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1. 서 론

항공우주 분야에서 극한 환경에 적합한 소재 개발은 산
업 전반에서 중요한 연구 분야로 자리잡고 있다. 항공기,
우주선, 엔진, 로켓 부품 등은 고온, 고압, 방사선, 산화 조
건 등 다양한 극한 환경에서 작동해야 한다[1]. 이러한 극
한 환경에서는 소재가 단순히 물리적 구조를 유지하는 것
이상의 성능을 요구하며, 장기간의 내구성, 강도, 열적 안
정성 등이 필수적이다[2]. 특히, 우주와 항공 환경은 높은
온도 변화, 진공 상태, 우주 방사선 등의 극단적인 조건을

포함하므로, 소재가 이러한 조건에서도 안정적이고 효율적
으로 작동해야 한다[3]. 이러한 요구를 충족하는 소재를 개
발하는 것은 항공우주 기술의 발전을 위한 중요한 과제이다. 
기존의 금속 및 세라믹 소재는 일부 극한 조건에서는 우
수한 성능을 보이지만, 장기간 사용에 있어 높은 비용, 열
적 피로, 구조적 변형 등으로 한계를 드러낸다[4]. 특히, 이
러한 소재는 고온 환경에서 강도와 안정성을 유지하기 어
렵고, 반복적인 하중이나 열적 충격으로 인한 물리적 손상
이 발생할 수 있다[5]. 이러한 문제를 해결하기 위해 항공
우주 분야에서는 복합재료가 주목받고 있다. 그 중에서도
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Abstract: Carbon fiber reinforced ceramics (CFRCs) are well-suited for aerospace compo-
nents due to their high-temperature stability and oxidation resistance. The SiC-based
matrix offers excellent fracture toughness and thermal shock resistance but is prone to
defects such as cracking and delamination due to its brittleness. To address these issues,
ongoing research focuses on incorporating MAX phase ceramics into composites. In this
study, tailoring the M-site composition in MAX phases, such as M3SiC2 structures, expands
the mechanical and thermal properties using ab initio calculations. This study identified
that Ta-based M3SiC2 MAX phases exhibit high bulk modulus, making them resistant to
pressure changes, while Ti and Hf-based phases demonstrate high shear and Young’s mod-
ulus, contributing to superior crack resistance and thermal durability. Additionally, Ti, Zr, Hf,
and Ta-based compositions were found to have thermal expansion properties like SiCf

effectively mitigating thermal stress and fatigue under rapid temperature fluctuations. Ab
initio calculations identified Ti, Zr, Hf, and Ta-based M3SiC2 MAX phases as the most prom-
ising matrix materials for CFRCs in aerospace and high-temperature applications.

Keywords: Ab initio calculation, aerospace, carbon fiber reinforced ceramics, MAX phase,
mechanical property
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carbon fiber reinforced ceramics (CFRCs)는 고온 및 고압
환경에서의 성능을 개선할 수 있는 유망한 대안으로 떠오
르고 있다[6].

CFRCs는 탄소 섬유(carbon fiber, Cf) 또는 SiC 섬유(SiCf)
와 SiC 매트릭스(matrix)를 조합한 복합재료이다. 항공우주
분야에서 뛰어난 내산화성, 고온 안정성, 및 높은 경도를
제공한다[7]. 이러한 특성 덕분에 CFRCs는 항공기와 우주
선의 부품에 널리 활용되고 있으며, 특히 고온 환경에서의
파괴인성 및 내열성에서 뛰어난 성능을 발휘한다[8]. SiC
매트릭스는, 고온 환경에서 우수한 파괴인성을 제공하며,
부식 및 열 충격에 강한 특성을 갖는다[9]. 그러나 높은 취
성으로 인해 가공된 표면에서 균열이나 계면 분리와 같은
결함이 발생할 수 있으며, 이는 부품의 성능 저하와 수명
단축으로 이어질 수 있다[10]. 

SiC 매트릭스의 한계를 극복하기 위해, 최근에는 MAX
phase 세라믹을 매트릭스로 사용한 연구가 활발히 진행되
고 있다. MAX phase는 고온 안정성, 높은 경도 및 고온에
서의 균열 자가 치유(crack healing) 특성을 제공하는 세라
믹 소재로, 이를 사용하면 SiC 매트릭스의 취성 문제를 보
완할 수 있다[11]. 특히 Cf-SiC 복합재료를 Cf-MAX phase
또는 SiCf-MAX phase 복합재료로 대체할 경우, 이들 복합
재료는 균열에 대한 취약성을 줄이고, 극한 환경에서도 더
높은 안정성을 제공할 수 있다. 이로 인해 MAX phase는
항공우주와 같은 고온 및 고압 환경에서 활용 가능성이 높
은 소재로 평가된다.

MAX phase 중에서 M3SiC2 구조는 M-site에 다양한 전이
금속 원소를 적용하여 물성과 활용 범위를 확장할 가능성
이 크다. 연구에 따르면, M3SiC2의 부피 탄성계수(bulk
modulus)는 M-C 단일 탄화물의 부피 탄성계수와 비례하
며, 부피 탄성계수가 클수록 외부 압력에 대한 변형이 적
고 강성이 높아 극한 환경에서도 내구성을 향상시킨다[12].
연구에 따르면, Ti3SiC2보다 부피 탄성계수가 큰 M-site 원
소들이 관찰되었다. 이는 새로운 소재 개발에 중요한 단서
를 제공한다.

MAX phase 중에서도 Ti3SiC2는 매트릭스로 사용하기에
특히 유망한 소재로 주목받고 있다. Ti3SiC2는 우수한 산화
저항성과 균열 억제 능력을 보이며, 고온 환경에서도 기계
적 성능을 유지할 수 있다[13]. 이 소재는 반복적인 하중과
열적 응력 하에서도 균열 전파를 효과적으로 억제하며, 섬
유-매트릭스 계면의 마찰력을 감소시켜 복합재의 장기적인
내구성을 향상시킨다[14]. Ti3SiC2 매트릭스를 도입한 복합
재는 고온 산화 환경에서도 뛰어난 성능을 발휘하며, TiO2

보호층을 형성하여 탄소섬유를 효과적으로 보호함으로써
극한 환경에서 안정성을 유지한다[15]. 이러한 특성은 Ti3SiC2

가 복합재 매트릭스로서 항공우주 분야에서 요구되는 우수
한 성능을 제공할 수 있는 유망한 소재임을 시사한다[16,17]. 

MAX phase는 전이금속 원소의 종류에 따라 강도, 경도,
열전도도, 열팽창계수가 달라지며, 이를 통해 Ti3SiC2 외에
도 다양한 MAX phases들이 극한 환경에서 높은 안정성과
우수한 기계적 특성을 제공할 수 있는 가능성을 보여준다
[18]. UHTC에서 Zr, Hf, Ta 원소는 주요 후보군으로 활용
되며, ZrC, HfB2 등의 형태로 많이 연구되고 있다[19,20].
이들 전이금속 기반 화합물은 내산화성이 높고, 극한환경
에서 우수한 안정성을 보이기 때문에 이를 포함한 MAX
phase를 CFRCs 매트릭스로서 활용될 가능성이 있다. 그러
나 현재 MAX phase 연구는 주로 Ti2AlC, Ti3SiC2와 같은 Ti
계 MAX phase에 집중되어 있으며, Zr, Hf, Ta와 같은 전이
금속을 포함한 MAX phase는 합성의 어려움으로 인해 연
구된 데이터가 부족한 상황이다[21,22]. 이에 본 연구에서
는 다양한 전이금속이 포함된 MAX phase를 극한 환경에
서의 CFRCs 매트릭스 후보로 고려하고, 그 활용 가능성을
탐색하고자 한다.
특히, 준조화 근사법(Quasi-harmonic Approximation,

QHA)을 도입한 ab initio 계산을 활용하여 기존 실험에서
구현하기 어려운 물성을 보다 비용 효율적으로 예측하고
신속하게 계산함으로써, M3SiC2 MAX phase의 구조적 안
정성과 기계적 특성을 체계적으로 분석하였다. 이를 바탕
으로, 극한 환경에서의 응용 가능성을 구체적으로 검토하
고, CFRCs 매트릭스로서의 적합성을 평가하였다[23].

2. 계산 방법

M3SiC2의 구조와 기계적 특성 및 열적 안정성을 확인하
기 위한 전자밀도이론(DFT) 기반 ab initio calculation 계
산은 Vienna ab initio simulation package (VASP) 코드를 기
반으로 진행되었다[24]. 전자와 원자핵 간 거리에 따른 전
자 분포 확률 변화를 고려하기 위해 generalized gradient
approximation with the Perdew-Burke-Ernzerhof(GGA-PBE)
exchange correlation functional을 교환 상관관계 에너지 식
으로 사용하였다[25]. 이 때 높은 에너지 수준의 planewave
까지 고려하기 위해 cutoff energy 값은 500 eV를 사용하였
으며, 모든 구조의 최적화는 원자간 작용하는 힘이 0.015
eV/Å 이하인 동시에 전자 에너지가 10-6 eV 이하로 안정될
때까지 진행되었다[26].

k-points 조건으로의 수렴 여부는 계산결과를 고려하여
최적의 값을 설정하였다. Figure 1에 나타낸 바와 같이,
Ti3SiC2 모델로 진행된 총 에너지(total energy)와 격자상수
(lattice parameter)의 변화를 관찰하여 도출된 최적 값을 지
정하였다. 단위격자(unit cell)의 경우 최적 k-points mesh인
7×7×1를 가지고 계산을 진행하였다. 탄성계수 계산에서는
보다 정확한 결과를 얻기 위하여 이보다 높은 k-points mesh
가 사용되었다. 적분은 Gaussian을 사용하여 수행되었다[27].
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변형률-응력 관계는 MAX phase의 탄성 특성을 계산하
는 데 사용된다[28]. 그런 다음 6개의 변형 값(±0.005, ±0.007,
±0.009)는 탄성 상수의 정확도를 높이기 위해 + 및 − 방향
으로 각 최적화된 모델에 제공된다. 이 연구에서는 육각형
구조를 고려하므로 6개의 탄성 상수(C11, C12, C13, C33, C44,
C66)는 다음과 같이 Voigt-Reuss-Hill 체계와 함께 사용되며
이를 수식 (3)−(11)에 적용해 기계적 물성을 구하였다[29,30].

(1)

(2)

BV = {2 × (C11+C12)+4C13+C33} ÷ 9 (3)

BR = C2 ÷ (C11+C12+2C33− 4C13) (4)

GV = (C11+C12+2C33− 4C13+12C44+12C66) ÷ 30 (5)

C66 = (C11− C12) ÷ 2 (6)

C2 = (C11+C12)C33− 2C13
2 (7)

GR = 5C2C44C66 ÷ {6BVC44C66+2C2(C44+C66)} (8)

BH = (BR+BV) ÷ 2 (9)

GH = (GR+GV) ÷ 2 (10)

EH = 9BHGH ÷ (3BH+GH) (11)

위의 식에서 는 MAX phase의 화학식 단위에 따
른 시스템의 에너지를 말한다. 또한 , , 는

각 원소의 가장 안정한 상태에서의 에너지를 의미하며,
, , 는 각 원소의 개별 원자 상태의 에너지

를 말한다. BV, BR, GV, GR는 각각 Voigt, Reuss으로 계산된
부피 탄성계수와 전단 탄성계수이며, 최종적인 BH, GH, EH

값은 Hill 식으로 나타내었다.
MAX phase의 탄성 및 열 팽창 특성의 온도 의존성을 얻
기 위해 QHA를 적용하였다. 이 방법은 모델의 평형 부피
가 특정 온도의 영향을 받는다고 가정한다. 이를 위해 0 K
의 기저 상태 부피에서 완전히 에너지적으로 최적화된 구
조를 출발점으로 삼는다. 이후 일정 부피를 변화시키며 5가
지 다른 부피 조건에서 에너지-부피 곡선을 계산하였다. 따
라서 격자 매개변수와 원자 위치는 전자 에너지를 최소화
하여 최적화한다[31,32]. Grüneisen 상수가 2인 Debye-
Grüneisen 이론을 사용하여 Helmholtz 자유 에너지를 조사
하는 데 활용되며, 이 과정에서 다양한 온도 조건(최대
1500 K)을 채택한다[33].
자유 에너지 E(V)는 특정 부피 V에서 다음과 같이 표현
된다. 본 연구에서는 계산된 5개의 다른 부피 조건에서의
데이터의 경향성을 효과적으로 반영하기 위하여 경험적으
로 도출된 피팅 함수인 수식 (12)을 사용하였다. 수식 (12)
은 데이터의 비선형적 특성을 고려하여 다음과 같이 구성
되었다.

(12)

여기서 a부터 e까지는 피팅 매개변수로, 널리 사용되는 선
형 EOS 중 하나인 5개의 매개변수와 함께 쓰이는 Birch-
Murnaghan(BM5) EOS을 통해 최적화되었다[34,35].
비평형 깁스 자유 에너지 는 총 전자 에너지

, 압력과 부피 효과 , 및 온도 및 엔트로피에
따른 추가 항 을 포함하여 다음과 같이 계산된다
[36].

(13)

여기서 는 내부 에너지와 엔트로피의 다양한 기

Eform
M3SiC2 Etotal

M3SiC2 3Esolid
M Esolid

Si 2Esolid
C+ + –

6----------------------------------------------------------------------------=

Ecohe
M3SiC2 Etotal

M3SiC2 3Eatom
M Eatom

Si 2Eatom
C+ + –

6-------------------------------------------------------------------------------=

Etotal
M3SiC2

Esolid
M Esolid

Si Esolid
C

Eatom
M Eatom

Si Eatom
C

E V  a bV 2/3– cV 4/3– dV 2– eV 8/3–+ + + +=

G x P T  

Etot x  PV x 

Atot x T 

G x P T   Etot x  PV x  Atot x T + +=

Atot x T 

Figure 1. Convergence analysis of (a) total energy and (b) lattice parameter of Ti3SiC2 in M3SiC2 max phases with varying k-points mesh (3×3×1 to
13×13×1).
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여를 포함하며 다음과 같이 정의된다.

(14)

ED와 SD는 Debye 진동격자로부터 얻어진 내부 에너지와
엔트로피이며, Eel과 Sel는 전자적 기여에 의한 내부 에너지
와 엔트로피를 의미한다. 하지만, 본 연구에서 고려한 온도
범위 내에서는 전자적 기여가 거의 상수에 가까워 그 영향
이 미미하며, 이를 포함할 경우 계산 복잡성이 크게 증가
한다. 또한, 관련 선행 연구에서도 유사한 온도 범위 및 시
스템에서는 전자적 기여가 거의 무시될 수 있다는 결과가
보고되었다[37]. 이러한 이유로 본 연구에서는 계산의 효율
성을 위해서 이들을 제외하고 계산하였다.

3. 결과 및 고찰

M3SiC2 MAX phase의 상 안정성을 연구하기 위해 형성
에너지를 수식 (1)을 사용해서 계산한 결과, Cr, Mo, W를
제외한 나머지 원소들은 MAX phase를 형성할 가능성이 존
재함을 발견하였다. 계산된 M3SiC2 MAX phase의 형성에
너지, 응집에너지, 격자상수 a, 격자상수 c/a 비율이 Table 1
에 나타나 있다. 형성에너지는 화합물이 형성될 때 방출되
거나 흡수되는 에너지를 나타내며, 음의 형성 에너지는 화
합물이 열역학적으로 안정적임을 의미한다. Ti, Zr, Hf은 낮
은 형성 에너지를 통해 안정적인 화합물을 형성하며, 이는
고온 환경에서도 구조적 안정성을 유지할 가능성이 높다
[38]. 반면 Cr, Mo, W는 형성 에너지가 양의 값을 가지며,
이는 해당 조성이 불안정한 MAX phase를 형성함을 의미
한다. 응집에너지는 수식 (2)를 사용하여 구했다. 이는 원
자들 간 결합 강도를 나타내며, 낮은 응집에너지는 강한 결
합력을 의미한다. Ta은 낮은 응집에너지를 통해 강한 결합
과 열적 안정성을 보이며, 열 충격이나 고온 환경에서도 안
정적인 특성을 나타낸다[39]. 

격자상수를 바탕으로 계산된 c/a 비율은 결정 구조 안정
성을 나타내는 중요한 지표로, 단위 셀의 높이(c)와 기저면
의 한 변 길이(a)의 비율로 정의된다. 일반적으로 312 MAX
phase의 c/a 비율은 약 6 정도이며 본 연구에서 구한 MAX
조성들의 구조는 이론적 모델과 대체로 일치한다[40]. c/a
값이 1.732를 초과할 경우, Ti3SiC2와 같은 MAX phase 세
라믹에서 kink band 형성 조건이 충족된다[41]. kink band
가 형성되면 응력이 한 방향으로 집중되지 않고 분산되어
파괴 저항성이 향상된다. 또한, 층상구조를 가진 재료에서
kink band가 전단 변형을 흡수함으로써 균열 전파를 억제
하는 역할을 하는 것으로 알려져 있다[42]. 따라서 kink
band의 형성은 재료의 기계적 강도와 파괴저항성을 증가
시키는 데 중요한 역할을 한다. 기계적 강도와 파괴 저항
성을 향상시키는 데 중요한 역할을 한다. 본 연구에서 분
석된 MAX phase 조성의 c/a 비율은 모든 원소에서 1.732
를 초과하여 kink band 형성이 가능함을 보여주었다.
계산된 M3SiC2 MAX phase의 (a) 부피 탄성계수, (b) 전
단 탄성계수(shear modulus), (c) 영률(Young’s modulus) (d)
경도(hardness)가 Figure 2에 나타나 있다. MAX phase의 기
계적 물성치를 이전 연구 결과와 비교한 결과, 약 4% 이내
의 차이를 보였으며, 이를 통해 측정값이 큰 편차 없이 신
뢰할 수 있는 수준임을 확인하였다[43]. 일반적으로 고온
및 고압 환경에서는 압력에 대한 저항성을 나타내는 부피
탄성계수가 높을수록 유리하며, 균열 억제를 위해서는 인
장 및 압축 응력의 분포를 결정하는 영률이 높은 것이 중
요하다. 
부피 탄성계수는 CFRCs의 온도에 따른 부피 탄성계수

180−205 GPa와 비교하여 전반적으로 높은 값을 보였으며,
특히 Ti는 높은 전단 탄성계수와 영률을 바탕으로 우수한
내구성과 열적 안정성을 나타내었다[44]. 이는 균열 발생
가능성이 높은 환경에서도 높은 열적 안정성을 제공할 수
있음을 시사한다. 반면, Nb는 상대적으로 낮은 전단 탄성
계수와 경도를 보여 균열 저항성이 낮다는 것을 시사한다.

Atot x T  ED x T  TSD x T  Eel x T  TSel x T –+–=

Table 1. Formation energy, cohesive energy, lattice parameter a, and lattice parameter c with c/a ratio of M3SiC2 MAX phases (M=Ti, V, Cr, Zr, Nb,
Mo, Hf, Ta, and W) at 0 K

M
composition

Formation energy
(eV/atom)

Cohesive energy
(eV/atom)

Lattice parameter a
 (Å)

Lattice parameter c
(Å)

c/a ratio

Ti -0.788 -6.961 3.075 17.704 5.76
V -0.461 -6.620 2.931 17.087 5.83
Cr  0.002 -5.504 2.884 16.515 5.73
Zr -0.787 -7.378 3.345 18.823 5.63
Nb -0.505 -7.478 3.149 18.209 5.78
Mo  0.026 -6.585 3.092 17.511 5.66
Hf -0.825 -7.496 3.299 18.563 5.63
Ta -0.479 -8.091 3.152 18.078 5.74
W  0.233 -7.426 3.117 17.348 5.57
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Figure 3은 M3SiC2 MAX phase 조성의 각 조성별 에너지
-부피 관계를 나타내며, 300 K에서 1500 K까지 다양한 온
도에서 계산된 에너지-부피 곡선을 보여준다. 동일한 조성
을 가지더라도 부피에 따라 에너지가 변화한다. 이는 특정
조건에서 가장 안정한 상태를 예측하는 데 중요한 정보를
제공한다. 또한, 원자 반지름이 증가함에 따라 부피와 에너
지의 관계가 변화할 수 있다. 이로 인해 특정 조건에서 안
정한 상의 특성이 달라질 수 있다. 이는 원자 반지름이 결
정 구조의 상대적 안정성뿐만 아니라 열역학적 성질에도
영향을 미친다[45]. 결론적으로, 에너지-부피 곡선은 원자
반지름과 조성에 따른 열역학적 안정성을 평가하는데 중요
한 데이터를 제공한다. 이를 통해 가장 안정한 상태를 예
측할 수 있다.

Table 2의 부피 탄성계수(B)는 외부 압력에 대한 압축 저
항성을 나타낸다[46]. Zr과 Hf를 제외하고 다른 전이금속
MAX phase matrix는 Ti3SiC2 matrix보다 우수한 부피 탄성
계수를 가진 것을 통해 외부 압력에 대한 변형 감소를 기
대할 수 있고 다른 전이금속 원소들을 이용한 M3SiC2 matrix
의 적용 가능성을 확인할 수 있었다. 그리고 Ti3SiC2는 상
온과 비교하였을 때, 1500 K에서 30 GPa 내외의 부피 탄
성 계수의 감소가 발생하였고 다른 전이 금속 MAX phase

matrix 대부분 상온에 비해 1500 K에서 부피 탄성계수가
마찬가지로 30 GPa 외로 감소하는 것을 보아 충분히 Ti3SiC2

와 같이 MAX phase 코팅으로 구조적으로 적용해볼 수 있
을 것이다. 따라서 주기가 증가할수록 결합에 관여하는 전
자 밀도가 증가함으로 인해 부피 탄성계수는 증가한다[47,48]. 
전단 탄성계수와 영률은 재료의 기계적 성질을 평가하는
중요한 지표이다. 이는 원자간 결합 강도에 영향을 받는다.
본 연구에서는 Table 1의 cohesive energy 값과 Figure 2의
영률 및 전단 탄성계수 간의 관계를 분석하여, 대부분의 전
이금속 원소에서 유사한 경향성을 보이는 것을 확인하였
다. 예를 들어, Cr, V와 같은 원소는 cohesive energy 값이
높으며, 이에 따라 영률과 전단 탄성계수 값이 상대적으로
낮은 것으로 나타났다. 반면, Ti, Hf와 같은 경우에는 cohesive
energy 값이 낮고, 영률과 전단 탄성계수 값이 높은 것을
확인할 수 있었다. 다만, 모든 전이금속 원소가 동일한 경
향성을 보이는 것은 아니지만, 대부분의 원소에서 일관된
패턴이 확인되었다. 해당 물성들이 금속 원소의 조성 변화
에 따라 계산된 값을 Figure 4에 나타내었다. 두 기계적 물
성 모두 4족 금속원소(Ti, Zr, Hf)가 5족 금속원소(V, Nb,
Ta)보다 높은 값을 보였다. 이는 결합의 강도와 변형에 대
한 저항성을 반영하며, 단일 전자가 채워진 오비탈의 개수

Figure 2. (a) Bulk modulus, (b) shear modulus, (c) Young's modulus, and (d) hardness of M3SiC2 MAX phases (M=Ti, V, Cr, Zr, Nb, Mo, Hf, Ta, and W)
at 0 K.
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가 적은 4족 금속원소가 전자 간 반발력이 낮아 강한 결합
을 형성하기 때문이다. 이로 인해 4족 금속원소는 5족 금

속원소에 비해 높은 전단 탄성계수와 영률 값을 가진다. 이
러한 강한 결합력과 높은 융점은 고온 환경에서 우수한 내

Figure 3. Energy-volume curve of M3SiC2 MAX phases; (a) Ti, Zr, Hf, (b) V, Nb, Ta, and (c) Cr, Mo, W. Curves are shown for temperatures from 300 K
to 1800 K in 300 K increments, with lower curves indicating higher temperatures.

Table 2. Temperature-dependent bulk modulus of M3SiC2 MAX phases (M=Ti, V, Cr, Zr, Nb, Mo, Hf, Ta, and W)

T (K) Ti Zr Hf V Nb Ta Cr Mo W
300 191.53 172.61 188.56 216.46 228.37 255.50 237.86 256.18 289.40
600 187.12 168.27 183.37 210.83 220.33 248.91 229.44 246.55 279.60
900 181.70 163.09 177.31 203.63 210.30 241.31 219.61 232.87 268.08

1200 176.03 157.45 170.65 195.02 198.61 232.91 209.65 213.67 255.01

1500 170.41 151.42 163.36 183.90 185.14 223.60 200.01 182.65 240.04
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열성을 발휘하며, 금속 변형과 기계적 성질의 저하를 최소
화한다. 따라서, 이러한 특성으로 인해 M3SiC2 MAX phase
구조에서 M-site로는 4족 금속원소가 5족 금속원소보다 적
합하다는 결론을 도출할 수 있다. 
푸아송 비(Poisson’s ratio)는 물질의 취성-연성 거동을 나
타내는 중요한 지표로, Figure 5에 나타난 바와 같이, 금속
원소의 조성 변화에 따라 그 값이 달라진다. 일반적으로
0.26 이상일 경우 연성이 높은 것으로 평가되며, 0.26 미만
일 경우에는 취성 경향을 나타낸다[49]. 물질의 취성과 연
성은 물질 내부에서 나타나는 화학 결합의 특성과 종류에
따라 결정된다. 취성 정도가 높은 물질은 주로 강한 공유

결합을 가지는 반면, 연성이 높은 물질은 금속 결합이 지
배적으로 나타나는 특징을 보인다. Figure 5에서 분석된 결
과에 따르면, 5족 금속 원소가 4족 금속 원소보다 높은 연
성을 나타냈으며, 이는 전이금속의 d 오비탈에 채워지는 전
자 수의 차이에 기인한다. VEC(value of electron concentration)
이 증가할수록 초과된 전자가 공유 결합을 하지 않고 물질
내 금속 원소 사이에 d-d 오비탈 혼성 궤도를 생성한다. 이
러한 d-d 오비탈 혼성 궤도의 생성은 금속 결합이 증가한
다는 의미이며, 이는 물질의 연성 정도를 높이는 데 기여한다.

Figure 6에 나타난 바와 같이, 금속 원소의 조성 변화와
온도 조건에 따라 CTE 값이 달라진다. SiC의 CTE는 회색

Figure 4. Temperature-dependent shear modulus and Young’s modulus of M3SiC2 MAX phases; (a) Cr, Mo, W, (b) Ti, Zr, Hf, and (c) V, Nb, Ta.
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영역으로 표시되어 있으며, SiC와의 CTE 차이가 적을수록
열응력이 감소한다. 이는 고속 비행 중 발생할 수 있는 급
격한 온도 변화에도 재료가 균열이나 손상없이 우수한 성
능을 유지할 것으로 예상된다. Figure 6(a)에서 세 금속 원
소 모두 SiC와 유사한 CTE 값을 보여 열응력이 적을 것으
로 예측되었다. Figure 6(b)에서 Ta는 V와 Nb보다 SiC에 가
장 근접한 CTE를 나타내어 약 300 K에서 600 K의 온도 범
위에서 안정적인 열팽창 특성을 보였다. 따라서 M3SiC2 구
조의 M-site에 Ti, Zr, Hf, Ta와 같은 원소를 사용하면 두 재
료 간 CTE 차이로 인해 발생할 수 있는 열응력을 효과적
으로 완화할 수 있다. 이는 열응력으로 인한 재료의 손상
을 줄이고 피로를 감소시켜, 고온 환경이나 급격한 온도 변
화에서도 재료의 수명을 연장하는데 기여할 수 있을 것으
로 판단된다. 

4. 결 론

본 연구에서는 M3SiC2 MAX phase 구조의 기계적 및 열
적 특성을 평가하기 위해 형성 에너지, 탄성계수, 열팽창계
수 등의 물리적 특성을 체계적으로 분석하였다. 이를 통해
다양한 전이금속 조성의 M3SiC2 구조가 항공우주 및 고온
환경에서 매트릭스 재료로 활용될 가능성을 검토하였다. 

형성 에너지 분석 결과, Cr, Mo, W 기반의 M3SiC2 MAX
phase는 양의 형성 에너지를 보이기 때문에 화합물 형성이
어렵다. 기계적 특성 분석 결과, Ta 기반의 M3SiC2 MAX
phase는 높은 부피 탄성계수로 압력 변화에 강하고, Ti, Hf
기반의 M3SiC2 MAX phase는 높은 전단 탄성계수와 영률
로 균열 억제와 열적 내구성이 우수한 것으로 나타났다. 
전반적으로 모든 M3SiC2 MAX phase는 높은 부피 탄성
계수와 낮은 감소율을 보여 고온 및 고압 환경에서 안정적
인 성능을 제공할 수 있을 것으로 기대된다. 푸아송 비 분
석 결과 V, Nb, Ta는 푸아송 비가 0.26 보다 높아 연성이
뛰어나고, 변형에 대한 저항성이 큰 것으로 나타났다. SiC
와의 CTE 차이가 적을수록 열응력이 감소하여, Ti, Zr, Hf,
Ta 기반의 M3SiC2 조성은 급격한 온도 변화에서도 열응력
과 열적 피로를 효과적으로 완화할 수 있는 재료임을 확인
하였다. 
추가적으로, 기존 CFRCs의 매트릭스로 사용되던 SiC매
트릭스는 높은 취성으로 인해 가공된 표면에서 균열이나
계면 분리와 같은 결함이 발생할 가능성이 있다. 이는 부
품의 성능 저하 및 수명 단축으로 이어진다. 반면, SiC 대
신 312 MAX phase를 매트릭스로 사용할 경우, 기존 SiC의
취성으로 인한 구조적 결함을 줄일 수 있다. 또한, 장기간
의 고온 환경에서도 안정적인 성능을 유지할 수 있는 가능

Figure 5. Temperature-dependent Poisson’s ratio of M3SiC2 MAX phase; (a) Ti, Zr, Hf, (b) V, Nb, Ta, and (c) Cr, Mo, W. Values above 0.26, shown in
the gray area, correspond to ductile behavior. 

Figure 6. Temperature-dependent CTE of M3SiC2 MAX phase; (a) Ti, Zr, Hf, (b) V, Nb, Ta, and (c) Cr, Mo, W, with the gray area indicating the CTE of
SiC for comparison.
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성이 높다. 따라서, 312 MAX phase를 매트릭스로 사용할
경우 고온 환경에서 안정성을 유지하기 때문에 기존 SiC
매트릭스의 한계를 보완할 수 있는 대안으로 적합하다고
판단하였다.
결론적으로, 본 연구에서 분석된 조성들 중 Ti, Zr, Hf, Ta
기반의 M3SiC2 MAX phase는 강도, 열적 안정성, 연성, 및
열응력 완화 특성을 모두 충족하는 가장 유망한 조성으로
평가된다. 기존 연구에서 상대적으로 소홀히 다루어졌던 Ti
외 다른 전이금속을 포함하는 MAX phase 소재에 대한 기
초 연구의 필요성을 확인하였다[50]. 이를 극복하기 위해
본 연구에서는 Ab initio 계산을 활용하여, 실험적으로 접
근이 어려운 극한 환경 하에서의 기계적 및 열적 특성을
정량적으로 분석하였다. 이러한 접근은 기존의 실험적 한
계를 보완하며, 소재의 성능 예측 및 안정성 평가에 있어
새로운 기준을 제시하는 데 기여하였다. 고온, 고압 등 첨
단 산업 분야에서의 소재 응용 확대에 기여하여, 향후 다
양한 MAX phase 소재의 설계 및 최적화에 기여할 것으로
기대된다.

감사의 글: 이 논문은 2023년도 산업통상자원부 및 산업
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