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IAAL 을 이용한 나노입자 패터닝 기술의 

3 차원 수치해석 

 

서울대학교 공과대학원 

기계항공공학부 

김광영 

Abstract 

본 연구에서는 다양한 패터닝 기술이 고안된 현재의 IAAL 

에 알맞은 3 차원 시뮬레이션을 구현하고 그 가능성을 확인하였다. 

실험조건을 바탕으로 3 차원 푸아송방정식 솔버를 이용해 등간격 

격자메쉬의 전기장 그리고 정전기 나노렌즈를 3 차원 수치해석  

하였고, 이를 가시화하였다. 계산된 전기장을 바탕으로 랑주뱅 

방정식을 4차 룽게-쿠타 방법으로 3차원 수치해석하여 나노입자 의 

궤적을 예측하였다. 또한 활성영역에 도달한 나노입자를 On-lattice 

방법으로 증착하여 3 차원 수치해석을 이용해 IAAL 을 이용한 

나노입자 패터닝 기술을 3 차원 구현하였다. 이는 10nm의 등간격 

격자메쉬에 대해 기존 2 차원 단면 시뮬레이션과 비교되었으며, 

증착초기에 가우스 분포를 따르는 구조물의 스텀프 형성과 이후의 

팁 형성 그리고 해상도, 구조물 다공성 측면에서 실제 실험결과에 

근사한 경향이 나타남을 보였다. 

 

주요어 : IAAL, 3 차원 수치해석, 푸아송방정식, 랑주뱅방정식,    

   4 차 룽게-쿠타 방법, On-lattice 격자메쉬 

 

학  번 : 2019-23954 
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Chapter 1. Introduction 

 

1.1. Ion Assisted Aerosol Lithography(IAAL) 

 

IAAL은 음(-)전압이 가해진 기판 위에 특정 패턴이 현상된 

절연막(dielectric layer)을 증착하고, 절연막 위에 양이온을 적층하여 

형성된 '패턴모양을 따라 기판으로 집속되는 왜곡된 등전위선 및 

전기장선'을 이용한다[1]. 이를 '정전기 나노렌즈(electrostatic nano-

lens)'라고 한다. 양(+)하전된 나노입자는 정전기 나노렌즈를 따라 

집속되어 기판으로 유도되고, 절연막에 현상된 패턴보다 높은 

해상도(resolution)로 기판에 닿으며 양전하를 잃고 증착된다. 따라서, 

IAAL은 하전된 나노입자의 연속적인 조립을 통해 전기장의 독특한 

모양을 따라 3차원의 마이크로·나노 구조물을 형성하는 

기술이다(Fig. 1.1). 특히, IAAL은 하전된 나노입자를 효과적으로 

증착할 수 있기에 마이크로·나노스케일 특성이 돋보이는 

금속나노입자를 이용한 구조물 조립에서 강점이 있다. 
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Figure 1.1. Schematic illustration of IAAL[1,4]. a) Experimental 

setup(spark-discharge and deposition chamber). b) Spark-discharge 

setup. c) Spark-discharge circuitry. d) Unagglomerated nanoparticle 

generation. e) Electrostatic nano-lens. 
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기존의 금속나노입자를 이용한 구조물 조립은 3차원 

구조물의 단면 또는 3차원 화소(voxel)를 증착하는 방법에 따라 

레이저 또는 이온빔(ion beam)을 사용한 방법과 노즐(nozzle)을 

이용한 방법으로 나눌 수 있다[2]. 먼저, 레이저나 이온빔을 이용한 

방법으로는 금속나노입자의 전구체(pre-cursor) 역할을 하는 기체를 

이용해 초점면(focal plane)에서 증착하거나 투명한 액상에서 

금속나노입자를 트랩(optical trapping)하여 증착하는 방법이 있다. 

다음으로, 노즐을 통한 방법으로는 금속나노입자를 섞은 잉크를 

분사하여 증착하는 잉크젯 방법과 금속을 녹인 액상 (metal salt 

solution)에서 노즐로부터 액상의 표면을 따라 

도금(electroplating)하여 단면을 증착하는 방법이 있다. 또한 

노즐에서 기판까지의 전위차가 존재하는 공간에서 노즐로부터 

금속나노입자를 섞은 전하를 띈 액적(droplet)을 기판으로 떨궈 

전하를 잃고 나노입자가 증착되는 방법도 소개되었다. 

위의 기술들과 비교하여 IAAL은 레이저나 이온빔, 노즐 

방법에 요구되는 고진공 또는 액상환경이 아닌 상온·상압의 

건식환경에서 적용될 수 있다는 점에서 장점이 있다. 나아가 상온 

·상압에서 금속나노입자의 무작위적 브라운 운동(Brownian 

motion)을 전기장을 이용하여 효과적으로 억제하고 적절히 제어된 

정전기 나노렌즈를 통해 나노입자를 집속 및 증착시킬 수 있다. 

특히, 정전기 나노렌즈는 레이저 또는 이온빔 방법에서 빛의 

파동성에 의한 레일리 한계(Rayleigh limit)와 노즐방법에서 
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노즐직경에 의한 해상도 한계와 달리 그 한계가 이론적으로 

존재하지 않기에, 최적화된 절연막 패턴과 이온구배 그리고 

금속나노입자의 제어된 브라운 운동에 따라 3차원 마이크로· 나노 

구조물의 화소를 획기적으로 줄일 수 있을 것으로 기대된다. 

이러한 IAAL을 이용한 구조물 조립방법은 마이크로·나노 구조물의 

응용에 있어서 중요한 동일 구조물의 병렬조립에 있어서도 그 

가능성을 제시한 바 있다[3]. 

IAAL은 절연막의 패턴과 그 형태에 따라 다양한 

조립방법이 존재한다. Multifurcation 조립방법[4]은 절연막에 현상된 

다수의 패턴이 인접함에 따라 각각의 정전기 나노렌즈가 중첩되며 

형성된 독특한 전기장선을 따라 각 패턴의 구조물이 상호작용하며 

서로를 향해 조립되는 방법이다(Fig. 1.2). 

다음으로 기판 위에 증착된 절연막과 현상된 패턴을 

활용하는 기존의 기술과 달리, '독립된' 기판과 '홀(hole)패턴이 

병렬로 현상되어 있는 절연막이 증착된' 부유형 마스크(floating 

mask)를 이용한 금속나노입자의 병렬식 3차원 마이크로·나노 

구조물 조립방법이 있다[5-6]. 압전(piezoelectric)소자를 이용하여 

정밀설계된 스테이지로 구조물의 조립과 동시에 부유형 마스크에 

대해 상대적으로 𝑥 , 𝑦 , 𝑧  방향으로 기판을 제어한다. 이는 기존의 

기판 위에 증착된 절연막의 패턴에 제한되었던 나노구조물의 

형태를 탈피하여, 다양한 형태(wall, pillar, helix, overhang structure)로 

원하는 위치에서 증착가능하게하여 실질적인 3차원 마이크로·나노 
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구조물을 실현하였다. 이 기술은 부유형 마스크에 대한 기판의 

상대적인 이동속도에 따라 구조물의 조립방법이 Printing과 Writing 

조립방법으로 구분된다(Fig. 1.3).     

 

 



6 

 

 

Figure 1.2. Multifurcation mode[4]. a) SEM images for distances of 

patterns(𝑑1 = 3.5 , 𝑑 = 3.5 , 7 , and 14μm . scale bar: 5μm ) and 

super-position of these electrostatic nano-lens(COMSOL). b) Time-

dependent growth assembly for tri-furcated pattern(scale bar: 2μm). 
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Figure 1.3. Parallel writing and printing mode[6]. The representative 

SEM images of writing and printing mode are shown. Circle wall for 

writing mode; scale bar: 20μm, 2μm(inset). Helix for printing mode; 

scale bar: 10μm, 1μm(inset).   
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1.2. Objectives for Research  

 

기판에 증착된 절연막 또는 기판과 독립적으로 존재하는 

부유형 마스크를 이용한 IAAL은 구조물이 조립되는 과정을 

실시간으로 관측하는데 크게 두가지 어려움이 있어왔다. 첫번째는 

기판이 부착되는 증착챔버(deposition chamber)의 고전압 환경이 

있다. 두번째로는 스파크 방전[7]을 이용해 스파크 챔버(spark-

discharge chamber)의 전극에서 발생한 하전된 금속나노입자 및 

'금속나노입자를 에어로졸 형태로 증착챔버 및 정전기 나노렌즈로 

전달하는' 하전된 운반기체(carrier gas)가 있다. 즉, IAAL은 

마이크로·나노스케일의 간극에서 고전압의 기판으로부터 발생한 

전기장과 상온·상압에 분산되어 존재하는 하전된 나노입자와 

운반기체의 환경에서 구조물이 조립되기에 일반적인 광학현미경을 

통한 실시간 관측이 어렵다.  

따라서 다양한 패턴의 절연막으로부터 형성되는 정전기 

나노렌즈를 따라 조립되는 금속나노입자의 독특하고 복잡한 형상을 

예측하고 분석하기 위한 시뮬레이션의 필요성이 요구되었다. 

기존에는 IAAL을 이용한 3차원 구조물 조립과정을 2차원 단면에서 

시뮬레이션한바 있다[8]. 2차원 수치해석을 바탕으로 증착된 

구조물을 고려하여 '주기적으로' 단면에서의 전기장을 구하고, 

금속나노입자의 브라운 운동을 기술하는 선형확률 미분방정식인 

랑주뱅방정식(Langevin's equation)[9] 으로부터 금속나노입자의 
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궤적과 그 증착위치를 해석하였으며, IAAL의 마이크로·나노스케일 

운동(microscopic motion)을 기반으로 구조물의 형상을 

예측하였다(Fig. 1.4).  

최근에는 단순히 기판에 증착된 절연막을 이용한 병렬패턴 

기반 조립방법과 Multifurcation 조립방법뿐만 아니라 부유형 

마스크를 바탕으로 실질적인 3차원 마이크로·나노 구조물을 

실현하게 되면서 이전보다 복잡한 구조물이 가능하게 되었다. 

Printing과 Writing 조립방법을 이용해 wall, pillar, helix, overhang 

structure와 같이 하나의 홀패턴에 하나의 구조물이 해당되는 

구조물뿐만 아니라, 하나의 홀패턴에서 집속된 전기장선이 여러 

구조물로 분배되는 '멀티앵커(multi-anchor)' 구조가 등장하며[6], 

더욱 복잡한 형태의 구조물을 실시간 관측하기 위한 방안들이 

고민되고 있다. 

본 연구의 목적은 기존 2차원 수치해석을 바탕으로한 

단면에 한정된 시뮬레이션 한계(computational capability)를 다양한 

조립방법이 고안된 현재의 IAAL에 알맞은 3차원 시뮬레이션으로 

확장시키며, 다양한 방면에서 그 가능성을 확인함에 있다. 따라서 

3차원 수치해석을 통해 구해낸 전기장선을 따라 이동하는 

나노입자의 궤적을 계산하는 Particle Trajectory Model과 나노입자의 

조립으로 구조물을 형성하기 위한 Particle Accumulation Model을 

소개하고, 결과적으로 기존의 2차원 시뮬레이션과 비교하여 동일한 

조건에서 개선된 3차원 시뮬레이션으로 확장한다. 
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Figure 1.4. 2D IAAL cross-sectional simulation and its numerical 

solution by calculation of microscopic motion[3-6]. a) Patterned 

dielectric layer on substrate. b) Multifurcation mode. c) Printing mode. 
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Chapter 2. 3D Numerical Solution of IAAL 

 

2.1. Introduction: Calculation Steps and Assumptions 

   

IAAL의 3차원 수치해석 모델의 진행과정을 순서도(flow 

chart)를 통해 알기쉽게 도식화하였다(Fig. 2.1).  

수치해석 모델을 3차원으로 확장하며 계산의 목표인 전체 

기하구조(validation case)의 3차원 행렬을 2차원 선형방정식으로 

구축해야하기 때문에 계산에 요구되는 메모리가 비선형적으로 

증가한다. 즉, 병렬패턴이 반영된 전체 증착챔버의 스케일로 

수치해석하게 되는 경우 계산속도가 급격하게 감소하게 된다. 

따라서, 병렬패턴이 반영된 전체 증착챔버의 스케일에 대해 

IAAL에 최적화된 자체개발 3차원 푸아송방정식 솔버(3D Poisson 

equation solver)가 아닌 상용화된 수치해석 소프트웨어 COMSOL을 

사용하여 거시적인 경계조건을 구한다. 이로부터 병렬패턴 중 

하나의 패턴에 대한 미시적인 경계조건을 구하여 𝑥 , 𝑦 , 𝑥𝑦 

주기조건을 반영해 수치해석한다.  

자체개발된 3차원 푸아송방정식 솔버에 호환되는 기하구조 

의 등간격 격자메쉬(structured mesh)를 구성하고, 메쉬로 이루어진 

각 셀(cell)에 해당하는 물성값(material property)과 표면전하밀도 

(surface charge density)를 할당하여 전기장을 구한다. 수치해석된 
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전기장 결과값을 바탕으로, 금속나노입자의 브라운 운동을 

기술하는 선형확률 미분방정식인 랑주뱅방정식을 해석한다. 

랑주뱅방정식은 4차 룽게-쿠타 방법(4th order Runge-Kutta method) 

[10]으로 해석되며, 나노입자의 궤적을 구하는 Quasi-static Lagran-

gian Particle Trajectory Model이 완성된다. 나노입자가 전기장을 따라 

이동하는 동안 전기장이 고정되어 있어 Quasi-static Lagrangian의 

수식어가 붙는다. 

궤적을 따라 이동하며 기판 표면 또는 이미 증착된 구조물 

로 접근한 금속나노입자는 '입자가 증착가능한 활성영역(active 

region)에 실제 증착이 가능한지'에 대해 자체개발된 절차를 통해 

판단된다. 본 시뮬레이션에서의 증착방법은 On-lattice 방법[11]으로 

병렬패턴 중 하나의 패턴에 대한 기하구조를 나노입자의 크기와 

동일한 격자메쉬로 나누고 메쉬로 구성된 하나의 셀에 하나의 

나노입자를 할당하며 증착하는 방법이다. 이 때, 나노입자가 증착된 

셀 또는 증착된 구조물의 주변 그리고 기판 표면을 활성영역이라 

한다. 

On-lattice 방법을 통해 증착된 구조물의 활성영역을 반영해 

'주기적으로' 3차원 푸아송방정식 솔버를 갱신하고 증착된 구조물을 

고려한 등전위선과 전기장을 구하게 된다. 이와 같이 On-lattice 

Particle Accumulation Model은 Quasi-static Lagrangian Particle Trajectory 

Model과 상호보완적으로 3차원 IAAL 시뮬레이션을 실험을 통해 

나타나는 자연현상에 근사시킨다. 
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Figure 2.1. Flow chart of 3D nanoparticle patterning via IAAL and its 

numerical solution. 
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시뮬레이션 구현에 요구되는 메모리 및 계산속도를 최적화 

하기위해 기본이 되는 가정들이 있다. IAAL을 이용한 증착과정 및 

그 구조물은 절연막의 패턴형상 및 표면전하밀도, 기판의 전압 

그리고 나노입자의 하전량에 영향을 받는다. 표면전하밀도는 실제 

실험과정 중 Kelvin Force Microscopy를 이용해 측정한 값을 

이용한다. 또한 Particle Trajectory Model의 고정된 전기장에서 

'기판과 마주보는 윗면(top boundary)의 초기 위치·속도 그리고 

확률적으로 기대되는 하전가'를 가진 일정한 직경의 금속나노입자 

궤적이 계산된다[12]. 초기 위치는 COMSOL로 부터 구해낸 

미시적인 기하구조에 대해 평균값 0, 표준편차 1인 가우스 분포의 

난수(Gaussian random numbers)로 정해진다. 초기 속도는 하전된 

금속나노입자에 대한 Millikan-Fuchs equation으로부터 구해지는 

수직방향의 종단속도(terminal velocity)로 가정한다[13]. 

 

𝐯𝑖𝑛𝑖𝑡𝑖𝑎𝑙 = 𝑍𝐄 =
𝑞𝐶𝐶

3𝜋𝜇𝑑𝑝
𝐄       (2.1) 

 

𝐶𝐶는 Cunningham correction factor 또는 slip correction factor로, 

장(field)을 따라 움직이는 나노입자의 거시적인 운동(macroscopic 

motion)을 설명하는 스토크스 법칙(Stokes law)을 마이크로· 

나노스케일의 운동에 적용하기 위한 보정값이다[13]. 
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𝐶𝐶 = 1 +
𝜆

𝑑𝑝
[2.34 + 1.05𝑒𝑥𝑝 (−0.39

𝑑𝑝

2𝜆
)]    (2.2) 

 

하전된 금속나노입자가 전기장에 의한 전기력뿐만이 아니라 

다양한 힘과 상호작용하며 궤적이 계산될 때, 채용되는 

시간간격(time step) ∆𝑡 는 수치해석의 수렴에 있어 기본적인 

'CFL(Courant-Friedrichs-Lewy) condition 또는 Courant number가 

1이하의 값을 가지는 것'을 기준으로 한다[14]. 

 

𝐶 =
|𝐯𝑝|∆𝑡

∆𝑑
≤ 1 , ∆𝑑 = (

𝑉

𝑆
)
𝑈𝑛𝑖𝑡 𝐶𝑒𝑙𝑙

   (2.3) 

 

∆𝑑는 단위 셀(unit cell)의 부피(𝑉)와 면적(𝑆)의 비로 나타난다. 

다음으로, 운반기체의 나노입자에 대한 상대적인 운동 효과 및 

하전된 운반기체에 의한 Ion drag 효과는 무시된다. 

마이크로·나노스케일의 운동에서 운반기체에 의한 영향은 

전기장에 비해 미비하며, Ion drag 효과는 고농도( > 1011/cm3  의 

환경에서만 중요해지는 것에 반해 IAAL의 이온농도는 105/cm3 

스케일이기 때문이다[15]. 

금속나노입자의 무작위적 브라운 운동에 대한 상온 환경의 

가정은 첫번째로 스파크 방전법에 의한 국소적인 플라즈마의 

형성으로 전극 근처에서 급격하게 형성된 전극 성분의 과포화 

기체가 ‘단열팽창으로 빠르게 냉각되어 소결(sintering)되며’ 구형의 
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금속나노입자로 응집된다는 점, 두번째로 나노스케일의 높은 부피 

대비 단면적 조건에서 운반기체에 의해 스파크 챔버에서 

증착챔버로 20cm의 거리를 이동하며 충분한 열전달 및 열교환이 

이루어진다는 점에 주변의 운반기체와 동일한 상온으로 가정된다. 

플라즈마 채널(welding arc)을 통해 발생한 전극 성분의 과포화 

기체의 ‘일반적으로 알려진 냉각속도’는 107K/s로 수 마이크로초 

안에 상온으로 냉각되며 구형의 금속나노입자로 소결된다. 본 

연구에서 운반기체를 통해 20cm의 거리를 평균 15m/s의 속도로 

이동하는 금속나노입자는 실험조건을 고려해 충분한 시간동안 

냉각되어 상온으로 가정될 수 있다[7-8]. 

마지막으로, 증착된 구조물의 활성영역을 반영해 주기적 

으로 전기장을 갱신하는 과정에서 '기판과 마주보는 윗면'의 전압 

경계조건은 고정된다. 실제 IAAL의 기하구조에서 수직축을 따라 

나타나는 전압강하는 정전기 나노렌즈 영역에서 급격하게 일어나며, 

이를 벗어난 '기판과 평행한' 등전위면 영역에서는 전압강하가 

미비하다(Fig. 2.2).  
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Figure 2.2. Voltage drop difference along the vertically center line of 

2D IAAL experimental geometry between electrostatic nano-lens area 

and parallel equi-potential area(COMSOL). 
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2.2. On-lattice Particle Accumulation Model 

  

2.2.1. On-lattice Model via Structured Mesh 

병렬패턴 중 하나의 패턴에 대한 미시적인 기하구조의 

데카르트 좌표계(Cartesian coordinates) 𝑥 , 𝑦, 𝑧축을 금속 나노입자의 

직경간격으로 등분한 격자메쉬 환경에서 On-lattice 방법의 Particle 

Accumulation Model이 진행된다(Fig. 2.3).  

On-lattice 방법[11]은 등간격 격자메쉬로 이루어진 각 셀에 

금속나노입자를 할당하는 방법으로 실제 금속나노입자의 증착 

방법에 근사한 Off-lattice 방법[16]과 달리 나노입자의 조립방식에 

한계가 분명하다. 하지만 본 연구에서 3차원 푸아송방정식 솔버와 

Particle Trajectory Model 그리고 Particle Accumulation Model의 

상호보완적인 3차원 시뮬레이션에 적용이 간편하고 계산속도가 

빠르며, '입자가 증착가능한 활성영역에 실제 증착이 가능한지'의 

자체판단이 빠르고 편리하다(Fig. 2.4). 
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Figure 2.3. 3D microscopic geometry, one of the parallel patterns[3], 

on Cartesian coordinates and its 'magnified' structured mesh grid; scale 

bar: 1.5μm(inset, validation case). 
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Figure 2.4. Comparison of on-lattice and off-lattice particle 

accumulation model[11,16]. a) On-lattice model and its active region. 

b) Off-lattice model and its active region. c) On-lattice accumulation. 

d) Off-lattice accumulation. 
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2.2.2. 3D Poisson Equation Solver 

3차원 푸아송방정식 솔버는 전기장에 대한 발산정리 

(divergence theorem)로부터 유도한 전위의 푸아송방정식을 기반으로 

한다[17]. 솔버의 목적은 3차원 등간격 격자메쉬에 기반한 3차원 

행렬로부터 2차원 비제차(nonhomogeneous) 선형방정식을 구축하고 

수치해석함에 있다. 

 

𝛻2(𝜀𝑟𝑉 = −
𝜌

𝜀0
      (2.4) 

 

On-lattice 방법을 통해 증착된 구조물의 활성영역을 반영해 

등전위선과 전기장을 계산하기 위해 자체개발된 3차원 

푸아송방정식 솔버는 On-lattice 방법과 동일한 등간격 격자 메쉬를 

채용하게 된다. 따라서, 전기장에 대한 푸아송방정식을 데카르트 

좌표계에 대해 풀어낸다.  

풀어낸 식을 3차원 수치해석에 적용하기 위해, 금속나노 

입자 직경의 등간격 격자메쉬에서 '기본 격자단위에 대한 8개 셀'로 

이루어진 3차원 정육면체 도메인(3D cube domain)은 그림과 같다(Fig. 

2.5).  

 

𝜕

𝜕𝑥
(𝜀𝑟,𝑥

𝜕𝑉

𝜕𝑥
) +

𝜕

𝜕𝑦
(𝜀𝑟,𝑦

𝜕𝑉

𝜕𝑦
) +

𝜕

𝜕𝑧
(𝜀𝑟,𝑧

𝜕𝑉

𝜕𝑧
) = −

𝜌

𝜀0
  (2.5) 
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Figure 2.5. 3D cube domain via structured mesh on Cartesian 

coordinates for Poisson equation solver. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



23 

 

기본 격자단위에 대한 8개 셀로 이루어진 3차원 정육면체 

도메인 영역에서 식을 적분한다. 

 

 ∫ ∫ ∫ {
𝜕

𝜕𝑥
(𝜀𝑟,𝑥

𝜕𝑉

𝜕𝑥
) +

𝜕

𝜕𝑦
(𝜀𝑟,𝑦

𝜕𝑉

𝜕𝑦
) +

𝜕

𝜕𝑧
(𝜀𝑟,𝑧

𝜕𝑉

𝜕𝑧
)}

𝑒

𝑤

𝑛

𝑠

𝑓

𝑏
𝑑𝑥𝑑𝑦𝑑𝑧 

= −∫ ∫ ∫
𝜌

𝜀0

𝑒

𝑤

𝑛

𝑠

𝑓

𝑏
𝑑𝑥𝑑𝑦𝑑𝑧     (2.6) 

 

3차원 정육면체 도메인의 변수로 위 식을 풀어낸다. 

 

 ∆𝑦∆𝑧 {𝜀𝑟,𝑒
𝑉𝐸−𝑉𝑃

𝛿𝑥𝑒
− 𝜀𝑟,𝑤

𝑉𝑃−𝑉𝑊

𝛿𝑥𝑤
} + 

 ∆𝑥∆𝑧 {𝜀𝑟,𝑛
𝑉𝑁−𝑉𝑃

𝛿𝑥𝑛
− 𝜀𝑟,𝑠

𝑉𝑃−𝑉𝑆

𝛿𝑥𝑠
} + 

 ∆𝑥∆𝑦 {𝜀𝑟,𝑓
𝑉𝐹−𝑉𝑃

𝛿𝑥𝑓
− 𝜀𝑟,𝑏

𝑉𝑃−𝑉𝐵

𝛿𝑥𝑏
} = −

𝜌

𝜀0
∆𝑥∆𝑦∆𝑧  (2.7) 

 

풀어낸 식을 2차원 비제차 선형방정식의 형태로 정리하면 

다음과 같다. 3차원 등간격 격자메쉬의 모든 노드(node)에 대해 

이항연산(binary operation)을 통해 위와 같은 식들을 구하고, 

[𝑎][𝑉] = [𝑏]형태의 연립방정식 해(solution)를 구하는 과정이 3차원 

푸아송방정식 솔버를 통해 해를 구하는 과정이다. 
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( ∑ 𝑎𝑖𝑉𝑖

𝑖 = 𝐸,𝑊,𝑁,𝑆,𝐹,𝐵

) − 𝑎𝑃𝑉𝑃 = −
𝜌

𝜀0
∆𝑥∆𝑦∆𝑧 

𝑎𝑃 = ∑ 𝑎𝑖

𝑖=𝐸,𝑊,𝑁,𝑆,𝐹,𝐵

 

𝑎𝐸 =
𝜀𝑟,𝑒

𝛿𝑥𝑒
∆𝑦∆𝑧 , 𝑎𝑁 =

𝜀𝑟,𝑛

𝛿𝑥𝑛
∆𝑥∆𝑧 , 𝑎𝐹 =

𝜀𝑟,𝑓

𝛿𝑥𝑓
∆𝑥∆𝑦 

𝑎𝑊 =
𝜀𝑟,𝑤

𝛿𝑥𝑤
∆𝑦∆𝑧 , 𝑎𝑆 =

𝜀𝑟,𝑠

𝛿𝑥𝑠
∆𝑥∆𝑧 , 𝑎𝐵 =

𝜀𝑟,𝑏

𝛿𝑥𝑏
∆𝑥∆𝑦 (2.8) 

 

3차원 푸아송방정식 솔버를 이용함에 있어서 기본적인 

경계조건은 가정을 통해 효과적으로 값을 대입하였다. 이 때, '3차원 

푸아송방정식 솔버의 해'를 해석함에 있어서 병렬패턴의 특성상 𝑥 , 

𝑦 , 𝑥𝑦  주기조건을 반드시 반영해야 하며, 증착된 구조물의 

활성영역을 반영해 등전위선과 전기장을 계산하기 위해 '입자가 

할당된 셀을 이루는 노드 8개'의 전압 경계조건에 기판 전압을 

반영한다.  

결과적으로 3차원 푸아송방정식 솔버를 통해 구해낸 등간격 

격자메쉬의 모든 노드에 대한 전압값을 나타내는 2차원 해를 3차원 

행렬로 구축해, 병렬패턴 중 패턴 하나에 대한 미시적인 3차원 

기하구조의 등전위선과 전기장을 구한다. 그리고 이를 바탕으로 

Particle Trajectory Model이 진행된다. 
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2.3. Quasi-static Lagrangian Particle Trajectory Model 

 

2.3.1. Governing Equations for Particle Trajectory 

궤적을 따라 움직이는 나노입자의 마이크로·나노스케일 

운동은 브라운힘(Brownian force, 𝐅𝐵 )에 의한 무작위적 운동을 

바탕으로 전기력(Coulomb force, 𝐅𝐶 ), 항력(drag force, 𝐅𝐷 ), 쌍극자힘 

(dipole force, 𝐅𝐷𝑖 ), 반데르발스힘(Van der Waals force, 𝐅𝑣𝑑𝑊 ), 그리고 

거울상힘(image force, 𝐅𝐼𝑚 )을 고려한 랑주뱅방정식으로 나타난다 

[18-19].    

 

𝑚𝑝
𝑑𝐯𝑝

𝑑𝑡
= 𝐅 = 𝐅𝐵 + 𝐅𝐶 + 𝐅𝐷 + 𝐅𝐷𝑖 + 𝐅𝑣𝑑𝑊 + 𝐅𝐼𝑚 (2.9) 

 

브라운힘과 전기력은 다음과 같다. 

 

𝐅𝐵 = √
2𝑘𝐵𝑇𝑓

∆𝑡
𝛇 , 𝑓 =

3𝜋𝜇𝑑𝑝

𝐶𝐶
    (2.10) 

𝐅𝐶 = 𝑞𝐄      (2.11) 

 

𝛇 은 평균값 0, 표준편차 1인 가우스 분포의 난수의 벡터 

이다. 𝑓는 마찰계수(friction coefficient)이다. 항력은 나노입자와 운반 

기체의 상대속도 및 마찰계수로 나타난다. 

 

𝐅𝐷 = 𝑓(𝐯𝑔 − 𝐯𝑝      (2.12) 
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쌍극자힘은 다음과 같다. 

 

𝐅𝐷𝑖 = 𝐩𝑒𝑓𝑓  ∙ 𝛻𝐄 , 𝐩𝑒𝑓𝑓  =
1

2
𝜋𝜀𝑔𝐾𝑑𝑝

3𝐄  (2.13) 

 

𝐩𝑒𝑓𝑓 는 유효 쌍극자 모멘트(effective dipole moment) 이다. 

𝐾는 Clausius-Mossotti function으로 구형 나노입자의 유효한 분극의 

세기에 관한 값이다. 반데르발스힘과 거울상힘은 기판 표면 또는 

증착된 구조물에서의 거리에 따라 급격하게 감소하는 독특한 

힘이다. 반데르발스힘은 다음과 같다. 

 

 𝐅𝑣𝑑𝑊 =
𝐴𝐻,𝑝𝑔𝑠𝑑𝑝

3

12(𝐷𝐶𝑆+𝑑𝑝/2 
2(𝐷𝐶𝑆−𝑑𝑝/2 

2 𝐧 + 

      
𝐴𝐻,𝑝𝑔𝑝𝑑𝑝

6

6𝐷𝐶𝐶
3 (𝐷𝐶𝐶+𝑑𝑝 

2(𝐷𝐶𝐶−𝑑𝑝 
2r    

 𝐴𝐻,𝑝𝑔𝑠 = √𝐴𝐻,𝑝𝑔𝑝𝐴𝐻,𝑠𝑔𝑠    (2.14) 

 

𝐴𝐻는 하마커 상수(Hamaker constant)이다. 𝑝𝑔𝑠는 운반기체상 

나노입자와 기판 사이에 대한, 𝑝𝑔𝑝 는 운반기체상 나노입자들에 

대한 하마커 상수값이다. 𝑝𝑔𝑠에 대한 하마커 상수는 𝑝𝑔𝑝와 𝑠𝑔𝑠의 

하마커 상수에 대한 값으로 정리할 수 있다. 이 때, 𝐴𝐻,𝑝𝑔𝑠는 26 ×

10−20 J로 알려져 있으며, 𝐴𝐻,𝑝𝑔𝑝는 나노 입자의 금속물질에 따라 

다르게 주어진다[20]. 𝐷𝐶𝐶 는 나노입자 사이의 거리, 𝐷𝐶𝑆 는 

나노입자와 기판 표면 사이의 거리이다. 𝐧 은 기판 표면에 수직 
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방향 단위벡터이고, 𝐫 은 궤적을 따라 이동하는 나노입자로부터 

증착된 구조물 방향의 단위벡터이다. 다음으로 거울상힘은 다음과 

같다. 

 

𝐅𝐼𝑚 =
𝑞𝑞′

4𝜋𝜀𝑔(2𝐷𝐶𝑆 
2 𝐧 +

𝑑𝑝
2𝑞2

𝜋𝜀𝑔
[

1

8𝐷𝐶𝐶
2 −

2𝐷𝐶𝐶

(4𝐷𝐶𝐶
2 −𝑑𝑝

2 2
]r 

𝑞′ = 𝑞
𝜀𝑝−𝜀𝑠

𝜀𝑝+𝜀𝑠
      (2.15) 

 

𝑞′ 은 기판 표면 또는 증착된 구조물로 접근한 하전된 

금속나노입자에 의해 유도된 거울상 전하량(image charge)이다. 위와 

같이 하전된 금속나노입자의 마이크로·나노스케일 운동을 

설명하는 지배방정식인 '선형확률 미분방정식인 랑주뱅방정식'에 

의해 금속나노입자의 궤적이 계산된다(Fig. 2.6). 
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Figure 2.6. Schematic illustration of Langevin's equation to explain 

the microscopic motion along nanoparticle trajectory of IAAL.  
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2.3.2. 4th Order Runge-Kutta Langevin's Equation 

금속나노입자의 궤적을 선형확률 미분방정식인 랑주뱅 

방정식으로부터 계산하기 위한 수치해석 방법으로 4차 룽게-쿠타 

방법을 이용한다[10]. 선형 미분방정식 수치해석방법으로는 크게 

오일러 방법(Euler method)과 룽게-쿠타 방법이 있으며[21], 4차 룽게-

쿠타 방법은 채용가능한 계산속도와 성능을 유지하면서 높은 

정확도(~𝑂(∆𝑡5 ), 안정성 그리고 수렴성을 보인다. 

우선, 랑주뱅방정식을 단위질량에 관한 식으로 정리한다. 

 

𝑑𝐯𝑝

𝑑𝑡
=

𝐅

𝑚𝑝
 = f (p , v)     (2.16) 

 

Quasi-static Lagrangian Particle Trajectory Model의 고정된 

전기장에서 𝐟(𝐩 , 𝐯 는 일정한 힘의 장을 가진다. [𝑡 , 𝑡 + ∆𝑡] 의 

시간구간에서 시간 𝑡에서 금속나노입자의 위치 𝐩𝑡 , 속도 𝐯𝑡를 알 때, 

시간 𝑡 + ∆𝑡에서 금속나노입자의 새로운 위치 𝐩𝑡+∆𝑡 , 속도 𝐯𝑡+∆𝑡를 

해석하게 된다. 채용되는 시간간격 ∆𝑡 는 수렴성을 만족시키는 

Courant number의 범위( 𝐶 ≤ 1 )를 만족 한다. 위의 식을 바탕으로 

시간 𝑡의 위치와 속도로부터 4차 룽게-쿠타 방법의 변수가 되는 ∆𝐯1, 

∆𝐯2, ∆𝐯3, ∆𝐯4는 다음과 같다.  

 

∆𝐯1 = 𝐟(𝐩𝑡  , 𝐯𝑡 ∆𝑡     (2.17) 

∆𝐯2 = 𝐟(𝐩𝑡 + (𝐯𝑡 +
∆𝐯1

2
)

∆𝑡

2
 , 𝐯𝑡 +

∆𝐯1

2
)∆𝑡  (2.18) 
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∆𝐯3 = 𝐟(𝐩𝑡 + (𝐯𝑡 +
∆𝐯2

2
)

∆𝑡

2
 , 𝐯𝑡 +

∆𝐯2

2
)∆𝑡  (2.19) 

∆𝐯4 = 𝐟(𝐩𝑡 + (𝐯𝑡 + ∆𝐯3 ∆𝑡 , 𝐯
𝑡 + ∆𝐯3 ∆𝑡  (2.20) 

 

이를 바탕으로, 해석된 𝐩𝑡+∆𝑡와 𝐯𝑡+∆𝑡는 다음과 같다. 

 

𝐩𝑡+∆𝑡 = 𝐩𝑡 + 𝐯𝑡∆𝑡 +
(∆𝐯1+∆𝐯2+∆𝐯3 ∆𝑡

6
   (2.21) 

𝐯𝑡+∆𝑡 = 𝐯𝑡 +
∆𝐯1+2∆𝐯2+2∆𝐯3+∆𝐯4

6
    (2.22) 

    

위와 같은 과정을 통해 금속나노입자는 다양한 힘과 

상호작용하며 수치해석된 궤적을 따라 이동하게 된다. 이후 기판 

표면 또는 증착된 구조물로 접근한 금속나노입자는 '입자가 

증착가능한 활성영역에 실제 증착이 가능한지'의 자체판단을 통해 

On-lattice 방법으로 증착되며, 증착된 구조물의 활성영역을 반영해 

3차원 푸아송방정식 솔버를 갱신하게 된다. Particle Trajectory 

Model과 Particle Accumulation Model의 상호보완적인 연속적인 

과정을 통해 IAAL의 3차원 수치해석이 완성된다. 
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Chapter 3. Results and Discussions 

 

3.1. Particle Trajectory Simulation 

 

3.1.1. Convergence of 3D Poisson Equation Solver 

병렬패턴 중 하나의 패턴(Fig. 2.3)에 대한 미시적인 

기하구조를 바탕으로 On-lattice 방법과 호환되는 3차원 등간격 

격자메쉬를 구성한다. 상용 소프트웨어 COMSOL로부터 구한 

경계조건 및 메쉬로 이루어진 각 셀에 해당하는 물성값과 

표면전하밀도 그리고 𝑥 , 𝑦 , 𝑥𝑦  주기성을 반영해, 3차원 푸아송 

방정식 솔버는 기하구조의 전기장을 해석한다. 3차원 수치해석을 

통한 전기장의 수렴성은 해석대상이 되는 '미시적인 기하구조의 

스케일 대비 격자메쉬의 간격(mesh density)'과 관련이 있다. 

기존의 2차원 단면 시뮬레이션[3,8]과 동일한 경계조건, 

물성값, 표면전하밀도를 바탕으로 𝑥 , 𝑦, 𝑥𝑦 주기성을 반영해, 3차원 

푸아송방정식 솔버로 해석한 기하구조의 전위분포로부터 전기 

장선을 3차원 가시화하였다(Fig. 3.1).  

 

 

 



32 

 

 

Figure 3.1. Convergence of 3D Poisson equation solver for different 

mesh density. a) Commercial software(COMSOL), converged. b) 

100nm  structured mesh, unconverged. c) 50nm  structured mesh, 

converged. d) 20nm structured mesh, converged. 
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격자메쉬 간격에 따라, 솔버의 '해'로 나타나는 전위분포가 

IAAL에서 핵심적 기술인 정전기 나노렌즈로 수렴하는 것이 

상이하게 나타났다. 수렴한 결과는 동일한 경계조건을 바탕으로 한 

상용 소프트웨어 COMSOL의 결과와 비교했을 때, 유의미한 범위 

내에서 동일한 결과를 보였다. 이는 3차원 가시화된 기하구조 

전위분포의 중심축(vertically center line)을 따라 나타나는 

전압강하(voltage drop)를 통해 확인할 수 있다(Fig. 3.2). 또한 20nm 

격자메쉬에 대한 3차원 수치해석 결과로부터 '2차원 단면( 𝑦 =

0 )에서의 전위'와 '전위로부터 구한 𝑥 , 𝑧 방향 전기장'를 구하여, 

등전위전과 전기장선으로 2차원 가시화하였고 정전기 나노렌즈를 

확인할 수 있다(Fig. 3.3).  

 2차원 수치해석에 기반한 기존의 2차원 단면 시뮬레이션 

(Fig. 2.2)과 비교해 시뮬레이션 상의 동일한 경계조건, 물성값, 

표면전하밀도를 바탕으로 해석했음에도, 해상도가 다소 증가한 

것을 확인할 수 있다. 이는 2차원 수치해석과 달리 3차원 수치 

해석은 2차원 단면에서의 전위분포만이 아니라 '추가된 𝑦 축에 

수직한 단면들의 전위분포와 상호작용하며' 부피에서의 전위분포 

를 반영하기 때문에, 2차원 단면 시뮬레이션에 비해 전기선속 

(electric flux)의 밀도가 낮아진 것에서 기인한다.   
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Figure 3.2. Voltage drop along the vertically center line of 3D Poisson 

equation solver between In-house MATLAB(black-line, 20nm mesh) 

and commercial software COMSOL(red-line, fine mesh). 
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Figure 3.3. Cross-sectional electric field and equi-potential line based 

on 3D Poisson equation solver; 20nm  structured mesh and 𝑦 = 0 

plane. 
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3.1.2. Single Particle Trajectory Simulation 

3차원 푸아송방정식 솔버를 통해 3차원 기하구조에 대해 

주어진 조건들을 바탕으로 등간격 격자메쉬에서 성공적으로 On-

lattice 방법과 호환되는 전기장을 구현하였다. 고정된 전기장에서 

선형확률 미분방정식인 랑주뱅방정식을 4차 룽게-쿠타 방법으로 

3차원 해석하여 Quasi-static Lagrangian Particle Trajectory Model이 

완성된다. ' 10nm  격자메쉬'에 대해 해석되었으며, 동일한 크기 

10nm 의 구리(Copper, Cu) 금속나노입자 하나에 대한 궤적을 

수치해석하였다(Fig. 3.4). 
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Figure 3.4. 3D time-dependent 10nm  copper single particle 

trajectory simulation. The particle size is 'magnified' to 20nm  for 

visual convenience. a) Initialization. b) Middle of time. c) Before the 

particle enter the electrostatic nano-lens area. d) After the particle enter 

the electrostatic nano-lens area.  
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상대 유전율이 3.12인 AZ-1512(positive photoresist) 절연막의 

표면전하밀도가 3.64 × 10−4C/m2로 주어진 기하구조에 대해 10nm 

격자메쉬를 바탕으로 전기장을 해석하였다[3]. 표면 전하밀도는 

실제 실험과정 중 Kelvin Force Microscopy를 이용해 측정한 값이다. 

4차 룽게-쿠타 방법으로 3차원 수치해석한 10nm  구리금속 

나노입자의 궤적은 Courant number를 만족하며 평균적으로 103번의 

연산을 통해 수치해석되었다. 

궤적을 따라 이동하는 금속나노입자는 정전기 나노렌즈 

진입 전에는 브라운 운동에 의한 불연속적인 지그재그(zig-zag) 

궤적을 보이는 반면에, 진입 후 전기력에 의해 억제되어 연속적인 

궤적을 보인다. 궤적을 따라 이동하며 기판 표면으로 접근한 금속 

나노입자는 입자가 증착가능한 활성영역에 증착된다. 금속나노 

입자의 증착위치는 '정전기 나노렌즈의 해상도'와 '금속나노 입자의 

스토크스 수(Stokes number)'에 따라 그에 대응하는 가우스 분포로 

나타난다[8].   

 

𝑆𝑡𝑘 =
𝑆

𝐷𝐶
=

𝜌𝑑𝑝𝐶𝐶
2

54𝜋𝜇2𝐷𝐶
𝑞|𝐄|    (3.1) 

 

𝑆 는 나노입자의 종단속도의 전기장에 대한 정지거리 

(stopping distance), 𝐷𝐶 는 절연막에 현상된 패턴의 너비에 대한 

특성길이(characteristic length)이다. 
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3.2. Particle Accumulation Simulation 

 

상호보완적인 Particle Trajectory Model과 Particle Accumulation 

Model의 연속적인 과정을 통해 금속나노입자는 궤적을 따라 기판 

표면 또는 이미 증착된 구조물의 활성영역에 증착하게 되고, 

새로운 활성영역을 반영한 등전위선과 전기장을 구하게 된다. 

' 10nm  격자메쉬'를 제외한 시뮬레이션의 조건은 'Single Particle 

Trajectory Simulation'과 동일하다[3]. 

증착 초기, On-lattice 방법으로 증착된 금속나노입자는 

정전기 나노렌즈의 해상도와 금속나노입자의 스토크스 수에 따라 

그에 대응하는 가우스 분포로 구조물의 기반이 되는 스텀프 

(stump)를 형성한다[8]. 가우스 분포의 첨도(kurtosis)에 대응하는 

첨점(spinode)을 기준으로, 시간에 따라 정전기 나노렌즈의 독특한 

전기장선에 의해 3차원 마이크로·나노 구조물을 형성하게 된다(Fig. 

3.5). 
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Figure 3.5. 3D on-lattice particle accumulation simulation. a) Initial 

stump growth and its side view; Gaussian profile of deposition(inset, 

magnified). b) Nanoparticle assembly growth along electrostatic nano-

lens field line and its side view. 
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그러나 수치해석 모델을 3차원으로 확장하며 계산에 요구 

되는 메모리의 비선형적 증가뿐만 아니라, 기하구조 및 증착된 

구조물의 3차원 구현에 있어서 이미지 처리속도 또한 비선형적 

으로 감소하였다. On-lattice 방법으로 활성영역에 증착되어 셀 

하나에 할당되는 3차원 나노입자는 '구에 근사되는 다면체'로 

이미지 처리되며 단순한 2차원 나노입자의 원과 달리, 구조물의 

크기가 증가하면서 증착된 구조물의 3차원 구현에 필요한 이미지 

처리속도를 감소시킨다. 이를 해결하기 위해 증착된 구조물을 

이루는 나노입자군집의 좌표로부터 그 경계표면을 삼각형 표면 

으로 치환하여 렌더링(rendering)하였다. 또한 렌더링을 통해 각각의 

삼각형 표면에 수직한 벡터에 따라 빛의 반사율을 조절 하여 빛의 

효과를 설정하였다. 따라서 3차원 수치해석에 기반한 시뮬레이션의 

'계산에 요구되는 메모리와 이미지 처리속도'의 최적화를 통해 

3차원 시뮬레이션을 구현하였다.  

결과적으로 ' 10nm  격자메쉬'에 대한 2차원 시뮬레이션을 

동일한 조건의 3차원 시뮬레이션으로 확장하였으며(Fig. 3.6), 그 

실험결과와 경향을 비교하였다(Fig. 3.7).  
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Figure 3.6. Comparison of 2D IAAL cross-sectional simulation and 

3D rendered simulation. 
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Figure 3.7. Comparison of 3D IAAL nano-structure between 

experiment(scale bar: 1.5μm) and 3D rendered simulation. 
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3차원 시뮬레이션의 경우 2차원 시뮬레이션의 경우와 달리, 

증착초기 금속나노입자의 스토크스 수의 확률분포에 의해 나타나는 

가우스 분포[8]를 따르는 스텀프의 형성이 나타났다. 3차원에서는 

가우스 분포가 확인되는 반면, 2차원은 가우스 분포가 나타나지 

않았다. 또한 3차원의 경우 나노입자가 조립되어 형성된 구조물의 

해상도와 다공성(porosity) 측면에서 실제 실험결과에 상대적으로 

근사한 경향이 나타남을 알 수 있다. 2차원은 100nm 미만의 

해상도를, 실험결과와 3차원은 200nm의 유사한 해상도를 보였다. 

다공성의 경우 2차원과 3차원 그리고 실험결과의 객관적인 정량적 

평가가 쉽지 않지만, 2차원은 육안으로도 쉽게 확인할 수 있듯이 

높은 다공성을, 실험결과와 3차원은 낮은 다공성을 보였다. 위와 

같이 실제 실험결과에 더 근사한 경향을 보이는 3차원 

시뮬레이션의 원인으로는 금속나노입자의 조립이 단면에 한정된 

2차원 시뮬레이션과 달리 3차원 시뮬레이션에서는 ‘3차원으로 

형성된 활성영역에 의해 부피의 형태’로 이루어지기 때문이다. 

조립과정에서 구조물에 '전기장이 극단적으로 집속되는 팁의 

형성(intensive tip growth)'을 완화하며 실제 실험을 통해 나타나는 

자연현상에 가깝게 구조물의 조립을 구현(well-defined tip growth) 

하는 것에 기인한다. 팁의 형성이 완화되지 못한 2차원 

시뮬레이션의 경우, 극단적인 전기장의 집속으로 인해 실제 실험과 

전혀 다른 스텀프의 형성과 높은 다공성 그리고 급격하게 높아진 

해상도를 보인다. 
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Chapter 4. Conclusion 

 

본 연구의 목적은 다양한 증착방법을 기반으로 복잡한 

형상의 3차원 구조물을 조립하는 현재의 IAAL 나노입자 패터닝 

기술의 실시간 관측의 어려움을 극복하고, 구조물 형태를 예측 

하는 3차원 수치해석에 기반한 시뮬레이션을 구현함에 있다.  

3차원 수치해석은 Particle Trajectory Model과 Particle 

Accumulation Model의 상호보완적, 연속적 과정을 통해 진행된다. 

주어진 경계조건의 3차원 푸아송방정식 솔버를 이용해, On-lattice 

방법과 호환되는 등간격 격자메쉬를 기반으로 '병렬패턴 중 하나의 

패턴에 대한 기하구조 및 증착된 구조물을 고려한' 전위분포 및 

전기장을 구하였다. 또한 전위분포가 기하구조 스케일 대비 

격자메쉬 간격에 따라 정전기 나노렌즈로 수렴함을 확인하였다. 

이를 통해 기존의 2차원 시뮬레이션 및 그 실험결과와 동일한 

조건을 바탕으로 ' 10nm  격자메쉬'에서 3차원 시뮬레이션을 

구현하였다. 

솔버를 통해 3차원 수치해석된 전기장 결과를 바탕으로, 

Quasi-static Lagrangian Particle Trajectory Model은 고정된 전기장에서 

금속나노입자의 마이크로·나노스케일 운동을 설명하는 선형확률 

미분방정식 랑주뱅방정식을 4차 룽게-쿠타 방법으로 3차원 

수치해석하여 그 궤적을 성공적으로 예측하였다. 브라운 운동에 
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기반한 나노입자의 불연속적인 운동이 정전기 나노렌즈의 영역으로 

진입하면서 충분한 전기력에 의해 연속적인 운동으로 변화함을 

Single Particle Trajectory Simulation을 통해 보였다.  

활성영역에 도달한 나노입자는 On-lattice Particle 

Accumulation Model을 통해 정전기 나노렌즈의 독특한 전기장을 

따라 3차원 구조물을 형성한다. 증착된 구조물은 새로운 

활성영역을 형성하고, 이는 다시 3차원 푸아송방정식 솔버에 

반영되어 증착된 구조물을 고려한 전위분포 및 전기장 해석에 

이용된다.   

On-lattice Particle Accumulation Simulation을 통해 증착된 

구조물은 증착 초기에, 기존의 실험결과와 동일한 가우스 분포를 

따르는 스텀프를 형성함을 확인하였다. 또한 시뮬레이션을 통해 

증착된 3차원 구조물의 시각화를 위한 이미지 처리속도의 최적화를 

통해 렌더링 및 빛의 효과를 반영하였으며, 결과적으로 시간에 

따른 IAAL의 3차원 구조물 조립과정을 성공적으로 시각화하였고 

실제 실험을 통해 나타나는 자연현상에 근사함을 확인하였다. 이는 

동일한 조건의 IAAL의 2차원 구조물 조립과정과도 비교하여 그 

효용성을 확인하였다(Tab. 4.1). 

본 연구를 통해 정전기 나노렌즈를 따라 조립되는 금속 

나노입자의 독특하고 복잡한 형상을 예측하고, 실시간 관측의 

어려움을 극복하기 위한 3차원 시뮬레이션 기반을 구현하였다. 

기초적인 2차원 단면 시뮬레이션을 3차원으로 확장함과 동시에 
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실제 실험결과에 근사한 구조물의 조립을 확인하였다. 또한 다양한 

최적화를 통해 더욱 큰 스케일에서의 3차원 수치해석이 요구되는 

다양한 증착방법을 위한 개선된 3차원 푸아송방정식 솔버 및 

이미지 처리방법을 제시하였다. 

 

Contents Experiment 2D 3D 

Stump Growth Gaussian Non-Gaussian Gaussian 

Resolution ~200nm < 100nm  ~200nm 

Tip Growth Well-defined Intensive Well-defined 

Porosity Low High Low 

 

Table 4.1. Comparison of experimental results, 2D and 3D IAAL 

simulation. 
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Abstract 

In this thesis, I demonstrate a three-dimensional(3D) simulation 

adequate for describing various patterning methods of present nanoparticle 

patterning technology via IAAL. Solving Poisson equation based on 

experimental conditions and on-lattice structured mesh, the solver calculates 

its electric field and electrostatic nano-lense, also visualizes the solution in 

3D. Langevin's equation, numerically solved with 4th order Runge-Kutta 

method, predicts particle trajectory using the electric field solution. Arriving 

to active region, the particles are accumulated on substrate, pre-deposited 

particles and nano-structure in the way of on-lattice method and successfully 

implements 3D numerical solution of IAAL. Under condition of 10nm 

structured mesh, 3D simulation is compared with pre-existing 2D simulation. 

The result shows the improvement of similarity with experimental result in 

regard to the appearance of stump following Gaussian profile, tip growth, 

resolution, and the porosity of assembled nano-structure.  
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