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1. 서    론1)

메탄은 일상에 존재하는 매우 풍부한 탄화수소로서 천연 가스 및 

셰일 가스뿐 만 아니라 가스 혼합물로서 바이오 가스의 대부분을 이

루고 있는 주요 구성 요소이다. 메탄 및 이산화탄소는 천연가스의 탈

탄소화를 위해 다양한 대체 접근법을 찾기 위한 주요 일환으로 생분

해 재료에서 생산된다[1]. 또한, 메탄은 해양 대륙의 결정성 수화물에

서 발견되거나, 영구 동토층과 같은 위치에서 발견되며, 다음과 같은 

화합물－메탄올, 합성 가스, 시안화수소, 에틸렌, 포름알데히드, 염화

메틸, 메틸브로마이드 등의 화학 변환을 통해 많은 산업군의 기본 화

학물로서 촉매를 통해 전환이 가능하다[2,3]. 그러므로, 메탄은 매설된 

많은 양을 기반으로 많은 분야에 걸쳐 사용할 수 있는 화학 공급원 
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및 재생 가능성이 높은 에너지원으로 역할이 가능하다. 그러나, 메탄

은 이산화탄소와 함께 온실가스를 발생시키는 화학원이기도 하다. 따
라서, 메탄을 유용한 에너지 또는 화학 공급원으로 보다 효율적으로 

변환하고 메탄 배출을 줄여 지구 온난화 영향을 완화하기 위해서는 

새로운 방법론과 변환소재가 시급히 필요하다[4]. 현재 메탄 전환 공

정의 대부분은 CH4 분자의 본질적인 불활성으로 인해 어려움을 겪고 

있고, 상대적으로 높은 온도와 압력이 필요로 한다[5,6]. 이러한 관점

에서 메탄은 메탄올로 변환하여, 많은 활용을 하고 있다. 현재 메탄올 

및 관련 화학물은 대부분 천연가스(65%)와 석탄(35%)을 통해 생산된

다. 메탄올의 전 세계 수요는 지난 10년 동안 약 2배 상승하였고, 
2021년에는 약 1억 6백만 톤에 도달하였으며, 지속적으로 그 수요가 

증가할 것으로 예상된다[7]. 현재 가장 많은 사용처로 올레핀(32%), 
포름알데히드(23%) 및 아세트산(8%)을 제조하기 위한 화학 공급원료

(> 60%)로서 메탄올을 주로 사용하고 있다. 뿐만 아니라 수송 연료는 

메틸 tert-부틸 에테르 및 바이오디젤과 같은 메탄올을 사용한다[4]. 
메탄올은 또한 직접 메탄올 연료 전지(direct methanol fuel cell, 

DMFC) 및 알칼리성 직접 메탄올 연료 전지(alkaline direct methanol 
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초    록

메탄은 풍부하고 재생 가능한 탄화수소이지만, 온실가스로서 지구 온난화를 발생시킨다. 따라서 메탄을 유용한 화학
물질이나 에너지원으로의 변환이 필요하다. 메탄올은 메탄의 부분 산화 반응을 통해 합성할 수 있는 간단하고 풍부한 
화학물질이다. 메탄올은 화학 공급 원료나 수송 연료로 사용될 뿐만 아니라, 저온 연료 전지의 연료로도 적합하다. 
그러나 메탄올의 전기화학 산화는 복잡하고 다단계의 반응이므로, 이 반응을 이해하고 최적화하기 위해서는 새로운 
전기화학촉매와 반응 메커니즘의 연구가 필요하다. 본 총설에서는 메탄올 산화 반응 메커니즘 및 최근 연구 동향과 
향후 연구 방향을 고찰하였다.

Abstract
Methane is an abundant and renewable hydrocarbon, but it causes global warming as a greenhouse gas. Therefore, methods 
to convert methane into useful chemicals or energy sources are needed. Methanol is a simple and abundant chemical that 
can be synthesized by the partial oxidation of methane. Methanol can be used as a chemical feedstock or a transportation 
fuel, as well as a fuel for low-temperature fuel cells. However, the electrochemical oxidation of methanol is a complex and 
multi-step reaction. To understand and optimize this reaction, new electrocatalysts and reaction mechanisms are required. This 
review discusses the methanol oxidation reaction mechanism, recent research trends, and future research directions.
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fuel cell, ADMFC)와 같은 저온 연료 전지에서 연료로 사용할 수 있

는 간단하고 풍부한 물질이다. 이러한 연료 전지는 기존 수소에 비해 

몇 가지 장점을 제공한다. 메탄올의 쉬운 저장 및 운송, 높은 에너지 

밀도, 낮은 작동 온도 및 시스템 복잡성 감소와 같은 연료 전지에 적

용하는데 있다. 그러나, 효율적이고 내구성이 뛰어난 메탄올 연료 전

지 개발의 주요 과제 중 하나는 메탄올의 전기화학촉매를 통한 산화

이다. 메탄올 산화는 C-H 및 C-O 결합이 끊어지고 CO, 포름산, 포름

알데히드 및 메틸 포름산염과 같은 다양한 중간체의 형성 및 최종 산

화를 포함하는 복잡한 다단계 반응이다. 메탄올 산화의 운동역학

(kinetics) 및 메커니즘(mechanism)은 촉매의 유형, 구조 및 구성, 전해

질의 특성 및 농도, 시스템의 온도 및 압력, 촉매의 전위 및 물질 전달

과 같은 많은 요인의 영향을 받는다. 메탄올 산화 반응(methanol oxi-
dation reaction, MOR)을 이해하는 것은 앞서 언급했던 화학 공급 원

료로서의 이용, 메탄올 연료 전지를 설계하고 최적화하는 것뿐만 아

니라 새롭고 효과적인 전기촉매를 개발하는 데 필수적이다. 지난 수

십 년 동안 다양한 실험적, 이론적 방법을 사용하여 MOR을 조사하는 

데 많은 연구가 이루어져 왔고. 전기촉매, 반응 메커니즘 및 영향 요

인에 초점을 맞춰 MOR 연구가 진행되어 왔다. 
본 총설에서는 메탄올 산화 메커니즘 및 최근 논문 정리를 통해 메

탄올 산화 반응의 특성 향상을 위한 시도 및 향후 연구 방향성을 살펴

본다.

2. 본    론

2.1. 나노 금속 소재의 메탄올 산화 메커니즘

MOR의 열역학적 평형 전위는 0.04 V이고, 표준 메탄올/산소 연료 

전지의 이론적 출력 전위가 약 1.2 V이며, CH3OH가 CO2로 산화되는 

평형 전위는 H2 산화의 평형 전위와 매우 유사하지만, MOR의 속도는 

다단계 반응 경로에 의해 느려진다[8]. 백금 기반(산성 및 염기성 용액 

모두에서 활성) 및 팔라듐 기반(염기성 용액에서만 활성) 재료는 

MOR의 주요 활성 전기촉매이고(Figure 1), Pt 및 Pd 기반 촉매는 

MOR을 유발하기 위해 각각 약 450 및 550 mV의 과전압을 필요로 

한다. 여러 비귀금속 촉매도 MOR에 대해 활성이 있는 것으로 보고되

었지만 활성이 높지 않으므로, DMFC에서는 적용이 쉽지 않다[9-11]. 
그럼에도 불구하고 이러한 비귀금속 기반 물질은 수소 생성을 위한 

전해조에서 더 느린 양극 산소 발생 반응을 대체하기 위해 MOR을 향

상시키는 촉매를 도입하는 것이 지속적으로 제안되어 왔으며, 포름산

염과 같은 부가가치 제품을 생산이 가능하다[12,13]. 백금 또는 합금 

금속 기반 MOR 전기촉매는 DMFC에서 활용가능한 유일한 선택인 

것으로 보인다. 그러나 백금의 적용은 높은 비용, 느린 운동역학 

(sluggish kinetics) 및 일산화탄소 중독 문제(CO poisoning)로 인해 사

용이 제한될 수 있다[14].
메탄올 산화는 C-H 및 C-O 결합의 끊어짐, CO, 포름산, 포름알데

히드 및 메틸 포름산염과 같은 다양한 중간체의 형성 및 최종 CO2 생
성을 포함하는 복잡성이 포함된 다단계 반응이다. 전체 반응은 다음

과 같이 나타낼 수 있다. 

CH3 OH + H2 O → CO2 + 6H++ 6e− (1)

메탄올 산화의 반응 메커니즘은 촉매 유형, 전해질 특성 및 시스템

의 역할에 따라 달라진다. 서로 다른 촉매는 반응 경로와 운동역학에 

영향을 미치는 서로 다른 활성 부위, 표면 구조 및 흡착 특성을 가질 

수 있다. 전해질은 또한 양성자와 수산기 이온의 가용성뿐만 아니라 

촉매 표면의 음이온과 양이온의 형성에도 영향을 미칠 수 있으며, 전
압은 속도 결정 단계와 중간체 및 제품의 적용 범위를 결정할 수 있다

[15]. 문헌에서 가장 널리 사용되고 연구되는 물질은 백금 기반 및 루

테늄 기반 촉매의 메탄올 산화 메커니즘이다[16]. 백금 기반 촉매에서 

메탄올 산화 반응은 두 가지 주요 단계, 즉 CO를 형성하는 메탄올의 

탈수소화와 CO를 CO2로의 전기화학 산화반응으로 나눌 수 있다. 탈
수소화 단계는 두 가지 가능한 경로, 즉 직접 경로와 간접 경로를 통

해 진행될 수 있다(Figure 2). 직접 경로에는 아래와 같이 메탄올에서 

3개의 수소 원자를 제거하여 CHO와 3개의 양성자와 전자를 형성하

는 과정이 포함된다[17,18]. 

CH3 OH → CHO +3H++3e− (2)

간접 경로에는 아래와 같이 중간체로서 포름산이나 포름알데히드

가 형성되어 CO와 물로 분해되는 과정이 포함된다.

CH3 OH + H2O→ HCOOH* +4H++4e−

HCOOH* → CO*+H2 O
CH3 OH → HCHO*+2H++2e−

HCHO* → CO* +2H+

(3)

전기화학 산화반응 단계에는 아래와 같이 CO가 물 또는 수산기 이

온과 반응하여 CO2를 형성하는 과정이 포함된다. 

CO+H2 O→CO2 +2H++2e−

CO+2OH−→CO2 + H2O+2e− (4)

전기산화 단계는 일반적으로 속도 결정 단계이다. CO는 백금 표면

에 강하게 흡착되어 추가 반응을 위한 활성 부위를 차단하기 때문이

다. 이러한 현상을 일산화탄소 중독(CO Poisoning)이라고 하며, 백금 

촉매의 활성과 안정성을 감소시킨다. 이 문제를 극복하기 위해 백금

Figure 1. A schematic diagram of Pt, Pd, and non-noble metal-based 
MOR catalysts and their potential applications in various reactions[17] 
[redrawing: Adv. Mater., 35, 2211099 (2023)].
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을 다른 금속과 합금하고, 첨가제로 촉매 표면을 수정하고, 펄스 또는 

진동 전위를 적용하는 등의 연구가 시도되었다. 루테늄 기반 촉매에

서 메탄올 산화 반응은 CO 형성을 포함하지 않는 다른 메커니즘을 통

해 진행될 수 있다. 대신, 메탄올은 아래와 같이 일련의 탈수소화 및 

탈수 단계를 통해 CO2와 전자로 직접 산화된다. 

CH3 OH→CH2 OH*+H++ e−

CH2OH*→CHOH*+H++ e−

CHOH*→COH*+H+ + e−

COH*→CO *+H++e−

CO* + OH*→CO2H 
CO2H→CO2 +H++e−

(5)

이 메커니즘은 CO 중독을 방지하고 메탄올 분자당 더 많은 전자를 

생성하므로 백금 기반 메커니즘보다 더 효율적이고 선택적이다. 그러

나 루테늄 기반 촉매는 안정성이 낮고 산성 용액에서 부식되는 등 단

점도 가지고 있다. 따라서 루테늄을 백금이나 다른 금속과 결합하면 

촉매의 성능과 내구성이 향상될 수 있다. 산성 및 알칼리성 용액의 메

탄올 산화 메커니즘은 용액의 pH가 양성자와 수산기 이온의 가용성

뿐만 아니라 촉매 표면의 음이온 및 양이온 형성에 영향을 미치기 때

문에 다를 수 있다. 산성 용액에서는 양성자가 풍부하여 메탄올의 탈

수소화와 CO의 전기산화를 촉진할 수 있다. 그러나 황산염 및 인산염

과 같은 음이온은 촉매 표면에 흡착되어 활성 부위에 대해 메탄올 및 

CO와 경쟁할 수 있다. 이러한 현상을 음이온 중독(anion poisoning)이
라고 하며, 이는 촉매의 활성과 선택성을 감소시킨다. 알칼리성 용액

에는 수산기 이온이 풍부하고 메탄올의 탈수와 CO의 전기산화를 촉

진할 수 있다. 그러나 나트륨 및 칼륨과 같은 양이온도 촉매 표면에 

흡착되어 촉매의 전자 구조 및 전하 이동에 영향을 미칠 수 있다. 이
러한 현상은 양이온 중독(cation poisoning)으로 알려져 있으며 촉매의 

활성과 선택성을 감소시킬 수도 있다. 따라서 다양한 용액과 다양한 

전위에서 메탄올 산화 메커니즘을 이해하는 것은 촉매 설계 및 작동 

조건을 최적화하는 데 중요하다. 다만 가능한 모든 중간체 중에서 

CO*는 가장 안정한 것으로 활성 부위를 차단하고 낮은 전위에서 반응

이 진행되는 것을 지연하거나 방해할 수는 있으나, 중독 문제를 완전

히 해결한 촉매는 없다. 일반적으로 CO*의 추가 전기화학 산화반응의 

에너지 장벽을 낮추기 위해 다양한 중간체의 결합 에너지를 변경하거

나 일산화탄소가 없는 반응에서의 지배 경로로 유도하는 것이 일산화

탄소 중독 문제를 해결하기 위해 가장 일반적으로 적용되는 전략이지

만, 복잡한 흡착 에너지 관계에서 나타나는 명확한 결합에너지와 반

응식 관계는 여전히 논란이 있다. 또한, 전위, 용액, 촉매 및 OH*와 메

탄올 산화 경로의 구체적인 관계는 파악하기 쉽지 않다. 최근 보고된 

전기화학촉매의 MOR 성능 향상 및 메커니즘 규명을 위한 시도들은 

Table 1에 나열하였다.

2.2. 메탄올 산화 반응 촉매 특성에서 이중 기능 메커니즘 

(Bifunctional Mechanism)
전통적으로 이러한 문제를 해결하기 위해 이중 기능 메커니즘

(bi-functional mechanism)은 CO poisoning에 대한 MOR 촉매 특성 향

상을 설명하는 중요하게 사용되었다. 이 메커니즘은 새로운 종의 도

입이 더 낮은 전위에서 OH*의 흡착을 촉진하여 CO 중독에서 탄소 중

간체의 제거를 활성화 할 수 있다는 내용을 나타낸다. DMFC에서 대

표적으로 사용했던 전통적인 PtRu 합금을 예로 들면, 이 두 금속의 시

너지 효과는 다음 식으로 나타낸다.

Pt − CO + HO − Ru → Pt∗ + Ru∗ + CO2 + H+ + e− (6)

이중 기능 메커니즘(bi-functional mechanism)은 많은 결과에 의해 

증명되었으나, 여전히 분자 수준에서 증명되어야 할 부분이 남아있다 

[19-21]. 최근 Tong 그룹의 연구에 따르면, ATR 표면 강화 적외선 흡

수 분광법(ATR-SEIRAS), DMFC 및 동위원소 표지 연구 결과를 기반

으로 다른 결론을 제안하였다[22]. MOR에서 PtRu의 성능 향상이 

CO*의 제거가 쉽지 않음을 확인하였으며, 포름산염이 반응 중간체로 

검출된다는 것을 발견하였다. MOR 활성이 H2O/(H2O + D2O) 비율과 

알칼리성 환경의 pH 값(The MOR peak current of PtRu as a function 
of pH values)의 함수로 표시되었을 때 Ru-OH의 형성이 여전히 중요

한 역할을 한다는 것을 증명하였다. PtRu 촉매의 MOR 촉매 공정에서

의 역할. 위의 관찰을 바탕으로 그들은 CO* 제거를 촉진하는 대신 

PtRu 시스템에서 Ru의 존재가 선택적으로 CO 없는 경로를 향상시키

는 수정된 이중 기능 메커니즘을 제안했으며 해당 반응을 아래에 나

타내었다[22](Figure 3). 

Ru* + H2O → Ru-OH + H+ + e
PtRu* + CH3OH → PtRu-OCH3 + H+ + e
PtRu-OCH3 + Ru-OH → PtRu=OOCH + Ru* + 3(H+ + e)
PtRu=OOCH → PtRu* + CO2 + H+ + e

(7)

Figure 2. A dual-pathway model for the electrocatalytic MOR on different catalysts, where the asterisk denotes the active site, the red arrows show 
the CO pathway, and the other arrows show the CO-free pathway[17]. 
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Cai 및 다른 연구 그룹에서는 또한 SnO2로 변형된 Pt의 강화된 

MOR 성능이 수정된 이중 기능 메커니즘(선택적으로 CO 없는 경로를 

강화함)에서 비롯된다는 것을 증명하였다[23]. 그러나 이중 기능 메커

니즘(bifunctional mechanism, CO 제거 가속화)은 여전히 PtRu 촉매나 

기타 산소친화적인(oxophilic) 합금 형태의 백금 전기화학촉매에 관계

없이 가장 설득력 있는 설명으로 보인다[24-27]. 좀 더 정확한 메커니

즘을 규명하기 위해서 지속적인 장비의 발전과 함께 Operando 특성화 

기술 적용을 통해 규명되지 못한 부분을 밝혀내야 할 것이다.

3. 결론 및 향후 전망

MOR에 대한 여러 연구에도 불구하고 여전히 숙제가 남아 있으며 

DMFC에서의 실제 활용에 어려움을 겪고 있다. 이러한 어려움을 타

개하기 위해 MOR 메커니즘에 대한 이해 강화가 개선되어야 할 것이

다[17]. 메탄올 전기산화 공정의 경우 그림에서 제시한 두 개의 병렬 

경로 메커니즘이 일반적이다. 이전 메커니즘 연구는 주로 백금 결정 

전극을 기반으로 설명하였으나, 중간체 및 활성 부위 사이의 상호 작

Catalyst Onset potential MA 
(A mg-1)

SA 
(mA cm-2)

CA 
performance Electrolyte Ref.

Au@PdPt ≈ 0.5 4.830 6.9 - 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [28]

PtBi Nanorings ≈ 0.53 6.42 11.93 ≈ 50% after 10000 s 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [29]

AL-Pt/Pt3Ga ≈ 0.46 1.094 7.195 ≈ 75% after 1000 s  1.0 M CH3OH + 0.5 M H2SO4 [30]

YOx/MoOx–Pt NWs ≈ 0.5 2.10 3.35 ≈ 60% after 3000 s 0.5 M CH3OH + 0.1M HClO4 [31]

Pd–PdO nanotubes ≈ 0.6 1.1113 46.9 ≈ 71.5% after 10000 s 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [32]

Pt18Ni26Fe15Co14Cu27/C ≈ 0.41 15.04 - ≈ 14% after 5000 s 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [33]

PtRhBiSnSb nanoplates ≈ 0.5 19.529 - ≈ 28% after 20000 s 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [34]

SANi-PtNWs ≈ 0.45 7.93 - ≈ 31% after 3600 s 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [35]

Ru1Ptn-SAA ≈ 0.5 2.805 23.59 ≈ 80% after 5000 s  1.0 M CH3OH + 0.1 M HClO4 [36]

Ru-ca-PtNi ≈ 0.55 2.01 ≈ 5 ≈ 77% after 1000 s  0.5 M CH3OH + 0.1 M HClO4 [25]

Pt/CeO2–P ≈ 0.5 0.714 8.06 ≈ 75% after 5000 s  1.0 M CH3OH + 0.5 M H2SO4 [37]

Co–N–C/Pt ≈ 0.45 5.6 10.8 ≈ 48% after 4000 s 3.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [38]

GDY@PtCu ≈ 0.65 0.70 0.82 ≈ 95% after 5400 s  1.0 M CH3OH + 0.5 M H2SO4 [39]

Pt/NGDY ≈ 0.47 1.4493 - ≈ 87% after 50000 s 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [40]

Pt/NGDY ≈ 0.69 0.296 29 > 72% after 6000 s  1.0 M CH3OH + 1.0 M H2SO4 [40]

PtNW/PDDA-Ti3C2Tx ≈ 0.70 - 17.2 > 90% after 2000 s  1.0 M CH3OH + 0.5 M H2SO4 [41]

Ptc/Ti3C2Tx ≈ 0.4 7.32 38 ≈ 56% after 3000 s 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [42]

Pd/MXene ≈ 0.6 0.40 12.4 - 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [43]

Pt–g-C3N4–CNT ≈ 0.5 - 19.45 ≈ 60% after 3500 s  1.0 M CH3OH + 0.5 M H2SO4 [44]

Pt2Bi-A ≈ 0.52 4.611 - ≈ 35% after 10000 s 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [45]

PdNW/cCuOx ≈ 0.66 ≈ 0.55 6.14 ≈ 96% after 3000 s 1.0 M CH3OH + 1.0 M KOH [46]

Pt1/RuO2 ≈ 0.55 6.766 - - 1.0 M CH3OH + 0.1 M KOH [47]

Single-Pt-atom-on-Ru ≈ 0.4 1.58 0.75 ≈ 66% after 14400 s  1.0 M CH3OH + 0.1 M HClO4 [48]
Note: Onset potential: potential vs RHE;  MA: the activity per mass of Pt+Pd+Rh;  Ru-ca-PtNi: Ru single atoms on the surface concavities of PtNi NPs; 

Pt NW/PDDA-Ti3C2Tx: Pt nanoworms grown on poly(diallyldimethyl ammonium chloride)-functionalized Ti3C2Tx nanosheet

Figure 3. A revised bifunctional mechanism for the MOR on PtRu alloy, where both CO and OH adsorption sites are involved[22].

Table 1. Summary of Recently Reported Advanced Electrocatalysts for the MOR[17]



83메탄올 산화 반응 메커니즘과 전기화학 산화 촉매 최신 동향

Appl. Chem. Eng., Vol. 35, No. 2, 2024

용 관계, 어떻게 흡착 과정이 형성되는지, 속도결정단계(RDS)에서도 

다결정 및 다금속 시스템에서는 이해하기 어려운 측면이 있다. 효율

적인 MOR 촉매를 개발을 위해 메커니즘에 대한 더 깊은 통찰력이 중

요하다.
1) 흡착 에너지 스케일링 관계 발견: 이상적인 전기촉매는 반응물을 

활성화하기에 너무 약하지도, 생성물을 탈착하기에 너무 강하지도 않

은 최적의 결합에너지를 가져야 한다. 활성 부위와 다른 흡착 종 사이

의 결합에너지에 관한 다른 관계성은 촉매 반응 속도를 확인하기 위

해 더욱 깊은 연구 과정이 필요하다. MOR 공정에는 여러 반응 중간

체의 흡착/탈착이 포함되므로 흡착-에너지 스케일링 관계를 밝히고 

촉매 설계를 안내하는 패러다임을 구축하는 것이 시급하다.
2) 분자 수준에서 전기촉매 MOR 공정 공개: 실제 촉매 조건 하의 

현장 및 작동 특성화를 탐구하여 촉매 공정 동안 복잡한 화학적 변형

과 활성 부위의 진화를 모니터링해야 하며, 이는 제안된 메커니즘을 

검증하는 데 중요하다. 예를 들어, 활성 부위의 구조 진화와 흡착된 

분자의 화학 반응을 모니터링하기 위해 in-situ liquid phase TEM과 in 
situ micro-spectroscopic techniques을 이용해 확인할 수 있다. 온라인 

전기화학적 질량 분석법(online electrochemical mass spectrometry)과 

현장 전자 상자성 공명(in situ electron paramagnetic resonance) 또한 

흡착물과 중간체의 정확한 검출을 위해 사용 가능하며, 이를 통해 

MOR의 기본 특성을 파악하는 것이 가능하다. 또한, 언급한 기술의 

감도, 선택성 및 시간 분해능 향상을 통해 분자 수준에서 해석을 하기 

위한 더 많은 정보를 확보하는 것이 가능할 것이다.
3) DFT 계산의 한계 극복: DFT 계산의 관점에서 복잡한 전기화학 

시스템을 정확히 파악하기가 쉽지 않으므로, 촉매 모델은 촉매 공정 

중 활성 부위의 실제 상태를 기반으로 정확하게 분석되어야 한다. 또
한, 결과의 신뢰성 확보를 위해 전위의 영향, 재료 표면의 물 분자, 양
이온 및 음이온 흡착을 심도 있게 확인해야 한다.
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