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Abstract 

본 논문에서는 차세대 고성능 배터리로 평가받는 리튬 금속 배터리의 상태를 진단하기 위한 열역학적, 기계역학적 

설계인자를 소개한다. 빅데이터 및 기계학습을 기반으로 열역학적 인자인 Disordered Phase Energy Level (이하, 

DPEL)을 제안 및 검증하였고, 기계적 변형에 따른 결합길이 변형과 DPEL 의 변화의 관계를 기반으로 기계물리적 

설계인자인 effective cluster interactions (이하, ECI)를 제안하였다. 이를 통해 배터리 소재의 상태를 정밀하게 진단 및 

예측하기 위한 물리적 인자를 구축하였다. 

Ⅰ. Introduction 

전기차 시장의 수요가 증가됨에 따라 고성능의 배터리 

소재의 연구의 중요성도 커지고 있다. 리튬 금속 

배터리는 기존 소재의 10 배 이상의 용량을 가진다는 

장점으로 인해 차세대 배터리의 후보군으로 평가받고 

있다. 하지만 충방전간 수지상의 형성으로 인한 내부 

화재 및 폭발 등 안전상의 문제로 인해 지속적인 상태 

검진이 필요하다. 본 논문에서는 리튬 메탈 배터리의 

다중 물리적 설계 인자를 소개하여 효율적인 상태검진을 

가능하게 하고자 한다. 

Ⅱ. Result and Discussion 

리튬 금속 음극의 수지상 성장(dendritic growth)은 

리튬 금속 배터리의 높은 에너지 밀도 성능을 유지하는 

데 있어 매우 중요한 요소로 평가된다. 먼저, 우리는 

밀도 범함수 이론(DFT) 계산기반 전이 상태로서 세 가지 

알칼리 금속(AM: Li, Na, K) 무질서 상(disordered 

phase)의 열역학적 에너지 빅 데이터 세트를 생성하였다. 

이를 기반으로 전기화학적 증착 동안 균일성의 정도를 

제어하는 데 결정적인 설계 인자인 Disordered Phase 

Energy Level (이하, DPEL)을 제안하였으며, 분자 

동역학 시뮬레이션을 통해 해당 설계인자와 수지상 형성 

간의 밀접한 관계성을 증명하였다.[1] 

 

 
그림 1. 열역학적 에너지에 따른 알칼리 금속 성장 경향성 변화 

이러한 열역학적 이해를 바탕으로 균일한 수지상 형성을 

진단할 수 있는 기계적인 요인을 제안했다. 먼저, 두 

가지 무질서 모델인 i) 압축 ii) 과압축의 대형 형성 

에너지 데이터 세트를 생성하였고, 머신 러닝을 기반으로 

i) 결정상, ii) 긴 그리고 iii) 짧은 결합의 세 가지 

구성요소로 리튬 결합 (Li-Li) 유효 클러스터 상호작용 

인자를 도출하였으며, 이 역시 분자 동역학 시뮬레이션을 

통해 수지상 형성 간의 관계성을 증명하였다.[2] 

 
그림 2 기계역학적 인자에 따른 리튬 금속 성장 경향성 변화 

Ⅲ. Conclusion 

제안된 다중 물리적 인자는 리튬 금속 기반 배터리의 

사전 상태 진단을 위한 중요한 설계인자로 기대되며 

균일한 리튬 금속 수지상 성장을 가능하게 하는 

근본적인 통찰력을 제공할 것으로 기대된다. 
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