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환경에 대한 관심이 증가함에 따라 친환경적인 발전 사이클이 주목받고 있다. 친환경적인

발전 사이클은 신재생 에너지를 사용하여 물을 전기 분해해 산소와 수소를 생산한 후 생산

된 산소와 수소를 이용하여 필요할 때 전기 에너지를 생산하는 방식으로 부산물이 존재하

지 않고, 간헐적으로 발생하는 신재생 에너지를 저장할 수 있다는 장점이 있다. 이러한 에너

지 전환 시스템의 효율을 높이기 위해서는 산소 발생 반응과 산소 환원 반응에 참여하는 촉

매의 활성이 높아야 한다. 따라서 본 연구에서는 해당 촉매로 단원자 촉매를 선정하여 촉매

활성도를 평가하는 연구를 진행하였다.

본 연구에서는 Density Functional Theory를 활용하여, 그래핀 위에 담지 된 형태의 단원자 촉

매를 디자인하고, 촉매 표면에서의 산소 발생 및 환원 반응 중간체의 흡착 에너지를 계산하

여 촉매의 활성을 평가하였다. 또한, 단원자 촉매의 중심 금속 원자 주위 환경을 변화시켜가

며 각 반응의 활성도를 분석하였다. 이렇게 다양한 촉매 구조에서의 결과를 바탕으로 촉매

의 성능을 평가할 수 있는 핵심 기술자를 선정함으로써, 이후 새로운 단원자 촉매의 성능을

쉽게 예측하고 설계할 수 있을 것이다.
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