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1. 서론
 

“자연은 약 34억 년간 광합성을 발전시켜 왔으며, 이를 위해 분자 촉매 시스템을 선택하였다.”

지구상의 생명체가 필요로 하는 영양분 생산의 99%는 천연광합성(natural photosynthesis)이 담당하고 있

다. 천연광합성은 및 에너지인 태양광을 이용하여 물, 이산화탄소 등의 무기물을 탄수화물과 같은 고에너지 

유기물로 변환한다. 광합성 자가영양생물은 약 34억 년 동안 이러한 기전을 발전시켜 왔으며, 그 과정에서 자

연은 분자 촉매 시스템을 선택하였다. 광합성을 수행하는 광계(photosystem)는 수십 종의 단백질과 보조인자

(cofactor)들이 적재적소에 배치되어 광합성에 필요한 광화학 과정들이 용이하게 이루어지도록 유도한다. 광

계의 작동 원리는 결정학과 분광학적인 기법을 통해 매우 자세히 연구가 되었으며,1-3 누적전하이동, 광조절, 

자가치유, 동화 등은 광합성 자가영양생물들이 효율적이며 지속적으로 영양분을 생산하기 위한 중요한 기전

들로 밝혀졌다.
4
 

인공광합성(artificial photosynthesis)은 이러한 천연광합성의 광화학 기전을 모사하여 탄수화물 대신 수

소, 메탄, 메탄올, 포름산 등 인류가 필요로 하는 연료 혹은 고부가가치 화합물을 생산하는 것을 목표로 한다

(그림 1). 아르메니아계 이탈리아 화학자인 자코모 루이지 치아미치안(Giacomo Luigi Ciamician)이 1912년

에 인공광합성의 개념을 처음 제시한 지 100여 년이 지난 지금,5 인공광합성은 화석연료의 사용으로부터 기인

하는 에너지 문제와 기후변화를 해결할 수 있는 녹색기술로 평가되어 전세계적으로 활발한 연구가 이루어지

고 있다. 특히 광계의 복잡한 단백질 구조를 모사하여 광화학 시스템을 공유결합/초분자화학을 통해 분자 수

준에서 구현하는 것은 인공광합성 연구에서 매우 도전적이고 중요한 과제이다. 본 총설에서는 분자 촉매의 장

점과 역사에 대한 소개와 함께 인공광합성을 위한 분자 촉매 개발의 최근 도전들을 소개하고, 앞으로의 연구 

방향을 제시하고자 한다.

2. 본론
 

2.1 분자 촉매의 장점
분자 촉매는 일반적으로 기질이 배위하여 활성 부위로 작용하는 중심 금속과 전자구조를 결정하는 리간드

로 이루어진 금속 착체로 구성된다. 이러한 구조는 다음과 같이 다양한 장점을 제공한다.
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그림 1. 천연광합성과 인공광합성 비교 모식도.

그림 2. 인공광합성의 동역학적 생성물 생산 곡선(초록 실선)과 전환 
수(빨강 점선), 전환 빈도(파랑 점선).

잘 정의된 분자 구조, 활성 부위와 작동 기전. 분자들은 

균질용액 또는 고체 상태에서 열역학적 평형을 이루며, 그 

구조는 결정학 및 분광학적 방법으로 쉽게 분석이 가능하

다. 분자 촉매의 활성 부위 역시 잘 정의되기 때문에 촉매의 

작동 기전을 밝히는 것이 용이하다. 일반적으로 핵자기공명

분광법(nuclear magnetic resonance, NMR), 분광전기화학

(spectroelectrochemistry), UV–Vis-IR 분광법, 전자스핀

공명(electron spin resonance, ESR) 분석과 같은 실험 기법

을 통해 이러한 분석이 가능하다.

분자 구조 조절의 용이성. 화학 합성법을 통한 분자 촉매

의 구조 조절이 용이하다. 특히 조합화학(combinatorial 

chemistry) 기법을 통해 실험실 스케일에서 저비용, 저인력

으로 다양한 구조의 분자 촉매를 합성 및 평가할 수 있다. 

또한 분자의 전자적 구조와 이에 따른 물리적, 화학적 물성

이 계산화학을 통해 예측이 가능하기 때문에 합리적인 분자 

촉매 설계가 가능하다.

활성 부위 개수의 극대화. 표면반응에 국한되는 무기물 

촉매와는 달리 분자 촉매 시스템은 분자 하나하나의 활성 

부위가 반응에 참여하므로 촉매 활성을 극대화할 수 있다. 

따라서 분자 촉매에 기반한 인공광합성 시스템의 활성은 촉

매가 추가된 양에 비례하여 증가할 수 있다. 

촉매의 고유활성 조절의 용이성. 촉매의 양을 증가시켜 

인공광합성 시스템의 성능을 높이는 방법은 기질과 생성물

의 질량 이송(mass transport)에 의해 제한된다. 하지만 분

자 촉매는 분자 디자인에 따라 촉매 고유활성을 개선할 수 

있으며, 이는 일반적으로 질량 이송에 영향을 받지 않으므

로, 인공광합성 시스템의 성능을 극대화할 수 있다. 촉매의 

양을 증가시킴에 따라 세 자릿수 정도의 성능 향상을 유도

할 수 있는 반면, 고유 촉매 활성 조절을 통해서는 열 자릿

수까지의 성능 향상이 가능함이 보고되었다.
6

2.2 분자 촉매의 평가 요소

광 흡수 (light absorption). 인공광합성은 빛 에너지를 화

학 에너지로 변환하는 과정이다. 따라서 가장 첫 단계인 광 

흡수 능력은 인공광합성 시스템에 있어 필수적인 요구사항

이다. 높은 흡광계수를 가져야 할 뿐 아니라, 적절한 광여기 

에너지를 가져야 흡열 과정인 인공광합성을 수행할 수 있

다. 가장 간단한 물 분해의 경우 표준자유에너지 변화가 

119 kJ/mol이며(식 (1)), 이를 빛의 파장으로 환산하면 약 

1,000 nm에 해당한다. 이론적으로는 적외선에 해당하는 

1,000 nm의 에너지로도 물을 분해할 수 있지만, 실제로는 

활성화 에너지, 다단계 전하 이동에 따른 에너지 손실 등으

로 인해 가시광선에 해당하는 에너지를 필요로 한다.

H2O → H2 + 1/2 O2 ΔG
0
 = 119 kJ/mol                     (1)

전환 수(turnover number, TON). 촉매 반응이 당량 반응

과 구분되는 가장 큰 특징은, 전환을 하는 것이다. 전환 수

는 촉매 분자 하나가 촉매활성을 잃어버리기 전까지 수행할 

수 있는 촉매 과정의 수로 정의되며, 촉매의 안정성과 직접

적인 연관성을 가진다. 전환 수는 인공광합성 시스템의 수

명, 운용 비용과 직접적으로 관련이 되는 중요한 평가 요소

이다. 효소학에서는 효소가 단위시간에 기질을 얼마나 변환

시키는지에 대한 척도를 나타내는 용어로써, 촉매화학과는 

다른 의미로 사용하기 때문에 주의하여 구분하여야 한다.

전환 빈도(turnover frequency, TOF). 촉매 과정이 얼마

나 빨리 진행되는지에 대한 반응속도론적인 척도로써, 전환 

수를 단위시간으로 나는 값을 의미한다. 분자 촉매 시스템

이 비활성화 되는 주요 요인은, 감광제 혹은 촉매의 광여기, 

산화, 환원 상태에서 이들이 분해되거나 비가역적인 화학반

을을 함으로써 촉매 활성을 잃어버리는 것이다. 높은 전환

빈도를 가진 촉매 시스템은 이러한 불안정한 상태들로부터 

빠르게 안정한 기저상태로 돌아갈 수 있다는 것을 의미하기 

때문에, 일반적으로 전환빈도가 높은 인공광합성 시스템은 

높은 전환 수를 보여준다(그림 2).
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그림 3. a) Ru(bpy)3, b) 버나드 그룹, c) 박수영 교수 그룹에서 보고한 이리듐(III) 감광제의 구조 및 수소 생산 성능.

표 1. 이산화탄소 환원과 양성자 환원

선택성(selectivity). 물을 수소와 산소로 분해하는 과정

과는 달리, 이산화탄소 환원은 다양한 생성물이 생길 수 있

다(표 1). 이는 목표로 하는 생성물에 대한 촉매 효율을 떨

어뜨리는 요인일 뿐 아니라, 다양한 생성물을 분리하기 위

해 추가적인 에너지가 투입되어야 하기 때문에 운용 비용 

측면에서도 중요한 문제이다. 특히 양성자 결합 이산화탄소 

환원과정은 양성자 환원에 따른 수소 생산과 경쟁하며, 많

은 경우 수소가 주 생성물로 만들어지기 때문에, 이를 제어

할 수 있는 분자설계가 매우 중요하다.

2.3 분자 촉매에 기반한 인공광합성 개발 전략

인공광합성은 합성화학, 광화학, 전기화학, 분석화학, 소

자물리 등의 다학문분야 협력 연구이다. 따라서 인공광합성

을 위한 분자 촉매 개발은 여러 단계에 걸친 전략적인 접근

이 필요하다. 

2.3.1 감광제 개발

흡광은 광합성에서 가장 먼저 일어나는 과정이다. 따라

서 빛을 흡수하여 이를 효율적으로 전기/화학 에너지로 변

환하는 감광제의 개발은 인공광합성 연구에서 매우 중요하

다. 루테늄(II) 폴리피리딜 착체는 역사적으로 가장 많은 연

구가 된 감광제이다.
7,8

 대표적인 루테늄 기반 감광제인 

Ru(bpy)3는 높은 가시광 흡수(λabs,max ~ 450 nm)와 마이크

로초에 달하는 긴 상온 인광 수명을 가지므로 인공광합성을 

위한 감광제로 널리 연구가 되었다(그림 3a).
9
 하지만 낮은 

삼중항 금속 중심(3MC) 여기 상태 에너지로 인해 리간드 

조절에 의한 광학 특성 조절이 어렵다는 한계를 보여주었

다.
10

 이를 극복하기 위한 노력 중 하나로, 2005년 슈테판 버

나드(Stefan Bernhard) 그룹에 의해 이리듐(III) 폴리피리

딜 착체에 기반한 감광제의 우수성이 보고된
11,12

 이후 다양

한 구조의 이리듐(III) 감광제 연구가 진행되었다. 특히 버

나드 그룹은 조합화학을 통한 리간드 합성으로 수십 종의 

이리듐(III) 감광제를 합성하여 감광제의 구조-촉매활성간 

연관성을 밝히는 데 기여하였다(그림 3b).
13,14

 박수영 교수 

연구팀 또한 조합화학적 접근법을 통해 다양한 이리듐(III) 

감광제를 보고하였으며, 특히 광산화/환원과정 중 일어나는 

가용매 분해를 통한 리간드 분리를 막아줌으로써 광촉매의 

수명을 획기적으로 향상시킬 수 있는 분자 설계를 보고하였

다(그림 3c).
15

  

루테늄(II), 이리듐(III)과 같은 귀금속에 기반한 감광제

는 높은 촉매 활성을 보여주지만, 높은 가격으로 인해 대형

화하여 실생활에 적용하는 데 어려움이 있다. 따라서 이들

을 비귀금속으로 대체하기 위한 시도가 보고되고 있다.
16,17

 

최근 마티아스 벨러(Matthias Beller) 그룹에서는 구리(I) 

다이포스핀 다이이민 착체([Cu
I
(P^P)(N^N)]

+
)를 감광제

로 이용하여 1,330의 수소 생산 전환 수를 보여주어,
18-20

 인

공광합성을 위한 감광제로써의 가능성을 보여주었다(그림 

4좌). 박수영 교수팀에서는 구리(I) 착체의 정밀 리간드 개
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그림 5. a) 백금(II) 폴리피리딜 촉매, b) 비올로겐을 포함한 백금(II) 촉매, c) 다전자 저장이 가능한 백금(II) 촉매의 분자구조 및 수소생산 성능.

그림 6. 렌(좌)과 사리치프치 그룹(우)의 레늄(I) 이산화탄소 환원 촉매.그림 4. 비금속 [CuI(P̂ P)(N̂ N)]+ 감광제의 분자구조와 수소 생산 전환 수.

질을 통해 19,000의 수소 생산 전환 수를 기록함으로써,
21

 

귀금속 착체와 비교할만 한 촉매활성을 보고하였다(그림 4우).

2.3.2 양성자 환원 촉매

백금은 양성자 환원 수소생산에 있어 높은 촉매활성과 

선택성으로 인해 수전해기, 연료전지 등에서 널리 사용되고 

있는 금속 촉매이다. 일본 규슈대학의 켄 사카이(Ken 

Sakai) 그룹은 다년간 백금(II) 착체에 기반한 양성자 환원 

분자 촉매를 개발하였다(그림 5a).22-26 특히 사카이 그룹은 

백금(II) 폴리피리딜 착체에 연속된 광유발 전자 전달

(repeated photon induced electron transfer)이 가능한 비

올로겐 작용기를 도입하여 기존의 백금(II) 촉매와 비교하

여 한 자릿수 내지 두 자릿수의 전환수 향상을 유도할 수 있

는 리간드 디자인 전략을 보고하였다(그림 5b). 박수영 교

수 그룹에서는 천연 광합성의 누적 전하 이동을 모티브로 

하여 백금(II) 촉매에 다전자 저장이 가능한 리간드를 도입

함으로써 510,000에 달하는 높은 전환 수를 기록하였다(그

림 5c).
27

2.3.3 이산화탄소 환원 촉매

1980년대 장마리 렌(Jean-Marie Lehn)과28-30 토마스 메

이어(Thomas J. Meyer)에
31

 의해 레늄(I) 카보닐 다이이민 

착체(그림 6좌)를 이용한 광촉매 이산화탄소 환원이 보고

된 후 이를 이용한 광촉매/전기촉매 이산화탄소 환원 시스

템이 심도 있게 연구되었다.
32-34

 레늄(I)은 80%에 달하는 

높은 패러데이 효율, 일산화탄소 생성에 대한 높은 선택성

을 가지는 장점이 있지만, 다중 전하 축적에 의한 리간드 분

해 및 다이머 형성으로 인해 이산화탄소 환원 성능을 잃어

버리는 것이 단점으로 지적되었다. 니야지 세다 사리치프치

(Niyazi Serdar Sariciftci) 그룹에서는 다이이민 리간드의 

파이 시스템을 확장함으로써 다전자 환원에도 안정한 레늄

(I) 착체를 합성하여 76%의 높은 패러데이 효율과 230의 
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그림 7. (a) 자가치유가 가능한 MOF의 개념도와 (b) 수소 생산 반응속
도 커브.

그림 8. (a) 카본나노튜브에 공유결합으로 고정된 철(III) 포르피린 촉매,
(b) 카본나노튜브에 로택세인 형태로 결합된 안트라퀴논 촉매.

그림 9. MCM-48(좌)과 구리(II) 테트라페닐포르피린(우)의 구조.

전환 수를 보고하였다(그림 6우).
35

코발트(II), 니켈(II), 망간(I) 착체와 같은 비귀금속을 이

용한 이산화탄소 환원 촉매 개발을 위한 노력도 많이 있었

으나, 아직 촉매활성과 선택성 측면에서 레늄(I) 착체보다

는 낮은 성능을 보여주고 있다.36-38 특히 이산화탄소 환원은 

양성자 환원에 의한 수소 생산과 경쟁하기 때문에, 촉매 반

응 과정에서 양성자보다 이산화탄소를 효과적으로 결합할 

수 있는 반응 사이트를 구성하는 것이 분자설계에서 핵심적

인 요소이다. 

2.3.4 분자 촉매의 고정

인공광합성은 감광제, 전하 셔틀, 산화/환원 촉매, 전해질 

등으로 이루어진 다중 성분 시스템이며 생성물 또한 다양하

게 발생한다. 따라서 목표 생성물을 분리하고, 촉매를 회수

하는 과정을 용이하게 하기 위해서 분자 촉매를 비용해성 

지지체에 고정하는 것은 실용화 측면에서 매우 중요하다. 

또한 분자 촉매를 튼튼한 지지체에 고정함으로써 분자 촉매

의 광분해/전기분해에 대한 안정성을 높일 수 있다. 일반적

으로 분자 촉매를 고정하면 지지체로부터 받는 입체장애로 

인해 기질의 촉매의 활성 사이트에 대한 접근성이 낮아지고 

반응물의 제거가 방해되므로, 이를 방지하기 위해 기질과 

생성물이 자유롭게 드나들 수 있는 채널을 가진 지지체를 

선택하는 것이 바람직하다.

금속유기구조체(metal-organic framework, MOF)는 다

공성 구조를 가지며 기능기 도입이 용이한 특징으로 인해 

분자 촉매를 고정하는 지지체로써 많은 연구가 되었다.
39-43

 

특히 분자 촉매를 물에서 안정한 MOF에 고정시킴으로써 

균질 용액 대조군과 비교하여 전환 수가 비약적으로 향상됨

이 보고되었다.
44-45

 박수영 교수 연구팀은 MOF를 자가치유

가 가능한 플랫폼으로 디자인하여 이리듐(III) 감광제와 백

금(II) 촉매가 가지고 있는 본질적인 광분해 문제를 해결하

여 지속적인 광조사 조건에서 일주일 이상 전환 빈도를 유

지하는 광촉매 물분해 시스템을 보고하였다(그림 7).46 

카본나노튜브는 높은 물리적 강도와 전기전도도를 가지

며, 튜브 형태의 구조가 기질과 생성물을 전달할 수 있는 통

로로 작용할 수 있어 분자촉매의 고정에 적합하다. 새이드 

라야티 그룹은 철(III) 포르피린 촉매를 다층카본나노튜브

에 공유결합을 통해 부착함으로써 350 °C까지 안정한 촉매

를 합성하였고, 이를 이용해 설파이드와 페놀 유도체들의 

산화를 보고하였다(그림 8a).47,48 황동렬 교수 연구팀은 단

층카본나노튜브에 고리 형태의 안트라퀴논 유도체를 로택

세인(rotaxane) 형태로 고정하여 산소 환원 과산화수소 생

산 촉매 시스템을 구성하였다.49 이는 분자 촉매를 기계적으

로 카본나노튜브에 공유결합이 아닌 기계적으로 결합함으

로써, 촉매 분자의 전자 구조에 영향을 주지 않아 촉매의 고

유한 성질을 유지하면서 효과적으로 지지체에 분자 촉매를 

고정을 할 수 있는 새로운 방법을 제시하였다.

다공성 실리카인 MCM에 티타늄을 도핑한 Ti-MCM은 

자외선 조사를 통해 이산화탄소를 환원시킬 수 있는 것으로 

알려져 있다.
50,51

 압둘 무타립(Abdul Mutalib) 연구팀은 감

광제인 구리(II) 테트라페닐포르피린을 Ti-MCM-48에 도

핑하여 가시광선 조사를 통해 이산화탄소를 메탄올로 전환

하는 광촉매 시스템을 보고하였다(그림 9).
52

 

3. 결론 및 전망

본 총설에서는 인공광합성을 위한 분자 촉매 시스템의 

개발과 이들을 지지체에 고정하는 최근의 연구 내용들을 살

펴보았다. 특히, 최근 10년간 천연 광합성의 다양한 기전들

을 모사한 정밀 리간드/지지체 설계를 바탕으로 촉매의 고

유활성이 3–4 자릿수가 향상되는 성과가 있었다. 이러한 촉
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매 시스템을 바탕으로 실생활과 산업에 적용이 가능한 인공

광합성 시스템을 구현하기 위해서 과학기술적 측면에서 해

결해야 할 과제들이 있다.

규모 확장성(scalability). 현재 실험실 레벨에서 연구가 

되고 있는 인공광합성을 실생활에 적용하기 위해서는 촉매

의 가격 절감, 전극 대형화 기술이 뒷받침되어야 한다. 또한 

이산화탄소 환원에 있어서 대기중에 있는 약 420 ppm 정도

의 농도는 너무 낮기 때문에 촉매 시스템에 직접 적용하기

에는 적합하지 않으며, 공장이나 화력발전소와 같은 곳의 

굴뚝에서 고농도의 이산화탄소를 대량으로 포집하여 사용

할 수 있는 방안이 필요하다.

생성물 분리 기술. 본문에서 언급하였듯이 인공광합성은 

다중 성분 시스템이며, 생성물 또한 최소 두 종 이상으로 구

성되어 있다. 따라서 목표로 하는 생성물을 작은 에너지를 

사용하여 촉매 시스템으로부터 분리하는 기술이 필수적이

다. 물 분해의 경우에는 생성물인 수소와 산소가 모두 기체

이기 때문에, 두 분자의 크기 차이에 기반한 기체 분리막을 

통해 분리하는 연구가 활발히 진행되고 있다. 이산화탄소 

환원의 경우는 생성물에 따라 다른 접근법이 필요하다. 생

성물이 수소와 일산화탄소에 한정되는 경우에는 혼합물을 

분리하는 과정 없이 합성가스(syngas)로써 2차 공정을 통

해 합성 경유, 메탄, 메탄올 등을 제조하는 원료로 사용할 

수 있다. 생성물이 포름산, 메탄올 등 액체인 경우에는 유기

용매가 아닌 물에서 작동하는 촉매 시스템을 구성함으로써 

분리를 용이하게 할 수 있다.

인공광합성은 흥미로우면서도 매우 도전적인 연구 분야

이다. 다제간의 협력을 통해 남아있는 과제들을 해결하고, 

동시에 사회, 정책, 경제 분야에서 인공광합성의 중요성을 

공감하는 것이 필요하다. 이를 통해 인공광합성 기술이 더

욱 성숙되어 생활 및 산업에서 이용이 가능해지면, 인류가 

직면하고 있는 환경과 에너지 문제의 해결에 기여할 수 있

을 것이다.
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