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화석연료의 고갈 및 환경적 폐해로 인해 관심을 갖게 된 대체에너지의 비연속적 생산특성으

로 인해 이의 지속적인 사용을 위해서는 에너지저장 기술의 발전이 필수적이다. 특히, 소형전

자기기 및 친환경 자동차용 이차전지의 성능 향상은 최근의 주요 연구 과제로서 많은 관심을

받아 왔다. 특히, 리튬 및 소듐 이온 기반의 이차전지의 성능 향상을 위해서는 양극재료의 최

적화가 필수적라고 할 수 있다. 이를 위해, 지금까지는 양극재료로 사용되는 주요 물질 구조의

부분적 개질에 근거한 성능 향상 및 최적화를 추구하였다. 하지만, 획기적인 성능 향상을 위해

서는 이러한 부분적 개질 방법에서 탈피하여 성능 향상에 필수적인 요소가 근본적으로 포함

되도록 양극재료의 구조 자체를 새롭게 설계하는 것이 근본적으로 지향되어야 할 방향이라고

할 수 있다. 본 연구에서는, 리튬이온전지의 양극재료로서 최근에 각광받고 있는 다양한 유기

분자의 체계적인 설계를 다루고 있으며, 설계된 분자들의 산화환원 특성 및 성능인자에 대한

계산화학 기반의 포괄적인 연구를 통해서 획기적인 성능 향상을 위한 유기 분자 설계 방향을

제시하고자 한다. 궁극적으로는, 설계된 분자 및 물질에 대한 계산화학 기반의 성능 및 특성

계산을 통해서 우수한 성능을 지니는 분자 및 물질 후보군을 규명하고자 한다.
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