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Abstract: As the recent climate problems are getting worse year after year, the demands for clean energy materials have highly 

increased in modern society. However, the candidate material classes for clean energy expand rapidly and the outcomes are too 

complex to be interpreted at laboratory scale (e.g., multicomponent materials). In order to overcome these issues, the first-

principles calculations are becoming attractive in the field of material science. The calculations can be performed rapidly using 

virtual environments without physical limitations in a vast candidate pool, and theory can address the origin of activity through 

the calculations of electronic structure of materials, even if the structure of material is too complex. Therefore, in terms of the 

latest trends, we report academic progress related to the first-principles calculations for design of efficient electrocatalysts. The 

basic background for theory and specific research examples are reported together with the perspective on the design of novel 

materials using first-principles calculations. 
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1. 서 론 

수 세기에 걸친 산업혁명과 근래의 4차혁명은 대규모 산

업 발전과 고도의 첨단 기술을 이룩해 현 인류의 삶을 향상

시켜 왔다. 하지만 수년간의 화석연료 사용은 대량의 온실

가스 발생과 지구 온난화 등의 기후 문제를 수반해 장기적 

측면의 삶을 위협하고 있다. 이에 앞으로 건강하고 깨끗한 

미래사회를 위해서 화석연료를 대체할 친환경 에너지 기

술 개발이 필요한 시점이다. 다행히 현재 우리가 직면한 기

후 문제를 해결하고자 태양전지, 풍력에너지, 바이오매스 

등 다양한 친환경 에너지 소재와 기술에 대한 관심이 증가

하고 있다. 특히, 전기화학 반응을 이용한 물분해 촉매 및 

연료전지 소재는 반응 시 에너지 생산과 더불어 물만을 배

출하기에 지속 가능한 발전을 실현할 미래 소재로 각광받

고 있다 [1-3]. 
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Fig. 1. Annual distribution of the number of papers including the 

words of simulation and DFT (The result obtained by searching DFT 

and simulation as keywords at Web of Science, www.webofscience.com). 

 

 

한편, 고도의 기술 발전에 따른 실험기법의 발달과 정밀

도 향상은 수많은 기능성 소재를 창조해 차세대 소재 개발 

후보군 공간을 급속도로 확장하였다. 이는 기존 시행착오 

접근법인 에디슨적 접근법(Edisonian approach) 방식의 

신소재 개발이 곧 한계에 직면함을 시사한다 [4]. 즉, 초고

효율의 차세대 소재가 될 수 있는 수억만 개의 소재 중, 원

하는 물성을 가진 소재를 단순 반복 실험은 통해 개발하는 

방식은 한정된 시간과 자원의 제약으로 더 이상 불가능하

다는 것이다. 따라서 직관적인 선택과 경험적인 시행착오 

방식에서 벗어나 우리가 원하는 차세대 소재를 단기간에 

개발할 수 있는 혁신적인 방법이 필요한 시점이다. 이런 측

면에서, 시스템의 전자구조를 기술할 수 있는 이론과 그 이

론을 컴퓨터를 활용해 풀 수 있는 전산화학, 특히 제일원리 

방법론(first-principles)을 기조로 하는 밀도범함수 이론

(density function theory, DFT)은 실제 실험을 수행하

지 않고도 단기간에 물성을 예측할 수 있다는 점에서 미래 

에너지 소재 연구 산업에서 크게 주목받고 있다 (그림 1). 

하지만 컴퓨팅 기술의 한계로 인해 반세기 전만 해도 그 응

용은 상당히 제한적으로 이루어질 수밖에 없었다. 

다행히도 수년간 발전한 기술은 실험 기술뿐만 아니라 

전산장비에도 이루어졌다. 인텔의 공동창립자 고든 무어

의 이름을 딴 무어의 법칙(Moore’s Law, 반도체 칩의 트

랜지스터 집적도는 약 24개월마다 2배씩 증가한다는 경험

적 법칙)은 수년간 비약적인 프로세서의 발전이 이루어졌

음을 단적으로 드러낸다. 이는 컴퓨터의 성능이 연구 개발 

효율을 직접적으로 결정짓는 전산화학 분야에 직접적인 연

관이 있다 [5]. 실제로, 수년에 걸쳐 성장한 전산장비는 제

일원리 계산의 응용 분야를 급속도로 확장하였다. 대규모 

병렬 스크리닝을 통한 소재 개발, 수만 개의 분자 움직임 

시뮬레이션, 원자스케일의 소재 이해와 다양한 물리화학

적 현상 규명 등 실험실 스케일에서 관찰할 수 없는 일들이 

전산장비의 성장과 함께 실현됐다. 즉, 컴퓨팅 기술의 한

계가 있던 과거와 다르게 이제는 제일원리 계산이 기능성 

소재 정보가 물밀듯이 쏟아지는 데이터 사회에서 연구개

발을 주도할 만큼의 충분한 역량을 갖추었다는 것을 의미

한다 [6,7]. 

앞서 기술한 연구 배경 속에서 제일원리 계산이 전기화

학 촉매 연구에 어떻게 활용되어 왔을까? 본 논문은 해당 

질문의 답을 제시하고자 DFT를 활용한 연구 방법론의 기

초 원리와 대표적인 응용 사례를 소개하고, 제일원리 계산

이 친환경 에너지 소재 개발에 어떤 역할을 수행할 수 있는

지 간략히 밝히고자 한다. 

 

 

2. 이론적 배경 

2.1 CHE (computational hydrogen electrode) 

모델 

물을 분해해 산소와 수소를 생산하는 물분해 반응, 산소

와 수소를 이용해 에너지를 생산하는 연료전지, 이 둘 모두 

온실가스와 같은 유해한 반응부산물을 내놓지 않고 에너

지원과 에너지를 생산하는 친환경적인 전기화학 촉매 소

재이다 [8,9]. 두 소재 모두 전기화학 반응을 이용하는 소

재로 높은 에너지 효율을 목표로 여러 연구팀으로부터 

연구가 진행되고 있다. 하지만 전기화학 반응을 컴퓨터 모

델링으로 구현하기에는 실제 이온이나 전하의 이동, 전극

에 가해지는 전압 등 한계점이 많다. 이를 좀 더 보편적

으로 이해하고자 전산화학 분야에서는 computational 

hydrogen electrode (CHE) 모델을 활용해 연구가 진행

되고 있다 [10,11]. 

CHE 모델은 Nørskov와 공동연구진들이 개발하여 전

기 촉매 연구에서 가장 널리 알려진 모델이다 [10]. 본 모

델의 가장 핵심이 되는 가정은 수용액 상의 양성자(proton)

와 전극의 전자(electron)는 기체상의 수소와 반응 평형을 

이룬다는 가정이며, 이때의 상태를 이론적 수소 표준 적극

(theoretical standard hydrogen electrode)으로 정의

할 수 있다 [식 (1)]. 

 

                 H� (��)  +  e� + ⇄
�

�
H� (g) (1) 



 

 

 

J. Korean Inst. Electr. Electron. Mater. Eng., Vol. 34, No. 6, pp. 393-400, November 2021: Kim 395 

 

 
 

이 상태를 평형 상태로 두고 양자-전자 쌍의 화학 퍼텐

셜(μ)과 기체상 수소의 μ로 표현하게 되면 다음과 같은 관

계식을 얻을 수 있다. 

                       μ�
�  �  μ�

�  �  
�

�
μ��

  (2) 

이제 우리는 양성자와 전자를 기체상 수소의 화학 퍼텐

셜(μ��
)로 기술할 수 있고, 이를 깁스 자유에너지(G��

)로 변

환해, 수소와 양성자가 관여하는 전기화학 반응의 산화-환

원 반응을 기술할 수 있다. 

                      G��
� E��

� ZPE 
 TS   (3) 

여기서 E��
, ZPE, TS는 각각 DFT로 계산된 수소 분자 

에너지, 영점 에너지(zero-point energy), 그리고 엔트로

피 기여도를 의미한다. 

또한 반응 활성화 에너지(activation energy)는 반응물

의 열역학적 흡착 에너지(adsorption energy, ∆Eads)와 

선형적인 관계(Brønsted-Evans-Polanyi 관계식, BEP 

relation)가 있기에 우리는 깁스 자유에너지 차이로 표현

된 각각의 흡착 자유 에너지 변화(adsorption free 

energy change, ∆G)를 통해 촉매의 반응 활성을 예측할 

수 있다 [12]. 물분해 반응은 음극(cathode)과 양극(anode)

에서 각각 수소생산반응(hydrogen evolution reaction, 

HER)과 산소생산반응(oxygen evolution reaction, OER)

이 일어난다. 마찬가지로, 연료전지의 경우에는 산소환원

반응(oxygen reduction reaction, ORR)과 수소산화반응

(hydrogen oxidation reaction, HOR)이 일어난다. 각 반

응의 반응중간체(H*, OH*, O*와 OOH*)의 ∆Eads와 흡착 

자유에너지(adsorption free energy, ∆Gads)는 다음과 같

이 나타낼 수 있다. 

 

           ∆E� � ��∗ 
 �∗ 
 0.5���
  (4) 

           ∆E�� � ���∗ 
 �∗ 
 �����

 0.5���

�  (5) 

           ∆E� � ��∗ 
 �∗ 
 �����

 ���

�  (6) 

           ∆E��� � ����∗ 
 �∗ 
 �2����

 1.5���

�  (7) 

           ∆G	
�∗ � ∆E	
� � ∆E�
� 
 T∆S  (8) 

Fig. 2. (a) Schematic diagram for hydrogen evolution reaction and oxygen evolution (Each reverse reaction is identical with hydrogen oxidation 

reaction and oxygen reduction reaction, respectively), (b) trends in oxygen reduction activity, plotted as a function of the oxygen binding 

energy, showing volcano shape between activity and binding strength (Reprinted from ref. [10], Copyright © 2004 American Chemical 

Society), (c) linear scaling relationship (ΔGOOH* = ΔGOH* + 3.2) for OOH* and OH* for various materials (Reprinted from ref. [14], Copyright 

© 2018 American Chemical Society), and (d) schematic diagram for d-band theory showing chemical bonding of adsorbates and metal surface 

(An original work on this scheme by Nørskov and coworkers can be seen in ref. [18]). 
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여기서 ����∗, �	�

, �	�

, ∆E��
와 T∆S는 각각 DFT로 계

산된 반응중간체, 물 분자, 수소 분자의 에너지, 영점 에너

지(zero-point energy)와 ∆G���∗에 기여하는 엔트로피를 

의미한다. 그림 2(a)에서 보이는 것처럼 OER/ORR 또는 

HER/HOR의 ∆G는 각 반응의 ∆G���∗의 차이를 통해 구할 

수 있다. 

 

2.2 촉매 표면 흡착의 이론적 연구 

앞 단락에서 우리는 제일원리 계산 기반 에너지 소재 연

구에 활용되는 CHE 모델을 소개했다. 이 이론을 통해 우

리는 실제 전극에서 일어나는 반응을 근사적으로 모사할 

수 있게 되었고, 이를 통해 다양한 시스템과 접목해 소재 

연구를 확장해 나갈 수 있었다. 전극 표면에 반응중간체들

의 흡착 거동과 촉매 활성의 상관관계는 사바티에 원칙

(Sabatier principle)을 통해 설명할 수 있다 [13]. 흡착물

이 표면에 너무 강하게 붙는다면 반응 생성물이 탈착하기 

어렵고, 반대로 흡착물이 너무 약하게 붙는다면 반응 자체

가 일어나기 힘들 것이다. 이러한 사바티에 원칙은 촉매

활성과 ∆Eads의 상관관계가 화산 모양처럼 나타나는 

volcano relation을 보여주고 나아가 ∆Eads이 촉매활성을 

예측할 수 있는 단일 표현자(descriptor)로 활용 가능함을 

시시한다. 실제로 그림 2(b)는 ORR 활성을 ∆EO의 값으로 

대략 예측 가능함을 보여준다. 

OER/ORR의 전기화학 연구는 다단계 반응과 복잡한 촉

매 구조로 인해 그 연구가 단순하지 않다. 이에 전기화학 

이론 분야에서는 그 복잡성을 설명하기 위해 Sabatier 이론

을 기반으로 하는 volcano relation 외 반응중간체 간의 

유기적 관계를 설명해 주는 scaling relation 등 다양한 

universal scaling relation 등이 연구됐다 [14-16]. 그림 

2(c)는 OER/ORR의 주 반응중간체인 OH*와 OOH*의 흡착 

에너지 간 일정 차이(3.2 eV)가 물질 종류에 상관없이 존재

함을 보여준다. 즉, OER/ORR 반응중간체의 흡착 에너지들

이 범용적으로(universal) 선형적 관계(∆GOOH*= ∆GOH*+3.2)

를 가진다는 것을 의미한다. 해당 선형관계는 촉매 표면과 

직접적으로 대응하는 원소가 촉매 종류에 상관없이 모든 반

응중간체에서 동일하게 존재(촉매표면의 산화물 형태, 촉매 

-O[H] 또는 촉매 -O[OH])하기 때문에 나타난다. 해당 발견

은 반응을 예측하는 데 있어 그 차수를 낮추고 새로운 화학

적 현상을 이해할 수 있는 실마리를 제공할 것으로 복잡한 

전기화학 반응을 직관적으로 이해할 수 있을 것이다. 

또한, 전기화학 시스템 연구와 관련해 그림 2(d)에서 보

이는 d 밴드 모델 이야기를 빼놓을 수 없다. 해당 이론은 

Hammer와 Nørskov과 주장한 흡착 거동에 대한 이론이

다 [17,18]. 이 이론에 따르면 흡착물이 금속 표면에 흡착 

시 해당 거동을 d 밴드 중심(d-band center)으로 기술할 

수 있다. 분자오비탈과 마찬가지로 금속의 흡착물이 흡착

됐을 때 해당 d state를 결합(bonding) 상태와 반결합

(anti-bonding) 상태로 구분할 수 있다. s state와 다르게 

d state는 금속 종별로 매우 상이하고 이는 흡착물의 금속 

표면에 붙는 결합력의 영향을 준다. 즉, 흡착물의 금속표

면에 붙는 결합력은 시스템의 결합상태와 반결합상태를 각

각 얼마나 채웠는지에 따라 결정할 수 있다. 이는 소재가 

가진 고유 성질인 d 밴드 중심이 어디에 위치하느냐 따라 

쉽게 예측할 수 있다. 앞서 언급한 volcano relation과 연

관하면 우리는 물질 고유의 성질인 전자구조(electronic 

structure)로부터 대략적인 촉매 성능을 예측할 수 있다

는 점을 알 수 있다. 

CHE 모델과 함께 다양한 이론적 해석(BEP relation, 

volcano relation, scaling relation과 d 밴드 모델)을 활

용하면 아무리 복잡하게 작용하는 전기화학 반응도 전사

모사가 가능하며, 이를 활용해 실제 소재를 디자인할 수 있

다. 다음 단락에서는 제일원리 계산 기반의 전기화학 촉매 

연구사례를 중심으로 어떻게 응용될 수 있는지 좀 더 전문

적으로 소개하고자 한다.  

 

 

3. 연구사례 

수 세기에 걸친 전산장비의 진보와 함께 발전된 여러 이

론화학 기법이 제일원리 계산 기반의 소재 설계를 실현하

였다. 그렇다면 실험과 다르게 전산화학이 다룰 수 있는 범

위는 무엇일까? 전산화학의 가장 큰 특징은 물질 자원의 

제약 없이 가상환경에서 물리화학 현상의 재현할 수 있다

는 점이다. 이를 활용하면 수천만 개의 소재의 물성을 테스

트해 볼 수 있고, 실험실 환경에서 관찰할 수 없는 물리화

학 현상도 컴퓨터상에서 구현 및 계산할 수 있다. 즉, 우리

는 전산 대량 스크리닝(high-throughput computational 

screening)을 통해 특정 물성을 가진 소재를 단기간에 탐

색할 수 있고, 실험과의 공동연구를 통해 실험실 스케일에

서 볼 수 없는 물리화학 현상을 새롭게 규명하거나, 컴퓨팅 

기반의 소재 원리를 이해하고 디자인해 초고효율의 신소

재를 실제로 개발할 수도 있다는 것이다. 

 

3.1 전산대량 스크리닝(high-throughput 

computational screening) 

전산대량 스크리닝 기법은 우리가 원하는 물성을 가진 
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소재를 슈퍼 컴퓨팅을 활용해 가상환경에서 스크리닝하는 

것이다 [19]. 이때, 우리가 찾아내고자 하는 소재의 실험적 

성능을 결정짓는 표현자를 찾아내는 것이 스크리닝의 핵

심일 것이다 [20,21]. 첫 번째로 소개할 연구 사례는 기존

에 없었던 새로운 표현자와 순차적인 방식의 스크리닝 전

략을 도입해 적은 양의 컴퓨터 자원만으로 설계된 1,008개

의 단원자 촉매에서 32개의 우수한 OER/ORR 촉매를 찾

아낸 연구이다 [22]. 

전이금속칼고겐(transition metal dichalcogenides, 

TMD) 화합물은 그 종류가 매우 다양하고 특별한 전기화학

적 성질을 지니고 있어 차세대 소재로 각광받고 있다. 하지

만 종류가 너무 다양해 실제 응용에 앞서 어떤 TMD를 선

택할지에 대한 선행 조사가 필요하다. 본 연구도 그림 3에

서 보이는 것처럼 1,008개의 TMD 기반의 단원자 촉매(28

종의 전이금속이 36종의 서로 다른 TMD 위에 원자 단위

로 도포되어 촉매활성을 내는 촉매구조)를 설계하고, 높은 

OER/ORR 활성을 나타내는 촉매를 찾아내고자 했다. 보

통의 방법으로는 1,008개의 촉매활성을 계산하기 위해서

는 3가지 반응중간체(O*, OH*와 OOH*, 각각은 반응 활

성 지점과 O-, OH-와 OOH-가 결합한 형태를 의미한다)

와 부수적인 계산이 수행되어야 했지만, 본 연구는 기하학

적으로 배위가 단 하나로 결정되는 O*만을 활용해도 정확

하고 빠르게 OER/ORR 소재를 스크리닝 할 수 있다는 것

을 증명하였다. 실제 전체 후보군에서 O* 계산만으로도 전

체 물질의 76.19%가 우수한 촉매 목록에서 제외되는 것을 

확인하였다. 본 연구는 OER/ORR 촉매 설계에 있어 O*의 

흡착 에너지로 표현되는 pre-screening factor와 순차적

인 절차를 도입한 연구로 기존에 스크리닝 전략과는 매우 

다른 차별점을 가지고 있어 실제 OER/ORR 소재 설계를 

가속할 방법으로 큰 의미가 있다. 

 

3.2 전기화학 촉매의 물리화학 현상 규명 

CHE 모델을 통해 우리는 기존에 이해할 수 없던 전기화

학 반응(HER, OER, HOR과 ORR)을 제일원리 계산을 통

해 구현할 수 있게 되었다. 다음으로 소개할 연구는 실험적

으로 구현된 소재(백금이 도핑된 탄소 소재)에서 DFT를 활

용해 HER 성능을 계산하고, 그 물리화학적 거동을 해석한 

연구이다 [23]. 본 연구는 실험에서 구현된 촉매를 계산화

학으로 더욱 심도 있게 분석한 연구로, 어떤 식으로 제일원

리 계산이 실험적 해석을 도울 수 있는지 본 단락을 통해 

소개하고자 한다. 

HER 촉매로 가장 널리 상용화된 소재인 귀금속 백금(Pt)

은 값이 비싸 경제적 측면에서 실용적이지 못한 제약이 있

다. 이에 본 연구에서는 단원자 Pt를 표면적이 넓은 탄소 

소재와 접목해 적은 양의 Pt만으로도 높은 HER 활성을 유

 

Fig. 3. (a) Graphical representation of SA-anchored transition metal dichalcogenides (SA@MX2), (b) possible elements for 1,008 combinations 

of SA@MX2 complexes, and (c) accelerated computational screening strategy for the design of superior OER/ORR electrocatalysts based on

the prescreening factor (Fs) (Reprinted from ref [22], Copyright © 2021 Royal Society of Chemistry). 
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지할 수 있음을 보여줬다. 이는 귀금속인 Pt를 적게 사용했

기에 비용적인 측면에서 많은 장점을 가진다. 또한, 그림 4

에서 보이는 것처럼 제일원리 계산은 다양한 모델링과 함

께 단원자 Pt의 여러 배위를 조사하였고 그중 Pt-N2C2 배

열에서 가장 좋은 HER 성능이 보인다는 것을 밝혔다. 보

이는 것처럼 Pt-N2C2는 수소 흡착 에너지(수소 흡착 자유

에너지, ∆G�∗)가 거의 0에 가까워 HER이 일어나는 반응의 

활성 장벽이 거의 0에 가깝다. 추가로, 소재의 전기전도성

을 BoltzTraP 프로그램을 이용해 조사하였고, 다양한 소

재 조합에서 Pt-N2C2와 Pt 나노 클러스터가 존재하는 소

재에서 가장 활성이 좋은 점을 전기전도성과 ∆G�∗와 연관

해 성공적으로 규명해 냈다. 본 연구는 실제 실험적으로 해

석해 낼 수 없는 물리화학적 현상을 제일원리 계산 기법을 

통해 해석하고 규명한 연구로 현재 이러한 형태의 연구가 

가장 활발하게 진행되고 있다. 제일원리 계산을 통해 해석

된 결과는 추후 진행될 연구에 새로운 관점을 제시하고 새

로운 소재 디자인의 실마리를 제공할 것이다. 

 

3.3 제일원리 계산 기반 디자인을 통한 초고효율의 

신소재 구현 

친환경 에너지 자원인 수소를 생산하기 위해 우리는 주

로 전기화학 반응으로 물을 분해한다. 하지만 OER에 경우 

상대적으로 속도가 느려 전체 물 분해 반응의 효율을 낮춘

다. 이를 극복하기 위해 상업 현장에서는 산화이리듐(IrO₂)

과 산화루테늄(RuO2)을 사용하고 있지만, 해당 금속은 귀

금속인 이리듐(Ir)과 루테늄(Ru)을 사용하기에 경제적인 

측면에서 활용하기 쉽지 않다. 이에 OER 전기화학 촉매 연

구는 값비싼 귀금속을 대체하기 위한 연구가 활발하게 진

행되고 있다. 본 단락에서 소개할 연구는 전산화학 기반으

 

Fig. 4. (a) The atomic structures of Pt–NnCm (n+m=4 or 3) on graphene surface with the values of ���∗ (in eV) (The active sites for n+m=4 

are C close to Pt/N, while Pt is a co-active site for n< 3. The active sites for n+m=3 are Pt. N2C2’ indicates a configurational isomer of N2C2. 

C, yellow; N, blue; Pt, purple; H, cyan), (b) hydrogen-adsorption free energies (���∗) of selected active sites on a GT surface, including key 

sites with near-zero free energies (that is, |���∗ |<0.2 eV), which are smaller in magnitude than that of a Pt(111) surface (continuous/dotted 

lines denote highly/scarcely populated sites), and (c) geometry and band structures of hydrogen absorbed on Pt–N2C2, Pt(111) and Pt–N2C2

with Pt(111) (Reprinted from ref. [23], Copyright © 2018 Springer Nature). 
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로 귀금속을 대체할 값싼 소재의 OER 촉매를 디자인하고 

개발한 연구로 이론 주도의 실험이 이루어졌다는 부분에

서 주목할 만하다 [24]. 

철(Fe), 코발트(Co), 인산(P)은 OER 촉매로 그 활용도가 

매우 높다는 사실이 널리 알려져 있다. 본 연구는 그 사실에 

집중해 철, 코발트, 인산과 결합해 만들어질 수 있는 다양한 

조성의 물질을 제일원리 계산으로 조사하고 해당 소재들의 

반응성을 예측하였다. 이에 그림 5에서 보이는 것처럼 DFT 

계산은 Fe3Co(PO4)4의 형태에서 가장 높은 OER 활성이 나

옴을 예측하였다. 또한 철/코발트-인산 촉매에서 산소 발

생 반응은 철과 코발트 원자 위에서 일어나고, 이 원자 주위

의 전자 분포와 화학결합이 OER 반응성의 영향을 준다는 

사실을 밝혀냈다. 본 촉매의 경우에는 첨가된 인산이 이 부

분을 더욱 강화한다는 것도 추가적으로 증명했다.  

본 연구는 여기에 그치지 않고 이론을 통해 예측된 물질

을 실제로 합성하였다. 개발된 촉매는 상업용으로 쓰이는 

산화이리듐 촉매보다 25% 이상 개선된 효율을 보이고, 안

정성도 매우 뛰어나 5,000번 이상 반응한 후에도 구조적으

로 크게 변하지 않았다. 값비싼 상용 촉매보다 OER 반응

성이 개선된 물질이 시뮬레이션을 통해 먼저 설계되고 추

후 합성됐다는 점은 앞으로도 제일원리 계산이 실제 소재 

설계에 활용도가 높다는 것을 시사한다. 

 

 

4. 결 론 

본 논문에서는 제일원리 계산을 활용한 전기화학 촉매 

설계의 이론적 배경을 설명하였고, 실제 주요 연구 방식을 

관련 사례와 함께 소개하였다. 슈퍼컴퓨팅 기술을 활용한 

제일원리 계산은 실험실 스케일에서 관찰 불가능한 여러 

물리화학 현상을 규명할 방법론으로 앞으로 촉매 소재 연

구의 기본원리를 제공할 기초 과학 분야이며, 앞으로 다가

올 소재 개발 현장에 그 역할이 더욱 커질 것이다. 무수한 

소재가 개발되는 미래사회에서 제일원리 계산을 활용한 소

재 설계는 한정된 자원과 시간을 줄여 그 역할을 독특히 할 

것으로 기대된다. 

 

 

Fig. 5. (a) DFT-predicted structures, overpotentials, and free-energy profiles, (b) linear sweep voltammograms (LSVs) curves measured in 1

M KOH at a scan rate of 5 mV s
−1, and (c) current density of Pt/C-Fe3Co(PO4)4 [denoted 1] vs. Pt/C-Ir/C for overall water splitting in 1 M 

KOH (Reprinted from ref [24], Copyright © 2019 Springer Nature). 
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