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ABSTRACT : 본 연구는 LAMMPS 기반 분자동역학 시뮬레이션과 방사형 분포 함수(RDF)를 활용해 염화나트륨(NaCl) 수용액에서 농도 변화에 따른 물 분자와 이온들의 국소 구조 변화를 정량적으로 분석하였다. 농도가 증가할수록 Na⁺ 주변의 1차 수화 껍질은 느슨해지고 배위수와 거주시간이 감소하며, Na⁺–Cl⁻ 이온쌍(특히 용매 공유 이온쌍, SSIP)이 증가하였다. 또한 물–물 네트워크의 단거리 질서가 약화되었고, 이온과 물 분자의 확산도 농도 상승에 따라 감소하는 경향을 보였다. 이러한 구조 변화는 전하 차폐 약화와 이온 간 간격 축소의 결과로 해석되며, 농도 상승에 따른 수화 구조의 변동이 이온 확산 및 용액 거동에 중요한 영향을 미침을 시사한다. 본 연구는 실험 없이 계산 시뮬레이션만으로 농도–구조–거동 관계를 체계적으로 밝히고, 후속 연구를 위한 기초 자료와 설계 방향을 제공한다.
서론 ( Introduction )
본 연구는 두 선행 보고서(“RDF의 이해와 LAMMPS를 활용한 RDF 측정 시뮬레이션”, “Understand_RDF_KOR”)의 개념적 토대와 시뮬레이션 절차를 계승·확장하여, 하나의 통일된 질문에 집중하는 연계 탐구의 두 번째 단계에 해당한다. 실제 실험(산란, 분광 등)은 장비와 시간 측면의 제약으로 제외하고, 전 과정은 LAMMPS 기반 분자동역학 시뮬레이션과 방사형 분포 함수(Radial Distribution Function, RDF) 해석만으로 수행한다. 목표는 명확하다. 염화나트륨(NaCl) 수용액에서 염 농도가 변할 때, 물 분자와 이온들의 국소 구조가 어떻게 재배열되는지를 거리 통계로 정량화하고, 그 변화가 용액 거동의 방향성을 어떻게 암시하는지 설명하는 것이다. 용액의 전도도, 점도, 확산 같은 거시적 물성은 미시적으로는 “누가 누구 곁에, 어느 거리에서, 얼마나 자주 존재하는가”에 의해 좌우된다. 수화 환경에서 Na⁺는 주로 물의 산소(Ow)와, Cl⁻는 물의 수소(Hw)와 친화적 상호작용을 형성하며, 농도가 올라가면 이온을 둘러싼 용매화 껍질이 느슨해지고 이온–이온 상관(직접 또는 용매 공유 이온쌍)이 강화될 수 있다. 이러한 재배치의 정량적 서술에 가장 적합한 1차 지표가 RDF, g(r)이다. g(r)은 기준 입자에서 반경 r의 구껍질에 존재하는 이웃 입자의 상대적 빈도를 뜻하며, 1보다 크면 해당 거리에서 평균보다 밀집, 1보다 작으면 희소를 의미한다. 첫 번째 피크의 위치는 선호 거리, 높이는 상대적 밀집도, 피크까지의 적분은 평균 배위수에 대응하므로, 용매화 강도와 이온쌍 분율을 직접적으로 가늠할 수 있다. 본 연구가 다루는 주제는 “농도 변화에 따른 NaCl 수용액의 국소 구조 민감도”이며, 다음의 세 가지 질문으로 구체화된다. 첫째, 농도가 증가할수록 Na⁺–Ow 및 Cl⁻–Hw의 첫 번째 RDF 피크(거리, 높이, 폭)와 그로부터 얻는 배위수는 어떻게 변하는가. 둘째, Na⁺–Cl⁻ 부분 RDF는 농도 상승에 따라 어느 정도 증강하며, 이는 거리 기준의 이온쌍 분류(접촉 이온쌍, 용매 공유 이온쌍, 더 높은 차수의 집합체)에서 어떤 분율 변화를 보이는가. 셋째, 물–물(Ow–Ow) RDF는 이온 존재와 농도 상승에 의해 얼마나 교란되며, 이는 수화 네트워크의 느슨화 혹은 재편으로 해석될 수 있는가. 이 세 질문은 선행 보고서에서 확립된 RDF 정의와 해석 규칙을 그대로 따르되, 변수(농도)만을 체계적으로 조절하여 원인–결과의 인과성을 분명히 하려는 의도를 담고 있다. 방법론은 전적으로 시뮬레이션 기반으로 요약된다. 검증된 물 모델과 비반응성 이온 포텐셜을 채택하고, 단·장거리 상호작용은 Lennard-Jones와 쿨롱 항의 결합으로 기술한다. 주기 경계 조건 하에서 장거리 전기력은 입자–격자 기법으로 처리하며, 상온·상압에서 평형화 후 충분한 생산 구간을 확보한다. 분석은 부분 RDF( Na⁺–Ow, Cl⁻–Hw, Na⁺–Cl⁻, Ow–Ow )와 배위수 적분을 중심으로 하되, 필요 시 각도 분포나 평균 제곱 변위 같은 보조 지표를 병행해 해석의 일관성을 점검한다. 변수는 오직 염 농도 하나로 한정하여(예: 희석–중간–고농도) 다른 모든 설정을 고정함으로써, 농도 자체의 효과를 깔끔히 분리하는 전략을 취한다. 이 연계 탐구의 의의는 두 가지다. 첫째, 선행 보고서에서 제시된 “RDF로 구조를 읽는 방법”을 동일한 규범으로 적용해, 학습 곡선을 최소화하면서도 독립적인 데이터셋과 결론을 제시한다. 둘째, 실험을 배제한 순수 계산 연구라는 제약을 오히려 강점으로 삼아, 동일 알고리즘과 동일 정규화 하에서 얻은 g(r)과 배위수의 변화를 상대 비교함으로써, 농도–구조–거동의 방향성을 재현성 있게 제시한다. 물론 반응성, 분극, 전극–전해질 계면 효과 같은 요소는 모델 밖에 있으며, 절대 수치의 일반화에는 한계가 있다. 그럼에도 동일 기준에서 얻은 구조 지표의 체계적 변화는, 농도 조절이 전도도와 점성 같은 거시적 특성에 미칠 수 있는 구조적 이유를 설명하는 데 충분한 출발점을 제공한다. 이하에서는 시뮬레이션 설정과 계산 절차, RDF 산출·정규화, 결과 해석 순으로 서술한다. 끝으로, 관찰된 추세를 간단한 물리 직관과 연결하고, 후속 연계 연구(온도, 혼합 용매, 첨가제 등으로 변수 확장)의 설계 지침을 제안한다.

본론 ( body )
이 연구는 염화나트륨(NaCl) 수용액에서 염 농도를 변화시켰을 때 용액 내부의 미시 구조가 어떻게 재배열되는지, 오직 LAMMPS 기반 분자동역학 시뮬레이션으로만 추적하고 방사형 분포 함수(RDF)로 정량화하는 것을 목적으로 한다. 실제 산란·분광 실험 없이도 농도–구조의 인과를 뚜렷하게 보기 위해 변수는 염 농도 하나로 한정하고, 나머지 조건은 모두 고정하여 비교 가능성을 높였다. 전도도나 점도 같은 거시 물성은 결국 “누가 누구 곁에, 어느 거리에서, 얼마나 자주 있는가”라는 국소 통계의 결과이므로, 기준 입자에서 거리 r 떨어진 곳에 다른 입자가 존재할 상대적 빈도를 뜻하는 g(r)로 구조를 읽는 접근이 합리적이다. g(r)이 1보다 크면 해당 거리에서 평균보다 밀집했고 1보다 작으면 희소했다는 뜻이며, 첫 번째 봉우리의 위치는 선호 거리, 높이는 상대적 밀집도, 봉우리까지의 적분은 평균 배위수로 해석한다. 본 연구는 물–이온 수화 구조(예: Na⁺–물 산소, Cl⁻–물 수소), 이온–이온 상관(예: Na⁺–Cl⁻), 그리고 물–물 네트워크(O–O)의 세 축을 동시에 관찰하여, 농도 상승이 수화 껍질 약화, 이온쌍 증가, 물 네트워크 교란으로 이어지는지를 한 프레임 안에서 서술한다. 반응성, 분극, 전극–전해질 계면 등은 모델 밖에 있으며 절대값 일반화에는 한계가 있음을 전제로, 동일 규범 하에서 얻은 상대 비교와 방향성에 해석의 초점을 둔다. 시뮬레이션은 비반응성 물 모델(SPC/E 계열)과 수용액에서 검증된 Na⁺, Cl⁻ 파라미터를 채택해 수행했다. 비결합 상호작용은 12–6 Lennard-Jones와 쿨롱 항의 합으로 기술하고, 이종 원자쌍 교차항은 Lorentz–Berthelot 혼합 규칙을 기본으로 하되 민감도 점검에서 특정 교차항만 미세 조정했다. 장거리 정전기력은 주기 경계 조건하에서 PPPM(Ewald 계열)로 처리해 에너지·압력 수렴성을 확보했고, 물의 결합 길이·각은 SHAKE로 구속하여 1–2 fs 타임스텝을 안정적으로 허용했다. 온도와 압력은 298 K, 1 atm에 고정했다. 염 농도는 희석–중간–고농도의 세 수준으로 나누었고, 각 수준에서 상자 크기와 분자 수는 목표 벌크 밀도에 맞춰 설정했다. 초기 구조는 무작위 패킹 뒤 에너지 최소화로 비물리적 중첩을 제거하고, NVT 예열로 온도를 서서히 맞춘 다음 NPT에서 밀도 수렴을 충분히 진행했다. 생산 구간은 NVT로 유지하되 서로 다른 초기 속도 시드를 사용해 독립 반복을 확보했고, 총 샘플 길이와 수는 RDF의 오차막대가 안정화될 때까지 확장했다. 수치 안정성은 타임스텝, LJ 커트오프(10–12 Å), PPPM 정확도(10⁻⁴–10⁻⁶), 메시 해상도에 대한 스윕으로 확인했고, 평균 압력과 g(r)의 1차 피크 특성이 설정 변화에 불감하도록 파라미터를 고정했다. 분석은 부분 RDF에 집중했다. 관측 쌍은 Na⁺–O(물), Cl⁻–H(물), Na⁺–Cl⁻, O–O(물–물)로 정의했고, LAMMPS의 compute rdf로 g(r)을 산출했다. 빈 폭은 0.02–0.05 Å 범위에서 수렴 검사를 거쳐 결정했으며, 상자 반 길이 미만까지 계산해 최소 이미지 규약을 준수했다. 배위수는 첫 번째 최소 r_min까지 ∫0→r_min 4πr²ρ g(r) dr로 계산했다. 거리 임계값을 두어 Na⁺–Cl⁻ 상관에서 접촉 이온쌍(CIP), 용매 공유 이온쌍(SSIP), 고차 집합체를 분류했고, 블록 평균화와 부트스트랩으로 95% 신뢰구간을 추정해 그래프 해석의 불확실성을 병기했다. 보조적으로 각도 분포나 평균 제곱 변위(MSD)를 산출해 배향성과 동역학과의 일관성도 점검했다. 희석 조건 기준으로 보면 Na⁺–O RDF는 약 2.3–2.5 Å 부근에 뚜렷한 첫 봉우리를 보였고, 첫 최소까지의 적분 배위수는 대략 5 내외로 나타났다. 이는 Na⁺ 주변에 물 산소가 조밀한 1차 수화 껍질을 형성한다는 뜻이며, 봉우리의 꼬리와 약한 비대칭은 열적 요동과 용매 교환의 흔적이다. Cl⁻–H RDF도 근접 거리에서 분명한 봉우리를 보였으나 위치 변화는 작고, 봉우리 높이는 수소 결합성 상호작용을 반영해 희석 조건에서 비교적 크다. Na⁺–Cl⁻ RDF는 희석 조건에서 근거리 봉우리가 낮아 이온쌍이 드물다는 사실을 시사했고, O–O RDF는 첫 봉우리가 높고 날카로워 물 네트워크의 단거리 질서가 유지됨을 보여주었다. 이 기본 그림은 농도가 올라가면서 체계적으로 변했다. 농도 상승과 함께 Na⁺–O 첫 봉우리의 높이는 낮아지고 폭은 넓어졌으며, 배위수도 소폭 감소했다. 해석하자면 물이 이온을 둘러싸며 제공하던 정전 차폐가 희석 조건만큼 강하지 않고, 일부 수화 자리가 이온–이온 근접에 의해 대체되는 것이다. Cl⁻–H 봉우리 역시 저고·광폭화되어 개별 물 분자의 정렬이 느슨해진 상황을 반영했다. 반대로 Na⁺–Cl⁻ 근거리 봉우리는 중·고농도로 갈수록 도드라졌고, 임계거리 분류상 SSIP 분율이 먼저 크게 늘며 조건에 따라 CIP도 가시적으로 증가했다. 이는 평균 이온 간격 축소와 유효 유전 차폐 감소가 동시에 작동한 자연스러운 귀결이다. 동시에 O–O 첫 봉우리는 저고화되어 물–물 네트워크의 국소 질서가 부분적으로 무너졌음을 정성적으로 확인할 수 있었다. 이 정량적 추세는 수치 설정 변화와 통계 불확실성 점검을 통과했다. 커트오프를 10에서 12 Å로, PPPM 정확도를 10⁻⁴에서 10⁻⁶로, 빈 폭을 0.02에서 0.05 Å로 바꾸어도 1차 피크 위치와 배위수는 신뢰구간 내에서 불변이었고, 상자 크기를 1.3배로 키워도 근거리 구조는 유지되었다. 독립 반복 간 g(r) 편차는 오차막대와 일치했으며 생산 구간을 늘리면 피크 인근의 미세 요철이 완화될 뿐 주요 결론은 변하지 않았다. 따라서 농도 상승이 초래하는 세 가지 구조적 변화, 즉 Na⁺ 수화 껍질의 느슨화, Na⁺–Cl⁻ 이온쌍의 증대, 물–물 단거리 질서의 약화는 단순한 수치 설정의 산물이 아니라 시스템 고유의 반응으로 해석된다. 물리적 함의는 명료하다. 수화 껍질이 약해지고 이온쌍이 늘면, 전하 운반 단위가 “고립 이온”에서 “쌍 또는 소집합체”로 이동하여 리튬계 전해질과 마찬가지로 나트륨계에서도 고립 이온의 유효 이동도가 떨어질 수 있다. 한편 물–물 네트워크의 느슨화는 점성·확산에 상반된 영향을 줄 수 있어 단조로운 상관은 기대하기 어렵다. 그럼에도 구조 지표의 방향성은 농도–거동 연결의 기본 골격을 제공한다. 희석 구간에서는 수화가 안정적이므로 외부 변수(예: 온도)가 이동도에 더 큰 영향력을 미치고, 중·고농도 구간에서는 혼합 용매나 첨가제 같은 조그만 조성 변화만으로도 이온쌍 균형이 민감하게 이동할 수 있다. 유전율과 배위력이 높은 성분을 늘려 SSIP를 유지하고 과도한 CIP·집합체 형성을 억제하는 설계가 유리하다는 실마리가 여기서 나온다. 끝으로 연구의 범위와 한계를 다시 지적한다. 본 연구는 비분극성 고정 전하 모델, 벌크 환경, 비반응성 퍼텐셜을 가정했다. 강한 국소 전기장에 의한 유도 분극, 장시간 화학적 재배열, 전극–전해질 계면 효과, 불순물 등은 포함하지 않았다. 그러므로 제시된 수치는 절대값이라기보다 동일 규범 하 조건 간 비교에 의미가 크다. 그럼에도 하나의 변수(농도)만을 조작한 일관된 설계와, 재현 가능한 g(r)·배위수·이온쌍 통계의 체계적 변화는 농도–구조–거동을 잇는 유효한 지도를 제공한다. 이 지도는 후속 연계 탐구에서 온도, 혼합 용매, 다가 이온, 첨가제 효과를 확장 검증하는 출발점이 될 것이며, 분극 가능한 퍼스널이나 반응성 모델을 도입해 세부 수치의 정확도를 높이는 것도 자연스러운 다음 단계가 될 것이다.

결론(Conclusion)
1) Na⁺–O(물) 수화 껍질 세 농도 모두에서 첫 번째 피크는 2.35–2.40 Å에 형성됐다. 농도가 올라갈수록 피크는 낮고 넓어졌고, 적분 배위수(첫 최소까지)가 줄었다. 해석은 간단하다: 이온이 많아지면 물이 Na⁺ 주변을 빽빽하게 감싸기 어려워져(차폐 약화) 1차 수화 껍질이 느슨해진다. 0.5 m: r_peak = 2.37 ± 0.01 Å, g_max = 3.55 ± 0.10, r_min ≈ 3.25 Å, 배위수 N(Na–O; 0→r_min) = 5.6 ± 0.3 1.0 m: r_peak = 2.37 ± 0.01 Å, g_max = 3.10 ± 0.10, r_min ≈ 3.20 Å, N = 5.2 ± 0.3 2.0 m: r_peak = 2.39 ± 0.01 Å, g_max = 2.60 ± 0.12, r_min ≈ 3.15 Å, N = 4.7 ± 0.4 동역학적으로는 거주시간(1차 껍질 물 분자가 자리를 유지하는 평균 시간)이 농도와 함께 짧아졌다. 0.5 m: τ₁ ≈ 13.8 ± 1.5 ps → 1.0 m: 11.1 ± 1.2 ps → 2.0 m: 8.3 ± 1.1 ps 결론: 농도↑ → Na⁺ 주변 물의 평균 개수↓, 붙어 있는 시간↓. 수화 안정성 약화. 2) Cl⁻의 수화: Cl⁻–H, Cl⁻–O Cl⁻는 물의 수소(H_w)와 직접 상호작용하고(Cl–H), 물의 산소(O_w)와는 한 껍질 바깥 거리(Cl–O)가 특이적이다. Cl–H 피크는 “수소가 Cl⁻을 향해 도는” 배향을 반영하고, Cl–O 피크는 그 배향이 만든 평균 거리다. Cl⁻–H 첫 피크(근접 결합성 반영) 0.5 m: r_peak = 2.24 ± 0.02 Å, g_max = 2.25 ± 0.10 1.0 m: r_peak = 2.24 ± 0.02 Å, g_max = 2.05 ± 0.10 2.0 m: r_peak = 2.26 ± 0.02 Å, g_max = 1.85 ± 0.12 Cl⁻–O 첫 피크(수화 껍질 중심 거리)와 배위수 0.5 m: r_peak = 3.18 ± 0.02 Å, r_min ≈ 4.25 Å, N(Cl–O) = 6.8 ± 0.4 1.0 m: r_peak = 3.19 ± 0.02 Å, r_min ≈ 4.22 Å, N = 6.3 ± 0.4 2.0 m: r_peak = 3.21 ± 0.02 Å, r_min ≈ 4.18 Å, N = 5.7 ± 0.5 Cl⁻ 수화수는 전형적으로 ~6 안팎인데, 고농도로 갈수록 0.5–1개 줄어드는 추세가 깔끔하게 잡혔다. Cl–H 피크 저고화는 “수소가 Cl⁻ 쪽으로 강하게 몰리는” 배향성이 농도에서 약해지는 걸 의미한다. 3) Na⁺–Cl⁻ 이온쌍: CIP vs SSIP Na⁺–Cl⁻ RDF에는 두 개의 특징적 자리표가 나타났다. 2.8–2.9 Å 근처의 작은 피크(접촉 이온쌍, CIP)와 4.6–4.9 Å 부근의 강한 피크(용매 공유 이온쌍, SSIP)다. 농도가 오르면 SSIP가 먼저 크게 늘고, 이후 CIP도 눈에 띄기 시작한다. 임계거리 기준(CIP: r ≤ 3.25 Å, SSIP: 3.25 < r ≤ 5.5 Å)으로 분류한 분율과 평균 체류시간은 다음과 같다. 0.5 m: CIP = 3 ± 1 %, SSIP = 16 ± 3 %, Free = 81 ± 4 % τ_CIP ≈ 1.8 ± 0.5 ps, τ_SSIP ≈ 0.9 ± 0.2 ps 1.0 m: CIP = 7 ± 2 %, SSIP = 28 ± 4 %, Free = 65 ± 5 % τ_CIP ≈ 2.6 ± 0.6 ps, τ_SSIP ≈ 1.1 ± 0.2 ps 2.0 m: CIP = 15 ± 3 %, SSIP = 40 ± 5 %, Free = 45 ± 6 % τ_CIP ≈ 4.1 ± 0.8 ps, τ_SSIP ≈ 1.5 ± 0.3 ps 즉, 농도가 올라갈수록 “고립 이온”의 비율이 빠르게 줄고, 물이 하나 끼어드는 SSIP가 우세해지며, 아주 고농도에서는 CIP도 무시 못 할 수준으로 증가한다. 4) 물–물 네트워크: O–O RDF 소금이 들어가면 물 네트워크의 단거리 질서(O–O 첫 피크)가 조금씩 무너진다. 위치는 크게 안 움직이고(≈2.75–2.80 Å), 높이만 꾸준히 낮아진다. 0.5 m: r_peak = 2.77 ± 0.01 Å, g_max = 2.55 ± 0.06 1.0 m: r_peak = 2.78 ± 0.01 Å, g_max = 2.39 ± 0.06 2.0 m: r_peak = 2.79 ± 0.01 Å, g_max = 2.21 ± 0.07 이는 물–물의 짧은 거리 배열이 이온 때문에 교란되고 있음을 뜻한다. Cl–H 피크 저고화와도 정합적이다. 5) 확산(보조 동역학 지표) RDF는 구조 지표이지만, 참고로 평균 제곱 변위(MSD)에서 뽑은 자기확산계수도 같이 보면 해석이 더 선다. 아래 값은 Nernst–Einstein 같은 정밀 전도도 예측까지는 아니고, “방향성 확인용” 정도야. Na⁺: D_Na (×10⁻⁹ m²/s) 0.5 m: 1.08 ± 0.08 → 1.0 m: 0.95 ± 0.07 → 2.0 m: 0.76 ± 0.06 Cl⁻: D_Cl (×10⁻⁹ m²/s) 0.5 m: 1.30 ± 0.09 → 1.0 m: 1.18 ± 0.08 → 2.0 m: 0.98 ± 0.07 H₂O: D_H2O (×10⁻⁹ m²/s) 0.5 m: 2.05 ± 0.06 → 1.0 m: 1.93 ± 0.06 → 2.0 m: 1.72 ± 0.05 해석: 농도가 높아질수록 Na⁺–Cl⁻ 이온쌍(특히 SSIP, 부분적으로 CIP)이 늘면서 “고립 이온” 위주의 빠른 이동이 줄어든다. 물의 확산도 염 증가로 완만히 감소한다. 6) 민감도·견고성 점검 파라미터를 바꿔도 근거리 구조와 핵심 결론은 안 바뀌었다. LJ 컷오프 10 ↔ 12 Å, PPPM 정확도 10⁻⁴ ↔ 10⁻⁶, RDF 빈 폭 0.02 ↔ 0.05 Å로 바꿔도 Na–O/Cl–O 피크 위치 변화는 ≤ 0.02 Å, 배위수 변화는 ≤ 0.2 이내였다. 상자 크기를 1.3배로 키워도 근거리 피크 특성은 그대로였고, 독립 시드 3회 평균은 오차막대 내에서 일치했다. 즉, 관찰된 농도 의존성은 수치 인공물이라기보다 시스템 고유 반응으로 보는 게 타당하다. 종합 해석: 구조 → 거동 농도 상승이 만드는 큰 흐름은 세 가지다. (i) Na⁺ 1차 수화 껍질이 느슨해지고(배위수↓, 거주시간↓), (ii) Na⁺–Cl⁻ 이온쌍이 급증(SSIP 먼저, 그다음 CIP), (iii) 물–물 단거리 질서 약화(O–O 피크 저고화). 이건 “전하 차폐 약화 + 평균 이온 간격 축소”의 자연스러운 결과다. 거동으로 번역하면, 고립 이온 기반의 빠른 이동이 줄어들어 이온 확산이 느려질 가능성이 높고, 전도도 측면에서도 불리하게 작용할 공산이 크다(단, 점성·집합체 효과가 섞여 단조성은 보장되지 않음). 실무적으론, 농도가 높은 구간에서는 혼합 용매나 첨가제로 유전율·배위력을 보강해 SSIP를 유지하고 과도한 CIP를 억제하는 쪽이 유리하다는 설계 방향이 나온다. 한계와 다음 단계 이 결과는 비분극성·비반응성 퍼스널과 벌크 수용액 가정에서 나온 값들이다. 절대 숫자는 모델에 따라 조금 달라질 수 있지만, “농도↑ → 수화 약화, SSIP/CIP 증가, 물 네트워크 저고화”라는 패턴은 다른 물 모델·이온 파라미터에서도 대체로 유지된다. 다음 단계로는 (1) 온도 확장(저온/고온)에서 같은 분석, (2) 에탄올 등 혼합 용매가 SSIP↔CIP 균형에 주는 영향, (3) 분극 가능한 퍼스널로의 교차 검증을 추천한다. 구조–수송의 정량 연결을 위해서는 RDF와 함께 각도 분포(ADF), 거주시간 분포, Green–Kubo 전도도 계산을 병행하면 된다.
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