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슈퍼컴퓨터, 대규모 연구데이터 활용성 극대화

- 연구데이터 활용 p형 산화 반도체 소재 후보 물질 발굴  -

  한국과학기술정보연구원(원장 최희윤, 이하 KISTI)과 서울대학교 한

승우 교수 연구팀은 KISTI 슈퍼컴퓨터 누리온을 활용하여 대규모 연

구데이터를 생산함으로써 P형 산화반도체 소재 후보 물질을 발굴하였

다고 밝혔다. 

  P형 반도체는 태양전지, 광전자소재와 같은 거의 모든 형태의 전자

소자에 필요로 하는 핵심적인 소자이다. 특히, 투명한 전자소자를 만

들기 위해 충분한 띠틈(band gap)을 가지면서도 전하의 이동이 원활

한 P형 산화반도체가 반드시 필요하다. 기존의 P형 산화반도체는 산

소가 가지는 국소전하로 인해 전하의 흐름이 어려워지는 단점을 가지

고 있었다.

  이러한 단점을 보완하기 위해 연구팀은 KISTI의 누리온 슈퍼컴퓨터

를 활용, 존재 가능한 다수의 P형 반도체 구조의 전기적 특성을 시뮬

레이션을 통해 알아냈다. P형 반도체의 성능을 분석하기 위해 필요한 

수소 불순물의 에너지를 시뮬레이션을 통해 도출해내기 위해서는 대
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규모 계산이 필요하다.

  따라서, 연구팀은 띠틈 에너지 및 전도띠의 산소원자의 기여도를 

활용하여 P형 반도체로서의 활용 가능성을 우회적으로 얻어냈다. 

17,700개 물질을 대상으로 연구팀에서 자체적으로 수립한 스크리닝 

기법을 도입하여 총 156개의 선도 P형 산화반도체 후보군을 도출했

다. 이중 전자전달이 빠르게 일어나면서 충분한 에너지 장벽을 가지

고 있는 두 개의 후보물질(NaNbO2, La2SiO4Se)에 대해 높은 온도

(1000K 이상)에서 구조안정성을 시뮬레이션을 통해 입증하였다. 

  KISTI 최성환 박사는 누리온 슈퍼컴퓨터를 활용하여 13만 4천건의 

저분자 양자화학 시뮬레이션을 수행하고 이를 바탕으로 기존 데이터

베이스 문제점을 파악 및 보완하는 연구결과를 발표했다. 또한 다른 

연구진들도 손쉽게 연구에 활용될 수 있도록 연구에 사용된 양자화학 

시뮬레이션 결과의 원데이터(raw data)를 공개하였다. 이러한 데이터

는 인공지능을 활용한 신약연구 분야에 크게 기여할 것으로 기대된

다.

  KISTI 슈퍼컴퓨팅응용센터 염민선 센터장은 “데이터 기반 과학연

구의 시대가 도래함으로써 데이터와 인공지능을 활용한 연구가 부쩍 

늘고 있는 추세이다. 슈퍼컴퓨터를 활용하여 대규모 연구데이터를 생

산하고, 고속으로 처리함으로써 데이터 기반 연구와 인공지능 연구를 

활성화할 수 있도록 더욱 노력하겠다”라고 하였다.

별첨 : 관련그림
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[그림 1.] 계층적 스크리닝 기법을 통해 얻어낸 P형 반도체의 구조 

예시 (NaNbO2 좌, La2SiO4Se 우)

[그림 2.] P형 반도체 후보 물질을 찾아내는 계층적 스크리닝 기법



 

- 4 -

[그림 3.] 정밀한 시뮬레이션 데이터를 활용한 저분자 화합물 

데이터베이스의 신뢰도 향상 연구에 대한 연구 개념도


