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시뮬레이션의 가능성 (feat. ChatGPT)
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https://youtu.be/hEIbkQdhSjE?si=ZwaDXvttINoww0wc

ChatGPT의 활용

https://youtu.be/hEIbkQdhSjE?si=ZwaDXvttINoww0wc
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ChatGPT의 활용

https://youtu.be/ev8bOyouthM?si=OVVU5MON3fblWgsE
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ChatGPT의 활용

1. 광고 콘티 작성

2. 노래 창작 (정확히는 비트만 찍어 준거)

…

3. 음식점 리스트 뽑기

4. 게임 만들기

…

5. 또 무엇이 가능할 것인가 ????

그래서 중요한 것은, 무엇을 어떻게 질문 할 것 인가! (prompt engineering) 

à 해석은 본인의 몫 (거짓말을 많이 한다.)
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https://m.hankookilbo.com/News/Read/A2023022215200000727

ChatGPT의 활용
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동아사이언스 (2016)

알파고
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동아사이언스 (2022)

알파폴드
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a, b, c, d, e : 소재물성정보

X : 최적의소재

Black box
어떻게 ?

왜 ?

알 수
없음

장점과 단점

1. 어떠한분야에도적용가능

2. 굉장히빠른계산시간

3. 해석은우리의몫

à해석만하는건과학인가 ?

4. 결과를믿을수있는가 ?

à다시검증

à그렇다면왜하는가 ?
적용분야

1. 얼굴인식

2. 자율주행

3. 인터넷의 정보 분석

4. 과학적난제 (블랙홀, 터뷸런스, 기상예측)

5. 소재탐색 (신약개발, 고분자합성, 소재개발)

기계학습 (머신러닝)
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기계학습
적용후

X

Y

aX + b

Y

타겟 물성치

수 가지정도의변수, 수십 개의데이터는충분히우리도처리가능
하지만, 수십 개의변수, 수 만개의데이터à기계학습이필요

소재 디자인 가능

기계학습의 원리 (선형회귀)
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초기변수
(fingerprints)

가중치
(weight)

활성함수
(activation function)

결과
(output)

에러
(loss function)

인공신경망의 구조
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X3

f

Input layer Hidden layer Output layer

X2

X1 w1

w2

w3

!WX

3. 가중치

2. 초기 변수

활성화함수

f(∑WX)

1. 데이터의 질

인공신경망의 구조
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Designed 
by freepik

Designed 
by freepik

DFT 계산 (시뮬레이션) 은 무엇을 하는가?

현실 (실험실)에서
진행하는 실험

가상 (컴퓨터)에서
진행하는 실험

- 독극물, 방사능
- 존재하지 않는
- 값비싼, 희귀한
- 다양한 가정
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운동에너지 = 운동에너지(원자핵)
+ 운동에너지(전자)

포텐셜에너지 = 포텐셜에너지(원자핵-원자핵)
+ 포텐셜에너지(원자핵-전자)
+ 포텐셜에너지(전자-전자)

계산은 Schröirdinger equation 을 풀어야 하기 때문에 시간이 많이 걸림

에너지 보존의 법칙
고립계의 에너지의
총합은 일정하다

고전역학
TE = KE + PE

양자역학
TE = KE + PE

TE = 전체에너지

KE = 운동에너지 (!
"
𝑚𝑣")

PE = 포텐셜에너지 (위치에너지)

= 𝑚𝑔ℎ, !
"
𝑘𝑥"

DFT: 고전역학 vs 양자역학
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운동에너지 = 운동에너지(원자핵) +1
+ 운동에너지(전자) +4

포텐셜에너지 = 포텐셜에너지(원자핵-원자핵) +2
+ 포텐셜에너지(원자핵-전자) +8
+ 포텐셜에너지(전자-전자) +44

계산은 Schröirdinger equation 을 풀어야 하기 때문에 시간이 많이 걸림

에너지 보존의 법칙
고립계의 에너지의
총합은 일정하다

고전역학
TE = KE + PE

양자역학
TE = KE + PE

TE = 전체에너지

KE = 운동에너지 (!
"
𝑚𝑣") +1

PE = 포텐셜에너지 (위치에너지) +2

= 𝑚𝑔ℎ, !
"
𝑘𝑥"

2개의 입자(하나의 입자는 4개의 전자를 보유)에 1개의 입자가 추가되는 경우 계산량 변화

DFT: 고전역학 vs 양자역학
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운동에너지 = KE(원자핵) + KE(전자)

포텐셜에너지 = PE(원자핵-원자핵) +PE(원자핵-전자) + PE(전자-전자)

+1 +4

+2 +8 +44

1 nm 나노입자
(100개백금원자)

Pseudopotential (내부의전자들은반응에관여하지않을테니계산X)

백금 [Xe] 4f14 5d9 6s1

(전자 78개)

백금 5d9 6s1

(전자 10개)

계산량이너무많음

DFT: 너무 많은 전자-전자 상호작용
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운동에너지 = KE(원자핵) + KE(전자)

포텐셜에너지 = PE(원자핵-원자핵) +PE(원자핵-전자) + PE(전자-전자)

+1 +4

+2 +8 +44

1 nm 나노입자
(147개백금원자)

Density functional theory (각각의전자의파동함수à하나의전자밀도함수)

계산량이너무많음

DFT: 너무 많은 전자-전자 상호작용
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수많은가정 + 절대영도 (0K) + 진공환경 + 스케일 → 정확성 ↓

Ab-initio MD
엔트로피고려

VASPsol
Explicit solvation

Hybrid functional

Time, Length

최근에활발하게연구되는단원자촉매 (Å 길이스케일)

0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

0 1 2 3 4 5 6
0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

0 1 2 3 4 5 6

|F
T(
k2
c(
k)
)| 

(a
.u

)

|F
T(
k2
c(
k)
)| 

(a
.u

)

R (Å) R (Å)

(a) (b)Experiment (Fe sample)
Simulation (FeNi DAC and Fe bulk)

Experiment (Ni sample)
Simulation (FeNi DAC and Ni bulk)

& &

DFT 계산의 정확성



- 19 -
매일경제 (2022. 01. 05)

2 ∼ 7 nm 

디일렉 (2022. 06. 30)

일반적인계산 시스템사이즈의한계는약 2 nm

DFT 계산의 정확성
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∆GOH* (eV)
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X-doped LNO

Li-Ni exchange
(X of 1NN)−1.0
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Favorable

Unfavorable

Doping elements, X : O : Li : Ni : X

연료전지
(현대자동차과제, 2020)
배기가스촉매
(현대자동차과제, 2012)

이차전지
(삼성 SDI 과제, 2020)

Activated ALD

Above 300 ˚C

Deactivated ALD

Below 300 ˚C

기계학습 및 분자동역학 활용
새로운 타이어물질 개발
(한국타이어 과제, 2012)

ALD 메커니즘 계산
(반도체 공정 관련)

DFT: 산업체에서의 활용
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DFT: 어떤 프로그램을 사용하는가?

Materials Studio VASP

GaussianQuantum espresso
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Terminal: text

개인 컴퓨터 (local)

슈퍼컴퓨터 (cluster, server)

접속
 à 계산

(job)을요청
 (submit)

결과
를 돌려

줌

DFT: 그래서 어떻게 작동하냐?
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• vi editor = text editor
• vi = viewer
• Basic command : vi [textfile]
• If there is no file, will make file (열 파일이 없으면 생성)
• If there is file, will open file (열파일이있으면오픈)

Three different modes

Command modeInsert mode ex-command mode
i (insert)

esc

: (colon)

2*esc

Add text
Delete text

Save and quit (:wq)
quit without save (:q!)

리눅스 명령어 (맥의 터미널, 윈도우 파워쉘 유사하게 작동)
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• ls = list = showing the files and directories
- ls  (./)
- ls  ../
- ls (./)[name_of_directory]/

• mkdir = make directory
- mkdir (./)[name_of_directory]
- mkdir ../[name_of_directory]
- mkdir ../../[name_of_directory]

• cd = change directory
- cd [name_of_directory]
- cd ~/something/something/something/[name_of_directory]

• / : means directories
• ./ : present directories
• ../ : previous (one above) directories
• ~/ : home directories

• Linux doesn’t allow ‘space’ (띄어쓰기 X)
• Try to use ‘tap’ all the time (자동완성)

기본적으로

‘[명령어] [주소]/[타겟]’ 의형태
ex) cd ./test
ex) cd ~/something/something/test
ex) mkdir test
ex) mkdir ./test
ex) mkdir ~/something/something/test
ex) cp ~/d/d/d/text ~/d/e/f/g

리눅스 명령어 (맥의 터미널, 윈도우 파워쉘 유사하게 작동)
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• rmdir = remove directory (only empty directory)
- rmdir [name_of_directory]
- rmdir ../[name_of_directory]

• rm = remove files (only files)
- rm [name_of_files]
- rm –rf [name_of_directory] : enforce the command

• cp = copy files (or directory) to other directory
- cp [name_of_files] ../[name_of_directory]
- cp test.txt example.txt : make new file or overwrite (복사 – 붙이기)
- cp ../[name_of_files] ./[name_of_directory]

• mv = move files(or directory) to other directory (오려두기 – 붙이기)
- Same as cp

리눅스 명령어 (맥의 터미널, 윈도우 파워쉘 유사하게 작동)
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Miniconda 설치

• 가상의 컴퓨터 (환경)를 구축하는 것 à 왜? 하느냐

• 컴퓨터에 따라서 환경이 모두 다르기 때문에 à 프로그램이 안 돌아갈 수도 있다.

• 그래서 항상 동일한 환경을 구축할 필요 à miniconda

• 어떤 컴퓨터에서든 작동 가능

• 문제가 생기면 그냥 삭제 후 재 설치 à 매우 편리, 아무거나 도전 할 수 있다.
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Miniconda 설치 (MAC + 윈도우 공통)
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Miniconda 설치 (MAC)

클릭해서 다운로드

터미널 실행

어플리케이션 à 유틸리티 à 터미널
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cp Downloads/Miniconda3-latest-MacOSX-arm64.sh ./

bash Miniconda3-latest-MacOSX-arm64.sh

Miniconda 설치 (MAC)
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shift+g enter

yes enter

Miniconda 설치 (MAC)
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yes

Control + d

reopen

(base) 가 뜨면 성공!

Miniconda 설치 (MAC)
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Miniconda 설치 (윈도우)
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Miniconda 설치 (윈도우)
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(base) 가 뜨면 성공!

Miniconda 설치 (윈도우)


