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더 정교한 촉매 설계의 실마리 찾았다... 화학 결합의 장거리 영향 규명

- IBS·독일 막스플랑크, 멀리 떨어진 금속 표면의 원자 구조가 분자 결합에 미치는 영향 규명 - 
- 분자와 금속의 전자적 상호작용에 대한 새로운 이론 모델 제시, 사이언스誌 게재 - 

  화학제품 생산과 에너지 산업의 핵심인 금속 촉매의 새로운 작동 원리가 
밝혀졌다. 기존에 알려지지 않았던 화학 결합의 특성으로, 촉매의 성능을 보다 
정확하게 예측하고 개선하는 데 기여할 것으로 기대된다.

  과학기술정보통신부(부총리 겸 과학기술정보통신부 장관 배경훈, 이하 ‘과기정통부’)는 
기초과학연구원(원장 장석복, 이하 ‘IBS’) 양자나노과학 연구단과 막스플랑크 다학제
과학연구소 공동연구팀이 금속 촉매 표면에서 분자가 결합한 지점으로부터 
수 나노미터(nm) 멀리 떨어진 원자 구조도 화학 결합의 세기에 영향을 미친
다는 사실을 규명했다고 밝혔다.

  이번 연구는 과기정통부의 IBS 기초과학연구단 지원 사업을 통해 수행됐으며, 
연구 결과는 세계적 학술지 「사이언스(Science)」에 10월 30일(금) 오전 3시(KST) 
게재됐다.

  금속 촉매는 화학 반응을 촉진하는 물질로, 화학제품과 연료 생산 등 다양한 
산업 분야에서 활용된다. 대표적으로 약 100년 전 개발된 암모니아 합성 기술은 
금속 촉매를 이용해 질소와 수소로부터 화학비료의 원료인 암모니아를 대량 
생산할 수 있게 하면서 현대 농업의 발전에 크게 기여했다.

  금속 촉매를 이용한 화학 반응은 반응물인 분자가 금속 표면에 달라붙는 
과정에서 시작된다. 이때 분자와 금속 사이의 결합 세기는 이후 화학 반응이 
얼마나 원활하게 진행되는지를 좌우하는 핵심 요인이다. 따라서 분자가 금속 
표면에 어떤 원리로 결합하는지 이해하는 것은 촉매의 성능을 예측하고 개선
하는 데 중요하다.
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  그동안 분자와 금속 사이의 화학 결합은 주로 분자가 직접 맞닿는 주변 
원자들과의 상호작용을 중심으로 설명돼 왔다. 금속 표면에 붙은 원자나 분자가 
멀리 떨어진 영역의 전자에도 영향을 미칠 수 있다는 사실은 알려져 있었지만, 
이러한 현상은 주로 매우 낮은 온도에서 관찰됐으며 실제 촉매 반응에서 화학 
결합의 세기에 거의 영향을 미치지 않는 것으로 여겨졌다.

  연구진은 이러한 기존 인식과 달리, 장거리 전자 효과가 금속 촉매 표면에서 
분자와 금속 사이의 결합 세기를 변화시킬 수 있다는 사실을 실험적으로 확인
했다. 이를 위해 원자들이 층층이 쌓여 계단 모양을 이루는 백금 표면을 이용
했다. 원자계단 사이의 간격이 서로 다른 백금 표면을 제작하고, 암모니아(NH₃), 
일산화탄소(CO), 일산화질소(NO) 분자가 금속과 결합하는 세기를 정밀하게 
측정·비교했다.

  그 결과, 분자가 붙는 지점의 구조가 유사해도 이웃한 계단까지의 거리에 
따라 결합 세기가 달라지는 현상을 확인했다. 결합 에너지 차이는 최대 약 
0.2 전자볼트(eV)로 결합의 안정성이 크게 달라질 수 있는 수준이다. 장거리 
영향이 나타나는 특성 거리는 분자 종류에 따라 약 4~7 나노미터로, 이는 
원자 수십 개를 나란히 늘어놓은 정도의 거리다.

  연구진은 이러한 현상의 원인도 
밝혀냈다. 금속 안에서는 수많은 
전자가 특정 원자에 머무르지 않고 
넓게 퍼져 있어, 마치 거대한 ‘전자 
바다’를 이룬다. 분자가 금속 표면에 
붙으면 분자의 전자와 금속의 전자 
바다가 상호작용하면서 멀리 떨어진 
원자 구조의 영향까지 받게 된다. 

즉, 분자와 금속 사이의 화학 결합은 넓은 영역에 걸친 전자적 상호작용에 
의해 영향을 받을 수 있다는 것이다.

  또한 연구진은 분자마다 장거리 영향이 다르게 나타나는 이유를 설명하기 
위해 화학의 분자 궤도*와 물리학의 전자띠** 개념을 결합한 '프런티어 오비탈
-밴드 모델(Frontier Orbital-Band Model)'을 제시했다. 이 모델은 분자마다 전자 
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상태의 특성이 달라 금속 내부의 서로 다른 전자 상태와 상호작용하며, 이에 
따라 같은 금속 표면에서도 분자의 종류에 따라 장거리 영향이 달라진다는 
점을 설명한다.
 * 분자 궤도(Molecular Orbital): 분자 안에서 전자가 어떤 에너지와 공간적 분포를 갖는지 

나타내는 개념으로, 분자의 화학 결합과 반응 특성을 이해하는 데 활용

** 전자띠(Electronic Band): 고체를 이루는 수많은 원자의 전자 상태가 결합해 형성하는 
에너지 영역으로, 금속의 전기적 특성과 전자의 움직임을 설명하는 데 활용

  플로리안 니츠(Florian Nitz) 막스플랑크 다학제과학연구소 연구원(제1저자)은 
“표면 화학을 올바로 이해하려면 분자를 중심으로 보는 화학과 금속의 전자적 
특성을 다루는 물리학의 관점을 통합해야 한다”며, “이번 성과는 막스플랑크 
연구진의 금속 표면 정밀 측정 기술과 IBS 연구진의 고체물리학적 분석을 
결합해 이뤄낸 결과”라고 의미를 전했다.

  드미트리 보로딘(Dmitriy Borodin) IBS 양자나노과학 연구단 그룹리더(공동 
교신저자)는 “과거 촉매 개발은 오랜 실험과 시행착오에 의존해 왔지만, 이제는 
화학 반응의 원리를 바탕으로 원하는 특성을 예측하고 설계하는 방향으로 나아
가고 있다”며, “이번 연구가 화학 결합에 대한 이해를 넓혀 보다 정교한 계산과 
효율적인 촉매 설계에 기여할 것으로 기대한다”고 말했다.

  김성수 과기정통부 연구개발정책실장은 “복잡한 과학적 난제를 해결하기 
위해 학문 간 경계를 넘어 서로 다른 분야의 전문성을 모으는 협력이 중요
하다”며, “우리 연구자들이 전문 분야의 연구역량을 마음껏 발휘하고 세계적 
연구기관과 함께 도전적인 연구에 나설 수 있도록 국제공동연구 기반을 지속
적으로 강화해 나가겠다”고 밝혔다.
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연 구 추 가 설 명

논문/저널
/저자

The delocalized nature of chemical bonding at a catalytic metal surface / Science (2026)

Florian Nitz(제1저자), Stefan Hörandl, Jonathan Pätzold, Alexander Kandratsenka, Theofanis 

N. Kitsopoulos, Daniel J. Auerbach, Alec M. Wodtke*, Dmitriy Borodin*(공동 교신저자, IBS)

연구내용
보충설명

① 전자구름의 형태와 화학 결합

전자구름은 서로 다른 형태를 가지며, 그 형태가 호환될 때 결합이 형성된다. 플러그
가 맞는 소켓에 연결되는 것과 비슷하다. 주로 독립된 원자나 분자에 적용돼 온 이 규
칙이 금속 표면에서도 적용됨을 이번 실험은 보여줬다. 전자구름의 형태가 다른 분자
는 표면과 상호작용하는 방식도 달라 결합의 공간적 범위가 서로 다르게 나타난다.

② 기존 장거리 전자 효과와 이번 연구의 차이

금속 표면에 붙은 원자나 분자가 멀리 떨어진 전자에 영향을 줄 수 있다는 사실은 이
미 알려져 있었다. 그러나 이러한 효과는 매우 낮은 온도에서 관찰됐고, 화학 결합의 
세기에는 거의 기여하지 않아 고온에서 진행되는 실제 화학 반응과 무관한 것으로 여
겨졌다. 이번 연구는 이러한 가정이 성립하지 않음을 보여줬다.

③ 시행착오에서 계산 기반으로 변화하는 촉매 개발

과거 촉매는 주로 실험을 통해 발견됐다. 최근에는 계산을 바탕으로 한 지식 기반 촉
매 개발이 확대되고 있다. 분자가 촉매에 결합하는 방식을 보다 정확하게 이해하면 앞
으로 더 나은 촉매를 찾는 데 도움이 될 수 있다.

연구 
이야기

[연구 과정]

측정은 알렉 M. 보트케가 이끄는 MPI-NAT 표면동역학 부서에서 수행됐다. 이곳에서
는 분자빔과 레이저를 이용해 표면에서 분자의 결합 세기를 정밀하게 정량화하는 방
법을 개발해 왔다. QNS는 개별 원자와 스핀이 표면과 상호작용하는 방식을 연구한다.

드미트리 보로딘 박사는 MPI-NAT 박사과정 중 측정 방법을 공동 개발한 뒤 QNS에 
합류해 두 관점을 연결했다. 제1저자인 괴팅겐대학교 박사과정 연구원 플로리안 니츠
는 실험 결과를 설명하는 이론을 개발해 연구의 성공에 핵심적인 역할을 했다.

[어려웠던 점] 

처음에는 효과 자체가 알려져 있지 않아 이를 연구 질문으로 제시하기 어려웠다. 첫 
측정에서 정량적인 설명까지 수년이 걸렸으며, 분자를 중심으로 생각하는 화학의 관점
과 고체를 중심으로 접근하는 물리학의 관점을 하나의 개념으로 통합해야 했다.

[성과 차별점] 

이번 연구는 장거리 전자 효과가 화학 결합의 세기에는 거의 기여하지 않는다는 기존 
인식을 바꾸고, 전자구름의 형태에 관한 결합 규칙이 금속 표면에서도 적용됨을 보여
줬다. 연구진은 실험으로부터 백금 표면에서 결합이 일산화질소는 43Å, 암모니아는 
71Å까지 확장됨을 추론했다.

[향후 연구계획]

분자가 촉매에 결합하는 방식을 보다 정밀하게 이해하면 계산을 바탕으로 앞으로 더 
나은 촉매를 찾는 데 기여할 수 있다.
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그   림   설   명

[그림] 촉매 금속 표면에서 멀리 퍼지는 화학 결합의 전자적 영향

분자가 금속 표면에 결합할 때 전자적 반응이 결합 지점 주변을 넘어 표면을 
따라 퍼지는 모습을 표현한 모식도. 금속의 전자 바다가 분자의 존재에 반응
하며 결합의 영향이 넓은 영역으로 확장될 수 있음을 보여준다.
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