식 (1)로 나타낼 수 있다. 

 (1)

나노튜브 표면으로부터 방사밀도함수를 통해 도출된 거
리인 4 Å 이내 흡착되어 있는 수소 개수로 흡착된 수소의
무게를 계산하였으며 WadH로 나타내었다. Vnt는 전체 나노
튜브의 부피를 나타낸다.

3. 결과 및 토의

본 챕터에서는 시뮬레이션의 결과 제시 후 앞서 언급한
설계변수 별 고체수소 저장량과 유효고체수소 저장량에
대해서 논의하고자 한다. 또한 방사밀도함수를 통해 수소
저장량에 대한 구조적 논의를 진행하고, 선형 회귀모델을
통해 반지름 변화에 따른 고체수소 저장량의 변화 민감도
를 다중 벽과 단일 벽 탄소나노튜브 모델에서 비교하고자
한다. 

반지름 증가에 따른 고체수소 저장량 비교

분자동역학 시뮬레이션을 통해 저장조건 77 K, 0.01 GPa
탈착 조건 300 K, 0.001 GPa 하에서의 고체수소 저장량을 부
피밀도(kg/m3)로 계산하고자 하였으며, 그 결과를 Fig. 3(a)
및 Table 1에 나타내었다. 본 연구는 우선, (8,8), (10,10),
(13,13), (16,16)의 단일 벽 armchair 구조의 탄소나노튜브를
이용하여 고체수소저장 조건인 77 K, 0.01 GPa에서의 해석
을 수행하여 수소저장 성능 평가를 진행하였다[20,23,28].
그 결과 가장 높은 저장량은 (8,8) 탄소나노튜브의 200.53 kg/
m3였으며 가장낮은 저장량은 (16,16) 탄소나노튜브의 81.12
kg/m3로 나타났다. (16,16) 탄소나노튜브의 경우 앞서 말한
미국에너지부의 최종 목표수치인 63 kg/m3를 상회하는 수
치임에 주목할 만하다. (8,8)의 뒤를 이어 (10,10) 153.06 kg/
m3, (13,13) 107.65 kg/m3를 나타나며 반지름이 증가함에 따
라 고체수소 저장량이 감소함을 보였다.
이는 이전 문헌 조사 결과[31]에서 도출된 반지름에 따라
고체 수소 저장능력이 향상되는 것과 반대의 경향을 나타
내는데, 기존 문헌에서는 나노튜브 안쪽에 대한 수소 저장
을 고려함으로써 수소 저장 성능을 평가한 것을 고려하였
을 때, 나노튜브 내측 및 외측에 대한 저장 지점에 의한 차

3( / ) adH

nt

W
kg m

V
 

Table 1. The adsorption capacity of SWNTs and MWNTs

Type of nanotube
(8,8) (10,10) (13,13) (16,16) (16,16)BNNT

SW 77K (kg/m3) 200.53 153.06 107.65 81.12 69.71
SW 300K (kg/m3) 192.92 144.10 104.86 69.71 44.67
MW 77K (kg/m3) 231.71 160.45 114.25 87.19

MW 300K (kg/m3) 223.61 155.26 104.68 80.08

Fig. 2. Illustration for (a) the model preparation and (b) method to evaluate adsorbed hydrogens by using radial density function
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이와, 이전 연구에서 저장량을 평가하는 지표로써 나노튜
브 부피가 아닌 중량 기반의 측정으로 인하여 반지름에 따
른 상반된 경향성을 제시함을 확인할 수 있다.
탈착 조건인 300 K, 0.001 GPa에서 고체수소 저장량은 모
든 경우의 모델에서 흡착조건에서의 고체수소 저장량 대
비 낮은 값을 나타내었는데, 이는 온도증가와 압력 감소로
인한 기체 수소분자의 운동에너지가 탄소나노튜브와 수소
분자간의 결합에너지를 상회함에 따른 결과이다[41]. 탈착
조건 또한 반지름이 증가함에 따라 저장량 감소가 나타남
을 보였고 최고 192.92 kg/m3 최저 69.71 kg/m3의 저장량을
보였다. 그러나 유효 수소 저장량 측면에서는 반대의 결과
를 보였다. Table 2에서 (16,16) 탄소나노튜브의 경우 11.41
kg/m3로 네 가지 모델 중 가장 높은 유효 수소 저장량을 보
였으며 (8,8) 탄소 나노튜브의 경우 유효 수소 저장량 7.6 kg/
m3로 네 가지 모델 중 두 번째로 낮은 결과를 보이며 단일
벽 탄소 나노튜브에서의 반지름 증가는 유효수소 저장량
증가로 이어지는 경향을 확인할 수 있다.

이중 벽/단일 벽 조건에 따른 고체수소 저장량 비교

이중 벽 구조를 도입한 수소저장 시뮬레이션에서도 앞
서 확인한 단일 벽 구조와 마찬가지로, 반지름에 따른 동일
한 수소 저장 경향성을 보였다. 저장조건에서 이중 벽 구조
(8,8) 나노튜브는 231.71 kg/m3로 가장높은 저장량을 보였

고, (16,16) 이중 벽 나노튜브에서 87.19 kg/m3로 가장 낮은
저장량을 보였다. 두 가지 구조 모두 반지름이 증가할수록
고체수소 저장량이 감소하는 동일한 결과를 확인하였다. 
또한, 이중 벽 구조는 단일 벽 구조보다 동일 반지름에서
더 높은 수소 저장을 나타내었다. 이 결과로 인해 이중 벽
구조의 나노튜브 중 내부의 나노튜브 또한 수소의 물리흡
착에 관여한다는 사실을 확인하였다. Fig. 4에 나타난 방사

Fig. 4. Comparison of radial density functions of MWNT and
SWNT(8,8)

Table 2. The effective storage capacity of SWNTs and MWNTs

Type of nanotube
(8,8) (10,10) (13,13) (16,16) (16,16)BNNT

SW (kg/m3) 7.60 8.95 2.78 11.41 25.03
MW (kg/m3) 8.10 5.18 9.57 7.11

Fig. 3. (a) The hydrogen storage density of studied nanotube models. The numbers on the x-axis represent the number of nanotube
models (n,n), M represents a multi wall structure, and S represents a single wall structure (b) The effective volumetric density of
studied nanotube models, which is the value obtained by subtracting the storage amount under the desorption from the stor-
age amount under the adsorption
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밀도함수 분석 결과로, 이중 벽 구조의 수소 저장 첫 번째
peak 밀도가 단일 벽 구조보다 더 높음을 확인할 수 있었고,
저장거리 또한 나노튜브 중심으로부터 더 가까움을 확인
할 수 있었다. 이는 peak 지점의 밀도 증가 및 저장거리 감
소는 고체수소 저장량 증가로 이어짐을 의미한다.
추가적으로, 반지름 변화에 따른 고체수소 저장량의 민
감도를 측정하기 위해 각 반지름에 따른 모델의 수소 저장
데이터를 선형 회귀 모델과 함께 Fig. 5로 나타내었다. Fig.
5에서 기울기는 반지름 증가에 따른 수소 저장량 감소 기
울기를 나타내고 R2은 저장량 데이터와 적합 직선 그래프
간의 회귀계수 나타낸다. 1차 직선 적합결과 이중 벽 구조
의 반지름에 따른 수소 저장량 민감도가 더 크게 나타났다.
이는 수소 저장 측면에서의 내측 나노튜브의 기여가 수소
와의 거리가 가까워짐에 따라 더욱 분명해짐을 시사한다.

나노 튜브 구성원자에 따른 구체수소 저장량 비교

나노튜브 종류에 따른 따른 고체수소 저장량의 영향을
평가하기 위해 (16,16)의 동일 반지름을 지닌 단일 벽 탄소

나노튜브와 붕소-질소 나노튜브를 도입하여 시뮬레이션을
수행하였다. 
그 결과 저장 조건에서 각각 81.12 kg/m3, 69.71 kg/m3, 탈
착 조건에서 69.71 kg/m3, 44.67 kg/m3로 붕소-질소 나노튜
브의 저장량이 탄소나노튜브보다 낮게 측정되었으며, 이는
결함 도입이나 금속 도핑이 없는 순수한 붕소-질소 나노튜
브가 순수한 상태의 탄소나노튜브보다 수소 저장량이 더
낮다는 기존 연구와 잘 부합하는 결과이다[36-40]. 하지만
유효 저장량 측면의 결과, 탄소나노튜브 모델 중 가장 높은
(16,16) 단일 벽 모델의 유효 수소 저장량인 11.41 kg/m3 보
다 두 배를 상회하는 결과인 25.03 kg/m3를 나타내었다. 붕
소-질소 나노튜브는 고체수소 저장측면에서는 탄소나노튜
브 보다 낮은 성능을 보였지만, 유효 저장량 측면에서 우수
한 성능을 나타냄을 확인하였다.

4. 결 론

본 연구에서는 탄소나노튜브의 반지름의 변화, 이중 벽
단일 벽 구조, 나노튜브의 구성원자에 따른 고체수소 저장
량 및 유효 저장량 변화를 분자동역학 시뮬레이션을 통해
평가하였다. 방사밀도함수를 통한 시뮬레이션 분석결과로
반지름의 감소는 고체수소 저장량 향상을 유도한다는 것
을 확인하였지만, 유효수소 저장측면 에서는 반지름의 감
소가 유효 수소 저장량의 감소를 유발하는 것을 확인하였
다. 또한 이중 벽 구조의 도입은 고체수소 저장량 증가로 이
어짐을 관찰하였으며, 이는 이중 벽 구조로 인한 상호 인력
의 강화로부터 기인함을 확인하였다. 또한 고체수소 저장
량이 가장 낮았던 붕소-질소 나노튜브의 유효 저장량이 전
체 모델 중 가장 높게 측정됨에 따라, 높은 고체수소 저장
량은 높은 유효 저장량으로 이어지지 않는 것을 확인하였다.
본 연구에서는 탈착 시, 수소 질량 감소에 대한 영향을 배
제하여 연구를 수행하였고, 이는 유효 수소 저장량에 대한
부정적인 영향을 야기할 가능성이 존재한다. 향후 연구에
서는 고려되지 않은 수소 탈착 시의 밀도 감소와, 나노튜브
간의 응집으로 인한 수소 운동성 변화에 대한 영향을 복합
적으로 고려하여 수소저장 성능 평가를 수행하고자 한다.
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