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서 론

1. 배경 및 필요성

탄소배출 저감과 청정수소 전환 요구 확대로 전기화학 기반 탈탄소 기술의 중요성 

강화 속 고성능 촉매 확보를 위한 AI 기반 차세대 촉매 설계체계로 연구 패러다임 

전환 확대	

⊙ �(전기화학 기반 탈탄소 기술 부상) 탄소중립 및 청정수소 전환 대응을 위한 전기화학 기반 

탄소자원화·수소 기술 중요성 확대

      - �전 세계 화석연료 기반 CO₂ 배출량이 38.1GtCO₂를 기록하는 등 탄소배출 저감 압력이 

증가하면서 CO₂RR·수전해·수소 저장·운반·연료전지 등 제조업의 화석연료 기반 공정 

한계를 보완할 전기화학 기반 탈탄소 기술 수요 확대

⊙ �(AI 기반 촉매 설계 패러다임 전환) 전기화학 공정의 효율과 경제성을 좌우하는 

고활성·고선택성 촉매 확보를 위한 AI 기반 계산과학 활용 확대

      - �MLIP 기반 계산 가속화와 생성형 AI 기반 신규 촉매 구조 설계 기술이 확산되며 기존 실험 

중심 촉매 탐색의 시간·비용 한계를 극복하기 위한 차세대 촉매 설계체계로 전환 가속화

전기화학 기반 탈탄소 공정은 반응 선택성·촉매 경제성·장기 내구성 한계와 실험 

중심 촉매 탐색의 비효율성으로 상용화에 제약 발생

⊙ �(반응 선택성 및 촉매 경제성 한계) 고효율 전기화학 반응 구현을 위한 촉매 성능 및 경제성 

확보 필요

      - �CO₂RR은 다전자 전달 및 HER 경쟁반응 특성으로 높은 과전압과 낮은 다탄소(C2+) 

생성물 선택성 한계를 보이며, OER·ORR은 Ir·Ru·Pt 기반 귀금속 촉매 의존도가 높아 

비귀금속 기반 고활성·고선택성 촉매 개발 필요성 확대

⊙ �(내구성 및 촉매 탐색 한계) 장시간 운전 안정성과 고속 촉매 탐색을 위한 계산과학 기반 

연구 필요성 확대

      - �전기화학 촉매는 장시간 운전 중 표면 재구성·계면 열화·물질전달 제한 등에 따른 성능 

저하가 발생하며 실험 기반 탐색만으로는 복잡한 반응 메커니즘 규명과 후보물질 

발굴에 한계가 존재하여 계산과학 기반 설계 고도화 필요성 증대

환경변화

상용화 제약

Ⅰ 
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주요국은 AI·데이터·HPC 기반 계산과학 연구 인프라를 국가 전략 투자 분야로 

육성하며 계산-실험 통합 연구체계 중심으로 전환

⊙ �(계산과학 인프라 투자 확대) 미국·유럽·중국 등은 AI 기반 재료 설계를 국가 R&D 

전략으로 추진하며 HPC·공개 데이터셋, MLIP 모델 플랫폼 구축 확대

      - �미국 Materials Genome Initiative, 유럽 BATTERY 2030+, 중국 AI for Science 등 

대규모 프로젝트 추진

⊙ �(계산-실험 통합 연구체계 전환) 촉매 연구는 실험 단독 접근에서 계산 예측 → 실험 

검증 → 데이터 피드백 순환 구조로 전환

      - �Open Catalyst Project, Materials Project 등 대규모 공개 데이터·모델 공유 플랫폼이 

연구 생태계 핵심 인프라로 부상

전기화학 탈탄소 기술의 상용화 병목을 극복하고 글로벌 AI 기반 촉매 설계 경쟁에 

대응하기 위해 메커니즘 규명, 고속 촉매 탐색, 계산-실험 통합 인프라 구축 필요

⊙ �(계산과학 기반 상용화 제약 해소) 반응 선택성·촉매 경제성·장기 내구성 한계를 

극복하기 위해 계산과학 기반 반응 메커니즘 정량 분석과 촉매 설계 고도화 필요

글로벌 계산과학
연구 경쟁 심화

계산과학 기반 
연구 필요성

| 그림 Ⅰ- 1 |  

전기화학적 이산화탄소 

전환 반응(CO2RR) 시스템의 

모식도 및 주요 생성물

자료: �W. Zhang 외, "Progress and Perspective of Electrocatalytic CO2 Reduction for Renewable 

Carbonaceous Fuels and Chemicals“, Adv. Sci. vol. 5, no. 1, pp. 1700275, 2018. 
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      - �DFT·AIMD 기반 흡착·활성화에너지 분석과 계산 기반 활성점·도펀트 최적화를 통해 

CO₂RR 다탄소 선택도 및 OER·ORR 비귀금속 촉매 활성·장시간 운전 내구성 향상 전략 확보

⊙ �(AI 기반 대규모 촉매 탐색체계 구축) 실험 중심 탐색의 시간·비용 한계를 극복하고 

글로벌 AI 촉매 설계 경쟁에 대응하기 위해 MLIP·생성형 AI 기반 고속 탐색 역량 조기 

확보 필요

      - �MLIP·고처리량 스크리닝과 생성형 AI 기반 구조 설계를 통해 대규모 후보 탐색 시간 

단축 및 기존 조성 공간을 넘어선 차세대 촉매 발굴 추진

⊙ �(계산-실험 통합 연구 인프라 구축) 주요국이 데이터·AI·HPC 기반 통합 연구체계로 

전환하는 상황에서 국내도 계산-실험 연계 플랫폼과 공개 데이터 활용 기반 조기 마련 필요

      - �HPC 기반 대규모 계산, 공개 데이터셋 활용 및 자율실험·능동학습 등 차세대 연구 

방법론 도입

2. 기술의 정의 및 범위

전기화학 기반 탈탄소 촉매 기술은 전기화학 반응을 활용하여 이산화탄소 전환 및 

청정수소 생산·활용을 수행하고 계산과학 기반 촉매 설계를 통해 반응 메커니즘과 

촉매 특성을 분석·최적화하는 융합형 기술 분야

⊙ �(전기화학 기반 탈탄소 반응 기술) CO₂ 전환과 수소 생산·활용을 위한 핵심 전기화학 반응 

기반 기술로 구성

      - �CO₂ 환원반응(CO₂RR), 수전해(HER/OER), 연료전지(ORR/HOR) 등 다양한 반응계를 

포함하며 촉매·전극·전해질·계면 설계 기술이 유기적으로 결합된 형태

⊙ �(계산과학 기반 촉매 설계 기술) 전기화학 촉매 연구는 실험 중심 접근을 넘어 계산과학·AI 

기반 설계체계와 융합되는 방향으로 확대

      - �제1원리 계산(DFT), 분자동역학(MD/AIMD), 기계학습 원자간 포텐셜(MLIP), 생성형 AI 

기반 설계 기술을 활용하여 반응 메커니즘 분석과 고성능 촉매 구조 설계 수행

⊙ �(통합형 데이터·연구 인프라 기술) 촉매 연구는 데이터·AI·HPC 기반의 통합형 연구체계로 발전

      - �공개 데이터셋, 고성능컴퓨팅(HPC), 고속 스크리닝, 자율실험 및 공정 최적화를 연계하여 

데이터 기반 촉매 탐색과 계산–실험 통합 연구환경 구축

전기화학 기반 탈탄소 촉매 기술은 반응계·촉매 설계·계산 기술·데이터 인프라 4개 

계층 통합 연구체계로 구성되며 범용 MLIP·생성형 AI 등 차세대 핵심 기술 중심으로 

고도화 확대

⊙ �(기술 범위 구성 체계) 전기화학 촉매 기술은 반응계 정의부터 데이터 기반 연구환경까지 

4개 계층 연계 구조로 확대

정의

기술 범위
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⊙ �(계층 간 유기적 연계 구조) 4개 계층은 독립적으로 작동하지 않으며 전기화학 반응계 정의 

→ 촉매·계면 설계로 반응 최적화 → 계산과학으로 설계 가속화 → 데이터·HPC로 연구체계 

고도화 방향으로 연쇄 연결

⊙ ���(차세대 핵심 기술영역) 범용 MLIP, 생성형 AI, 멀티스케일 계산이 차세대 핵심 기술로 부상

      - �범용 MLIP 기반 계산 가속화, 생성형 AI 기반 구조 설계, 멀티스케일 계산으로 촉매 표면 

재구성·계면 변화·복합 반응환경 반영

| 표 1-1 |  전기화학 기반 탈탄소 촉매 기술 범위 및 주요 기술 구성

기술 계층 주요 기술 구성 역할

전기화학 반응  �CO2RR,HER/OER,ORR/HOR  �이산화탄소 전환, 수소 생산 및 전력 변환 반응

촉매·계면 설계
 �흡착 에너지, 활성점, 
전기이중층(EDL), 전해질 효과

 �반응 선택도·과전압·내구성 최적화

계산과학 기반 설계  �DFT, AIMD, MD, MLIP  �전자구조 해석, 계면 동역학 분석, 고처리량 탐색

데이터 기반 연구환경
 �공개 데이터셋, HPC, 고속 
스크리닝

 �데이터 기반 촉매 탐색 및 계산–실험 연계

| 그림 Ⅰ- 2 |  MLIP 기반 계산과학 시뮬레이션 방법론 확장 가능성

자료: �S. Choung 외, “From Atomic Motif to Realistic Single Atom Catalysts through Machine Learning Interatomic Potentials", ACS Energy Lett. 

vol. 10, no. 12, pp. 6288-6296, 2025.
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| 그림 Ⅰ- 3 |  MLIP 구축 과정

자료: �S. Chouong 외, “Rise of machine learning potentials in heterogeneous catalysis: Developments, applications, and prospects", Chem. Eng. J. 

vol. 494, no. 152757, 2024.
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해외 동향

1. 정책 동향

주요국은 청정수소·CO₂ 전환을 탄소중립 핵심 전략으로 설정하고 수소 공급망· 

전해조·탄소전환 기술과 AI·HPC·계산과학 인프라를 연계한 통합 정책체계 구축 추진

⊙ �(미국) Hydrogen Shot(2021) 및 IRA(2022)를 통해 청정수소 생산단가 목표와 세액공제 

기반 수소 허브 구축, AI·HPC 기반 촉매 탐색 연구체계 고도화 추진

⊙ �(EU) European Green Deal(2019) 및 EU Hydrogen Strategy(2020)를 통해 탄소중립 

전환과 재생수소 확대, 청정에너지 연구혁신 투자 병행

⊙ �(일본) 수소사회추진법(2024)을 통해 법제화 기반 수소 허브 구축 및 2040년 수소 이용 

1,200만 톤 목표 설정, AI·HPC 기반 계산과학 인프라 고도화 추진

⊙ �(중국) 수소에너지산업 발전 중장기 계획(2022)을 통해 중앙-지방 연계 기반 재생수소 확대 

및 지역 수소산업 육성 전략 추진

⊙ �(국가별 정책) 주요국은 청정수소 생산 목표 및 법제·재원 확대, CO₂ 전환·전기화학 촉매 

기술개발, AI·HPC 기반 계산과학 인프라 투자를 통합 정책체계로 추진

청정수소·
계산과학 기반 정책

Ⅱ 

국가 주요 정책 및 운영 전략 주요 내용

미국

IRA 45V·H2Hubs (2022.08)  세액공제 및 70억 달러 규모 지역 수소 허브 구축 추진

H2@Scale (2016.06)
 �청정수소 생산·저장·활용을 전력망·천연가스망과 연계한 
통합수소 에너지 시스템 구축 추진

Hydrogen Shot (2021.06)  2031년까지 청정수소 생산단가 1달러/kg 달성 목표 제시

Materials Genome Initiative(MGI) 
(2011.06)

 AI·HPC·계산과학 기반 소재·촉매 탐색 연구체계 고도화

유럽

REPowerEU (2022.05)  재생수소 확대 및 에너지 공급망 다변화 추진

Horizon Europe (2021.01)  청정에너지·전기화학 시스템 분야 대규모 연구 혁신 투자 지원

EU Hydrogen Strategy (2020.07)  재생수소 생산 확대 및 전해조 확산 전략 추진

European Green Deal (2019.12)  탄소중립 기반 기후·산업·에너지 전환 정책 추진

일본

수소사회추진법 (2024.05)  수소 허브 및 탄소집약도 기반 인증체계 법제화

FugakuNEXT 개발 추진 (2024.04)  AI·HPC 기반 계산과학 및 데이터 기반 연구 인프라 고도화

수소기본 전략 방향 (2023.06)  2040년 수소 이용 1,200만 톤 목표 및 전략 기술 지정

NEDO 그린이노베이션 기금 (2021.03)  장기 실증·상용화 연계 및 수소 공급망 구축 지원

중국

지방정부 수소 특별 정책 확대 (2024)  중앙–지방 연계 기반 지역 수소산업 육성 확대

수소에너지산업 발전 중장기 계획
(2022.03)

 수소산업 발전체계 구축 및 재생수소 확대 추진

| 표 Ⅱ- 1 |  주요국 청정수소·전기화학 촉매 정책 추진 방향

전기화학 이산화탄소 전환 및 수소 전환용 촉매의 계산과학 기반 설계
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미국은 청정수소를 전력·산업·수송 부문을 연결하는 핵심 에너지 매개체로 

설정하고 수소 허브·세액공제·계산과학·HPC 인프라를 연계한 미션형 R&D 및 산업 

생태계 구축 추진

⊙ �(수소·탄소 전략) DOE는 H2@Scale 프레임워크를 기반으로 청정수소 생산·저장· 

활용을 전력망·천연가스망과 연계하는 통합 수소 에너지 시스템 구축 추진

      - �2024년 「Hydrogen Program Plan」에서 H2@Scale 전략을 핵심 정책 비전으로 재확인

⊙ �(청정수소 상용화 목표) 미국은 청정수소 생산 단가 절감과 지역 기반 수소 생태계 

구축을 중심으로 대규모 실행사업 확대

      - �Hydrogen Shot 기반 2031년까지 청정수소 1달러/kg 생산 목표 제시

      - �IRA 45V 세액공제 및 BIL 기반 70억 달러 규모의 7대 지역 수소 허브(H2Hubs) 사업 추진

미국은 청정에너지 기술을 미션형 기술개발 과제로 설정하고 계산과학 기반 

촉매·전해조·탄소전환 기술의 상용화 및 산업 연계 강화 추진

⊙ �(미션형 연구개발 체계 운영) DOE는 촉매·전해조·탄소전환 기술을 전략 기술개발 

분야로 설정하고 상용화 기반 연구개발에 정책적 자원 집중

      - �ARPA-E 및 NSF를 중심으로 전기화학 시스템·촉매·데이터 기반 재료 설계 연구 병행 지원

⊙ �(산업계–연구기관 협력 확대) 수소·탄소포집·에너지전환 분야에서는 ALCC·HPC4EI 등 

산업계–국립연구소 협력 프로그램 기반 계산과학 활용과 대규모 산업 연계 연구 확대

1  미국

청정수소 중심 전략

미션형 R&D 및
산업 연계

| 그림 Ⅱ- 1 |  

미국 DOE H2@Scale 

통합 수소 에너지 시스템 개념도

자료:� U.S. Department of Energy's H2@Scale Concept Framework," U.S. Department of Energy (DOE) 

Technical Report, 2024.
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AI·엑사스케일·차세대 HPC 인프라와 계산과학 기반 소재 탐색 체계를 연계한 

국가 전략형 연구개발 체계 구축 추진

⊙ �(AI·엑사스케일 전략 투자 확대) DOE Office of Science는 ASCR 프로그램 중심 

AI·기계학습·엑사스케일·양자정보과학(QIS) 분야 투자 지속

⊙ �(차세대 HPC 인프라 구축) ORNL1),ANL2), LBNL3) 등 국립연구소는 Frontier, 

Aurora, NERSC-10 등 차세대 HPC 인프라 구축 및 고도화 추진

⊙ �(계산과학 기반 소재 탐색 제도화) MGI 4), Genesis Mission Consortium 등은 

계산과학 기반 소재 탐색 체계를 국가 전략 차원에서 운영 및 제도화 추진 

⊙ �(통합 정책 프레임워크) EU는 탄소중립 목표와 연계하여 청정에너지·전기화학 

분야 연구혁신 투자 확대

      - �Green Deal·REPowerEU·CBAM·2030 감축 목표 기반 청정에너지 연구혁신 

투자 추진

⊙ �(대규모 연구혁신 투자 확대) Horizon Europe을 중심으로 청정에너지·전기화학 

시스템 분야 대규모 재정 지원 추진

      - �Horizon Europe(2021~2027)는 약 935억 유로 규모의 연구혁신 프로그램 

으로, Pillar II 내 Cluster 5를 중심으로 청정에너지·전기화학 시스템 분야 R&D 

직접 지원 추진

EU는 재생수소 공급 확대와 전해조 확산을 중심으로 수전해·전기화학 시스템 기반 

정책 지원 강화

⊙ �(재생수소 전략 추진) 유럽연합은 수소 전략과 European Hydrogen Bank를 

기반으로 재생수소 프로젝트 및 전해조 확산 촉진

      - �Hydrogen Mechanism 기반 수소 수급 매칭 플랫폼 구축 및 프로젝트 자금 지원 추진

⊙ �(회원국 연계 재원 확대) Auctions-as-a-Service 기반 지원체계는 회원국별 추가 

재원 투입과 경매 기반 지원을 연계하여 재생수소 시장 확대 추진

계산과학·HPC 기반
연구체계 고도화

2  유럽연합(EU)

탄소중립 기반 
통합 정책체계 강화

재생수소 중심
정책 확대

 1) Oak Ridge National Laboratory

 2) Argonne National Laboratory

 3) Lawrence Berkeley National Laboratory

 4) Materials Genome Initiative 

전기화학 이산화탄소 전환 및 수소 전환용 촉매의 계산과학 기반 설계
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EU는 청정수소·전기화학 분야 연구개발과 HPC·오픈데이터 인프라를 연계한 

연구생태계 구축 추진

⊙ �(프로젝트형 연구개발 지원 확대) Clean Hydrogen Partnership은 전해조· 

저장·수소밸리 중심 실증 프로젝트 지원 확대

      - �CO₂RR 및 전기화학 촉매 설계 분야에서 DFT·기계학습·자동화 실험 기반 

프로젝트형 연구 지원을 강화

⊙ �(대형 HPC 인프라 구축) EuroHPC는 차세대 슈퍼컴퓨팅 인프라 구축과 대규모 

시뮬레이션 연구환경 확대 추진

      - �JUPITER(독일)·LUMI(핀란드)·Leonardo(이탈리아)·MareNostrum 5(스페인) 

등 주요 HPC 인프라 운영

⊙ �(오픈데이터 기반 연구환경 구축) Materials Cloud, AiiDA, OPTIMADE 등 오픈 

인프라는 데이터 상호운용성과 국제 공동연구 재현성 강화 지원

일본은 수소를 탄소중립 및 산업경쟁력 확보를 위한 핵심 에너지원으로 설정하고 

수소 공급망·법제·실증사업을 연계한 장기 수소사회 구축 추진

⊙ �(수소 전략 체계 고도화) 일본은 「수소기본전략(’2023)」 개정을 통해 수소 공급· 

활용 분야를 포함하는 국가 전략체계 강화

      - �2023년 전략 개정을 통해 2040년 수소 이용량 1,200만 톤 목표를 제시하고, 

수소 공급·연료전지·수소화합물 활용 등 9대 전략기술 중심 수소산업 육성 추진

⊙ �(수소 공급망 및 전해조 확대) 2030년까지 일본 관련 기업은 수전해 장치 도입 

목표를 15GW로 설정하여 수소 공급망 구축 및 관련 실증사업 확대 추진 

⊙ �(법제·재원 기반 정책 지원 강화) 일본은 2024년 「수소사회추진법」 제정· 

시행하여 수소 허브 인프라 지원 및 탄소집약도 기반 인증체계 법제화 

      - �NEDO 그린이노베이션 기금 약 2조 엔(10년) 지원 및 세제 혜택 기반 장기 

실증·상용화 연계 추진

일본 정부는 AI·HPC 기반 계산과학 인프라를 고도화하며 데이터 기반 소재·촉매 

연구체계 구축 추진

⊙ �(차세대 HPC 인프라 구축) RIKEN은 Fujitsu·NVIDIA와 FugakuNEXT 공동 개발 

및 TRIP-AGIS 프로그램 기반 과학 연구용 파운데이션 모델 개발을 추진하며 

차세대 슈퍼컴퓨팅 연구 인프라 고도화

3  일본

수소사회 기반
국가 전략 강화

AI·계산과학 인프라

R&D 프로그램 및
계산 인프라 연계 강화
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4  중국

국가 주도 수소산업 및
연구지원 강화

AI·계산과학 연구
인프라 강화

5) National Natural Science Foundation of China

⊙ �(AI 기반 연구 인프라 강화) AIST는 ABCI 3.0(AI Bridging Cloud Infrastructure 

3.0) 구축을 기반으로 AI 연구개발용 대규모 클라우드 컴퓨팅 인프라와 AI·데이터 

과학 활용 연구환경 확대 추진

⊙ �(계산과학 기반 연구개발 지원 확대) JST는 CREST·PRESTO 등 전략기초연구 

프로그램을 통해 혁신 촉매·데이터과학·계산과학 기반 소재 탐색 연구 지원 확대

중장기 국가 전략과 지방정부 정책을 연계하여 수소산업 육성, 재생수소 확대 및 

핵심기술 자립 추진

⊙ �(수소 전략 체계 구축) 중국은 「수소에너지산업 발전 중장기 계획(2021~2035)」을 

기반으로 수소산업 발전체계 구축 추진

⊙ �(산업 육성 목표 제시) 2025년까지 핵심기술·제조공정 자립을 추진하고 재생에너지 

기반 수소 연간 10만~20만 톤 생산 목표 제시

⊙ �(지방정부 기반 수소산업 확대) 중앙정부 정책과 연계하여 지방정부 중심 수소산업 육성 확대

      - �2024년 정부업무 과제에 22개 성(省)이 수소를 포함 및  지방 수준 수소 특별 정책 

560개 이상 운영

중국은 AI for Science 전략과 슈퍼컴퓨팅 인프라를 기반으로 계산과학 기반 

촉매·재료 연구 지원체계 구축

⊙ �(AI for Science 전략) NSFC5)는 AI·기계학습 기반 과학 연구를 국가 전략으로 추진하며 

촉매·재료·에너지 분야 AI 융합 연구 지원 확대

      - �NSFC는 AI for Science 전용 연구 프로그램을 통해 전기화학·촉매·재료 분야 

기초·응용연구 병행 지원

⊙ �(슈퍼컴퓨팅 인프라) 중국은 엑사스케일급 슈퍼컴퓨터 인프라 구축을 통해 대규모 

계산과학 연구환경 확대

      - �Sunway TaihuLight·Tianhe-3 등 세계 최고 수준 HPC 인프라와 국가 슈퍼컴퓨팅센터 

네트워크 운영을 기반으로 연구기관·대학·산업계 대상 HPC 활용 접근성 확대 추진

⊙ �(기초·응용연구 지원체계 운영) NSFC와 국가 과학기술 지원체계를 기반으로 

촉매·전기화학·재료·에너지 분야 기초·응용연구 병행 지원

전기화학 이산화탄소 전환 및 수소 전환용 촉매의 계산과학 기반 설계
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2. 시장·산업 동향

수전해 시장은 설치용량과 전해조 제조규모가 빠르게 확대되고 CO₂ 전환 기반 

e-연료 시장이 본격화되는 가운데 청정에너지 투자는 2024년 2조 달러 규모로 사상 

최고치 기록

⊙ �(수전해 시장 성장) 2024년 세계 수전해 설치용량 2GW 도달, 전해조 제조용량 

25GW/년 규모로 확대되며 중국 중심 생산 확대와 미국·유럽 중심 대규모 실증 본격화

      - �2025년 7월까지 추가 1GW 규모 전해조 설치를 통해 본격 상용화 단계로 

전환되었으며 중국은 글로벌 전해조 시장 점유 주도

⊙ �(CO₂ 전환 시장 부상) e-SAF, e-메탄올, 포메이트 등 CO₂ 전환 제품 상용화 및 장기 

공급계약 확대로 전기화학 기반 탄소전환 시장 본격화

      - �미국·유럽 중심 CO₂ 전환 기업들이 항공·해운·화학 산업과 대규모 공급계약 체결

⊙ �(청정에너지 투자 확대) IEA 「World Energy Investment 2024」에 따르면 2024년 

글로벌 청정에너지 투자는 약 2조 달러로 화석연료 투자(1조 달러)의 2배 수준 기록

      - �중국·미국·EU가 글로벌 청정에너지 투자의 60% 이상을 차지하는 가운데 2019년 

대비 2024년 투자 규모가 전반적으로 확대되었으며 특히 중국 투자 확대 중

⊙ �(프로젝트 실현성 과제) 2030년 기준 발표된 저배출 수소 프로젝트는 연간 3,700만 톤 

수준이나 실현 가능성이 높은 물량은 약 1,020만 톤 수준에 그쳐 프로젝트 실행력 

확보 필요

글로벌 시장

국가 산업 특징 주요 기업·플랫폼 핵심 경쟁력

미국

수소 허브·실증 중심 산업 확대
Bloom Energy, Plug Power, 

Twelve
GW급 실증·연료전지·

eSAF

유럽

핵심 소재·고효율 시스템 중심 산
업 확대

Topsoe, Johnson Matthey, 
Enapter

SOEC·귀금속·핵심부품

중국

대규모 제조 기반 시장 확대 LONGi, Sinopec 저가전해조·제조능력

일본

고효율 SOEC·장기 실증 중심 Toshiba, Mitsubishi    SOEC 기술 장기 실증 

| 표 Ⅱ- 2 |  주요국 수전해·CO₂ 전환 산업 특징
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| 그림 Ⅱ- 2 |  2024년 및 2030년 전망 전해조 생산능력 및 보급 규모의 지역별 분포

| 그림 Ⅱ- 3 |  주요 지역별 청정에너지 투자 규모 변화 (2019년 대비 2024년)

자료: �International Energy Agency (IEA), Advancing Clean Technology Manufacturing: An Energy 

Technology Perspectives Special Report, 2024.

자료: �국제에너지기구(IEA), "선택된 국가 및 권역별 청정에너지 연간 투자 규모 현황(2019년 및 2024년)," IEA 세계 에너지 투자(World Energy 

Investment) 보고서 데이터 통계 센터, 2024.

1  미국

수소 실증 및
산업 확대

미국은 GW급 수소 실증사업과 연료전지·전기화학 기반 탄소전환 상용화 및 핵심 

소재·순환형 공급망 구축 중심 산업 생태계 확대

⊙ �(대규모 수소 실증 확대) 7대 청정수소 허브(H2Hubs)를 중심으로 GW급 저배출 수소 

생산·저장·활용 실증사업 확대

⊙ �(연료전지 시장 성장) Bloom Energy는 2025년 매출 20.2억 달러 및 총 수주잔고 약 200억 

달러를 기록했으며 Plug Power는 서비스·PPA·연료 판매 기반 운영계약형 매출구조 확대
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⊙ �(전기화학 기반 탄소전환 사업화) 미국 기업들은 e-SAF·포메이트 중심 전기화학 기반 탄소전환 

사업 확대

      - �Twelve는 IAG와 14년간 총 78.5만 톤 규모 eSAF 공급계약을 체결했으며, OCOchem은 

연 60톤 규모 포메이트 생산 파일럿 운영

⊙ �(핵심 소재·순환형 공급망 확대) DOE는 저귀금속화와 순환형 공급망 구축을 기반으로 

PEM·MEA·이오노머 등 핵심 소재 생산과 재활용 체계 확대

      - �DOE는 2026년 PEM 총 귀금속 로딩 목표를 0.1g/kW로 제시했으며 H2CIRC·H2LinkSC 등을 

통해 촉매·분리막·이오노머 회수·재활용 체계 운영

중국은 세계 최대 수준의 수소 생산과 전해조 제조 능력 기반으로 글로벌 수전해 시장 

점유율 및 가격 경쟁력 강화 

⊙ �(수소 생산·소비 확대) 중국은 세계 최대 수준의 수소 생산·소비 규모 유지중이며 NEA에 따르면 

2024년 기준 수소 생산 ·소비량은 3,650만 톤 초과

⊙ �(전해조 제조규모 확대) 중국은 알칼라인 전해조 중심 제조규모 확대와 저가 전해조 공급을 

기반으로 글로벌 가격 경쟁 주도

      - �전해조 제조능력 기준 글로벌 약 60% 점유 및 LONGi, Sinopec 등 주요 기업들이 대규 

제조능력 구축

⊙ �(저가 공급 기반 시장 확대) 중국산 전해조 자본비는 비중국권 대비 낮은 수준을 유지하며 글로벌 

수전해 프로젝트 확대와 가격 경쟁력 강화에 영향

⊙ �(전기화학 산업 및 CO₂ 전환 확대) 양이온 교환막 전해조(AEM) 중심 핵심기술 자립화와 

전기화학 산업 확대

      - �중국은 국가 전략 차원에서 CO₂ 포집·활용(CCU) 기술개발 및 실증사업 확대를 추진하고 

있으며 전기화학 기반 CO₂ 전환 기술 연구개발과 파일럿 규모 실증 확대 병행 추진

유럽은 저배출 수소 실증과 고효율 전해조, 핵심 소재·부품 중심 산업 생태계 확대

⊙ �(e-연료 생산 실증 확대) EU는 European Hydrogen Bank 기반 GW급 저배출 수소 프로젝트 

확대와 함께 덴마크 Topsoe 중심 55MW SOEC 기반 연 4만 톤 규모 e-메탄올 생산 및 EPC·장기 

서비스 보증 모델 운영 확대

⊙ �(플로우 플레이트 공급모델 운영) 스웨덴 Cell Impact는 DFM 설계·툴링·생산장비·현지 생산 

라이선스를 결합한 공급모델 운영

2  중국

대규모 생산체계 기반
시장 주도

3  유럽

고효율 전해조·
핵심 소재 중심
산업 확대
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4  일본

고효율 SOEC·
장기 실증 중심 
산업 확대

⊙ �(귀금속 촉매 수급 이슈 부각) 영국 Johnson Matthey는 PEM 수전해 확대에 따른 이리듐 

수요 증가 전망

      - �현재 기술 기준 PEM 수전해 1GW당 약 400kg 수준 이리듐이 필요하며 공급의 최대 

95%가 남아프리카공화국·짐바브웨 백금 부산물에 의존

⊙ �(비귀금속 기반 수전해 기술 확대) 독일 Enapter는 티타늄·이리듐 없이 35bar·99.9% 

순도 수소 생산이 가능한 음이온 교환막 수전해 시스템 제시

일본은 고온 고체산화물 수전해(SOEC) 기술개발과 장기 실증사업 중심 수소산업 

생태계 구축

⊙ �(SOEC 기술 중심 산업 확대) 일본 기업들은 고효율 SOEC 시스템 개발 및 상용화 추진

      - �Toshiba는 SOEC 기반 수소 생산 시스템 개발 및 실증사업 확대 중이며 Mitsubishi 

Power는 고온 SOEC 기술개발과 재생에너지 연계 수소 생산 시스템 구축

⊙ �(장기 실증사업 운영) NEDO 그린이노베이션 기금 기반 장기 실증사업 중심 수소 

생산·저장·활용 통합 체계 구축

      - �수소사회 구축을 위한 10년 단위 장기 실증사업 추진하여 수소 공급망·저장·운송 기술 

실증 확대

⊙ �(수소사회 기반 산업 생태계 조성) 일본 정부와 산업계는 수소사회추진법 기반 수소 

인프라·활용·인증체계 확대를 통한 장기 수소산업 생태계 구축 추진
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3. 기술개발 동향

전기화학 기반 탄소전환·수소 생산 기술은 반응 선택도·촉매 성능·시스템 효율 향상 

중심의 전기화학 기술 고도화와 계산과학·AI 기반 설계 자동화 중심으로 발전

⊙ �(전기화학 기술 고도화) CO2RR 다탄소 생성물 선택도 향상 과 비귀금속 기반 

OER·ORR 촉매 개발 및 고효율 SOEC·AEM 전해조 기술 확대 등 실험 기반 전기화학 

반응·촉매·시스템 기술 고도화 추진

⊙ �(계산·AI 기반 설계 체계 전환) DFT·MLIP 기반 계산 가속화 와 생성형 AI 기반 촉매 

역설계와 자율실험·LLM 기반 연구 자동화 등 계산과학·AI 기술을 활용한 촉매 설계 및 

연구개발 체계 전환 가속화

⊙ �(기술 융합 심화) 전기화학 실험 기술과 계산과학·AI 기술이 계산-실험 연계형 통합 

연구체계로 융합되며 촉매 탐색·검증 속도 및 연구생산성 향상

전기화학 기반 탄소전환 및 수소 생산 분야에서는 반응 선택도·에너지 효율·생성물 

제어 향상을 위한 촉매·계면 기반 반응 고도화 연구 확대

⊙ �(CO2RR 선택도 향상 연구 확대) 전기화학적 이산화탄소 환원반응에서는 다탄소(C2+) 

생성물 선택도 향상을 위한 촉매 구조·반응 경로 제어 연구 진행

      - �Cu 기반 촉매의 결정면·결함·산소공공(Oxygen vacancy) 제어를 통한 에틸렌·에탄올 

생성 선택도 향상 연구

⊙ �(전극–전해질 계면 제어 확대) 전기이중층(EDL6))과 이온 전달 특성 제어 기반 반응 

중간체 안정화 및 HER 경쟁반응 억제 연구 강화

⊙ �(고전류밀도 수전해 기술 확대) 고전류밀도 환경에서 에너지 효율과 내구성을 

확보하기 위한 수전해 시스템 및 전극 구조 고도화 

⊙ �(대체 산화 반응 기반 시스템 확대) 요소·질산염·메탄올 산화 반응 기반 저전압 구동형 

전기화학 시스템 연구 본격화

귀금속 의존도 저감과 장시간 운전 안정성 확보를 위한 비귀금속 기반 촉매 및 

고내구성 전극 기술 확대

⊙ �(비귀금속 촉매 개발 확대) Fe·Ni·Co 기반 전이금속 촉매 연구에서는 전자구조·활성점 

제어를 통한 OER·ORR 활성 향상과 비귀금속 기반 산소 발생·환원 촉매 개발 

⊙ �(단원자 촉매 연구 확대) 단원자 촉매(Single Atom Catalyst, SAC) 기반 활성점 활용 

극대화 및 귀금속 사용량 저감 연구 활성화

⊙ �(촉매 내구성 향상 연구 확대) 촉매 표면 재구성·용출·응집 억제를 위한 계면 안정화 및 

보호층 설계 연구 강화

글로벌 전기화학 촉매
기술개발 동향

CO2RR·수전해 반응
고도화

비귀금속·고내구성
촉매 기술 확대

6)  Electric Double Layer
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고효율 전해조 및
시스템 기술 확대

계산과학 기반
촉매 설계 체계 진화

⊙ �(전극 구조 최적화 확대) 기공 구조·물질 전달·가스 확산 특성 최적화를 통한 고효율 전극 

구조 설계 기술 고도화

전력 효율과 수소 생산성을 동시에 향상시키기 위한 차세대 전해조 및 전기화학 

시스템 기술 전환

⊙ �(SOEC 기반 고효율 수전해 확대) 고체산화물 수전해(SOEC)는 고온 반응 기반 고효율 

수소 생산기술로 적용 범위 확장

      - 폐열 활용 기반 전력 소비 저감 및 e-Fuel·e-메탄올 연계 기술 

⊙ �(AEM 수전해 기술 확대) 음이온 교환막(AEM) 기반 수전해는 비귀금속 촉매 적용 

가능성과 시스템 비용 절감 측면에서 기술 성능 개선 지속

⊙ �(고전류밀도·대면적 시스템 확대) MW~GW급 상용 시스템 대응을 위한 대면적 전극 

및 고전류밀도 운전 확보

⊙ �(모듈형 전해조 시스템 확대) 재생에너지 연계형 모듈형 전해조와 분산형 수소 생산 

시스템 적용 범위 확대

전기화학 촉매 연구에서는 반응 메커니즘 해석과 촉매 탐색 효율 향상을 위한 

계산과학 기반 설계 기술 활용 심화

⊙ �(DFT 기반 전자구조 해석 고도화) 제1원리 계산(DFT) 기반 촉매 활성점·흡착 

자유에너지·반응 경로 해석 연구 정교화

      - d-band 중심·흡착에너지·활성화 장벽 기반 생성물 선택도 예측 연구 수행

| 그림 Ⅱ- 4 |  

다양한 촉매 표면과 

흡착 구조를 포함하는 대규모 DFT 

기반 데이터셋

자료: �(좌)L. Chanussot et al., "Open Catalyst 2020 (OC20) Dataset and Community Challenges," ACS 
Catal., vol. 11, no. 10, pp. 6059–6072, 2021.(우) R. Tran 외, “The Open Catalyst 2022 (OC22) 
Dataset and Challenges for Oxide Electrocatalysts”, ACS Catal. vol. 13, no. 5, pp. 3066-3084, 2023.

⊙ �(분자동역학 기반 계면 해석 심화) MD·AIMD 기반 전극–전해질 계면 구조 변화와 용매 

효과 해석 연구 활성화

⊙ �(MLIP 기반 계산 가속 구현) 범용 MLIP(universal MLIP)는 DFT 수준 정확도를 

유지하면서 계산 비용 절감과 대규모 원자 수준 시뮬레이션 수행 가능성 확보

⊙ �(고처리량 스크리닝 적용 확대) 계산 기반 고속 스크리닝을 활용한 도펀트·합금 

조성·산소공공 기반 촉매 후보군 탐색 수행 확대

전기화학 이산화탄소 전환 및 수소 전환용 촉매의 계산과학 기반 설계
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AI·자동화 기반
연구개발 체계 전환

| 그림 Ⅱ- 5 |

MatBench Discovery 

머신러닝 원자간 포텐셜 (MLIP) 모델 

성능 평가 결과

| 그림 Ⅱ- 6 |  

멀티모달 LLM 기반 

계산과학 최신 연구 예시

자료: Matbench Discovery Leaderboard (matbench-discovery.materialsproject.org).

자료: �Y. Tang 외, “A multimodal large language model for materials science”, Nat. Mach. Intell. vol. 8, pp. 
588-601, 2026.

7) Variational Autoencoder

8) Generative Adversarial Network

생성형 AI·자율실험·LLM 기반 자동화 기술과 결합된 데이터 기반 전기화학 촉매 

연구개발 체계 전환 가속화

⊙ �(생성형 AI 기반 촉매 역설계 적용) VAE7)·GAN8)·Diffusion model 기반 신규 촉매 

구조·조성 역설계(Inverse design) 연구 활성화

⊙ �(자율실험 기반 연구 자동화) 로봇 기반 합성·측정·데이터 분석을 연계한 자율실험 

(Self-driving Lab) 기반 연구 자동화 구현

⊙ �(LLM 기반 연구자동화 고도화) 대규모 언어모델(LLM)을 활용한 계산 조건 생성·논문 

분석·촉매 특성 예측 기술 활용 확대

⊙ �(데이터 기반 연구생태계 구축) 공개 데이터셋·HPC·오픈소스 플랫폼 기반 계산–실험 

연계형 연구환경 구축 확대
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4. 국제협력 동향

전기화학 촉매 연구는 양자·다자협력과 공공 플랫폼·민간 클라우드 기반 계산–실험 

연계형 국제공동연구 생태계로 발전하고 있으며 주요국은 수소·전기화학·계산과학 

분야 공동연구·인프라 공유·정책 연계 확대 추진

⊙ �(미국-EU 공동연구 협력 확대) 미국과 EU는 청정수소·전기화학 시스템 분야 

공동연구와 HPC 인프라 협력 확대

⊙ �(EU-일본 디지털·에너지 파트너십 강화) EU와 일본은 디지털 파트너십과 그린 전환 

공동선언 기반 HPC·AI·수소 분야 협력 확대

⊙ �(한국-일본 전기화학 공동연구 확대) 한국과 일본은 SOEC·수전해·전기화학 촉매 분야 

연구기관 간 공동연구 확대

      - �한국 KIST, UNIST와 일본 AIST, RIKEN 간 SOEC 기술·전기화학 촉매 공동연구 

추진하여 한·일 양국 연구자 교류 및 HPC 공동활용 기반 계산과학 협력 확대

⊙ �(국제기구 기반 다자협력 확대) IEA, Mission Innovation 등 국제기구는 수소·전기화학 

분야 다자협력 플랫폼 운영 

      - �IEA Hydrogen TCP는 39개국 참여 기반 수소 기술개발·정책 협력을 추진하며 글로벌 

수소 연구협력 네트워크 운영

      - �Mission Innovation Hydrogen Mission과 CEM Clean Energy Ministerial은 

청정수소 생산비용 절감, 청정에너지 기술협력 및 정책 대화 기반 국제협력 추진

Materials Project, NOMAD 등 공공 데이터 플랫폼과 EuroHPC 등 대형 HPC 

인프라 공동활용 기반 개방형 국제공동연구 체계 확대

⊙ �(공공 인프라 기반 협력 확대) Materials Project·NOMAD 등 공공 데이터 플랫폼의 

분산형 데이터 공유 체계 및 EuroHPC 등 대형 HPC 인프라 공동활용을 통한 개방형 

국제공동연구 협력 기반 확대

양자·다자 공동연구

공공 인프라·
HPC 기반 협력 확대

| 표 Ⅱ- 3 |  미국–EU 청정에너지·전기화학 촉매 분야 국제협력 현황

구분 주요 협력 주체 주요 내용 협력 분야

국제 

공동연구

 미국 에너지부(DOE), 

  유럽연합집행위원회(EC)

 Clean Hydrogen Partnership 기반 

  수전해·연료전지·CO₂ 전환 

  공동연구 추진

 청정수소·전기화학

HPC 기반 

연구협력

 오크리지 국립연구소(ORNL), 

 아르곤 국립연구소(ANL),

 로렌스버클리국립연구소(LBNL)

 EU 연구기관

 HPC 공동활용 기반 전기화학 촉매 

  계산과학 협력 추진
 HPC·촉매 계산과학

정책·

표준 협력
 미국–EU무역기술위원회(TTC)

 청정에너지·AI·표준화 분야 

  협력체계 운영
 청정에너지·AI·표준화
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| 그림 Ⅱ- 7 |  

NOMAD 분산형 

데이터 인프라 아키텍처

자료:  �Scheidgen, M. et al., "NOMAD: A distributed web-based platform for managing materials science 
research data," Journal of Open Source Software, 8(90), 5388, 2023.

빅테크·민간
클라우드 기반
협력 확대

⊙ �(HPC·초고속 네트워크 기반 공동연구 확대) 대형 슈퍼컴퓨팅 인프라와 연구 네트워크 

공동활용을 기반으로 계산과학 중심 국제 공동연구 확대

      - �EuroHPC는 JUPITER·LUMI·Leonardo 등 엑사스케일급 슈퍼컴퓨터 공동 활용과 

GÉANT 초고속 연구 네트워크 연계를 통해 계산자원 공유, 대규모 데이터 이동 및 

국제 공동연구 지원 강화

      - �미국 DOE는 Frontier·Aurora·NERSC-10 등 국립연구소 HPC 인프라를 국제협력 

연구 프로젝트에 개방하여 전기화학·촉매·재료 분야 공동연구 지원

⊙ �(HPC 기반 연구생태계 협력) LUMI 기반 수전해·CO₂RR 촉매 MLIP 학습 및 대규모 

스크리닝 연구 확대 등 공공 인프라 기반 연구생태계 협력 확대

글로벌 빅테크 기업은 AI 모델·데이터셋·클라우드 인프라를 기반으로 개방형 

계산과학 국제협력 환경 구축 

⊙ �(빅테크 기반 전기화학 촉매 연구 플랫폼 확대) Meta, Google, Microsoft 등은 

AI·클라우드 기반 전기화학 촉매 연구 플랫폼 구축 및 국제공동연구 지원 확대

      - �Meta AI는 Open Catalyst Project를 통해 CO₂RR·수전해 촉매 데이터셋·MLIP 

모델·학습 코드를 공개하며 글로벌 연구자 대상 계산 인프라 지원

      - �Google DeepMind와 Microsoft는 GNoME 기반 신규 재료 예측 데이터와 Azure 

Quantum Elements 기반 AI·양자화학 연구환경을 제공하며 촉매·전극 소재 탐색 

국제협력 지원

⊙ �(공통 벤치마크 기반 협력 확대) 글로벌 연구자 간 동일 기준 기반 성능 검증과 모델 

비교를 위한 공통 평가체계 확대



Ⅰ서 론 Ⅱ 해외 동향 Ⅲ 국내 동향 Ⅳ. 결론 참고문헌

 

23

| 그림 Ⅱ- 8 |  빅테크 클라우드 기반 계산과학 국제협력 생태계

      - �Matbench Discovery는 빅테크·학계·스타트업 MLIP 모델의 성능을 동일 기준으로 

비교·검증할 수 있는 공통 벤치마크 환경을 제공하며 모델 재현성과 협력 효율성 강화

      - �Open Catalyst Challenge는 CO₂RR 촉매 활성 예측 성능 경쟁 기반 글로벌 연구자 간 

협력과 전기화학 촉매 AI 기술 발전 촉진

⊙ ���(클라우드 기반 계산협력 확대) 민간 클라우드 기반 계산환경이 국가 HPC를 보완하는 

국제공동연구 인프라로 전환

      - �AWS·Azure·Google Cloud 등은 연구용 GPU·대규모 모델 학습환경·클라우드 

크레딧을 제공하며 국가 슈퍼컴퓨터 접근이 제한적인 연구자 대상 협력 기반 강화

⊙ �(양자컴퓨팅 기반 차세대 협력 확대) 양자컴퓨팅과 AI를 결합한 하이브리드 계산 기반 

국제협력 확대

      - �Microsoft·Quantinuum·PNNL 등은 양자컴퓨팅 기반 촉매 반응 및 복잡 화학 시스템 

해석 연구를 추진하며 차세대 계산과학 협력체계 고도화
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국내 동향

1. 정책 동향

정부는 탄소중립·수소경제 정책 기반과 기후환경 R&D 투자·계산과학 연구혁신을 

연계하여 전기화학 촉매 기술의 정책적 기반 강화

⊙ �(탄소중립 이행 기반 강화) 「탄소중립·녹색성장 국가전략」(2023)을 중심으로 산업·에너지 

부문의 탄소배출 감축과 저탄소 공정 전환 정책 추진

⊙ �(수소경제 생태계 조성) 「수소경제 육성법」(2020)을 기반으로 수소 생산·저장·운송·활용 

전주기 산업 생태계 구축

⊙ �(청정수소 시장 제도화) 「청정수소 인증제도」(2024)를 기반으로 청정수소 생산·유통·활용에 

대한 인증 및 정책지원 체계 운영 강화

⊙ �(기후·환경 연구개발 투자 확대) 정부는 「기후·환경 연구개발사업 추진계획」(2026)을 

중심으로 CCU·청정수소·탄소자원화 분야 연구개발 투자 확대

⊙ �(계산과학 기반 연구혁신 확대) 정부는 데이터·AI·HPC·양자시뮬레이터를 활용한 디지털 

연구혁신 체계와 계산과학 기반 연구지원 체계 고도화

정부는 「탄소중립·녹색성장 국가전략 및 제1차 국가 기본계획」을 중심으로 

산업·에너지 부문의 탄소배출 감축과 저탄소 공정 전환 정책 추진

⊙ �(탄소중립 국가전략 추진) 2050 탄소중립과 2030 국가온실가스감축목표(NDC) 달성을 

위한 국가 차원의 중장기 전략체계 구축

      - �제조·에너지 산업의 저탄소 공정 전환과 CCU·청정수소 등 탄소저감 기술개발 확대 추진

⊙ �(산업 탈탄소 공정 전환 확대) 화석연료 기반 공정의 한계를 보완하기 위한 전기화학 기반 

탈탄소 기술 적용 확대

      - �CO₂ 전환, 수전해, 연료전지 등 전기화학 기반 공정 기술을 산업 탈탄소 핵심기술로 육성 추진

전기화학 기반
탈탄소 촉매 정책 강화

탄소중립
이행 기반 강화

Ⅲ

| 표 Ⅲ-1 |  주요 정책·전략 현황

정책·전략 주요 내용

기후·환경 연구개발사업 추진계획(2026) CCU·청정수소 분야 투자 확대

청정수소 인증제도(2024) 청정수소 인증 및 정책 지원체계 운영

탄소중립·녹색성장 국가전략 및 제1차 국가 기본계획(2023) 2050 탄소중립 및 2030 NDC 이행

수소경제 육성 및 수소 안전관리에 관한 법률(2020) 수소경제 기반 조성 및 산업 생태계 구축

계산과학 기반 연구혁신 정책 AI·HPC 기반 디지털 연구개발 체계 확대
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수소경제 
생태계 조성

청정수소 시장
제도화

기후·환경 연구개발
투자 확대

계산과학 기반
연구혁신 확대

정부는 「수소경제 육성 및 수소 안전관리에 관한 법률」을 기반으로 수소 생산· 

저장·운송·활용 전주기 산업 생태계 구축 

⊙ �(청정수소 생산기반 확대) 수전해 기반 청정수소 생산과 저장·운송 기술 확보 중심 정책 확대

      - �수소 생산 효율 향상과 시스템 경제성 확보를 위한 고활성·고내구 촉매 기술개발 확보

⊙ �(수소 활용 산업 확산) 연료전지·모빌리티·발전 등 수소 활용 산업 중심 생태계 고도화

      - �연료전지 기반 전력 변환 효율 향상과 시스템 안정성 확보를 위한 전기화학 촉매 기술 

수요 증가

정부는 「청정수소 인증제도」를 기반으로 청정수소 생산·유통·활용에 대한 인증 및 

정책지원 체계 운영 강화

⊙ �(청정수소 인증체계 구축) 수소 생산 과정의 탄소배출량 기준 기반 청정수소 인증제도 운영 마련

      - �저탄소 수소 생산 확대와 연계하여 수전해·촉매 기반 청정수소 기술 중요성 확대

⊙ �(정책지원 및 시장 활성화 확대) 청정수소 활용 확대를 위한 정책지원 및 산업 생태계 조성 추진

      - �청정수소 공급 안정성과 가격 경쟁력 확보를 위한 고효율 촉매·시스템 기술개발 

필요성 증가

정부는 「기후·환경 연구개발사업 추진계획」을 중심으로 CCU·청정수소·탄소자원화 

분야 연구개발 투자 확대 추진

⊙ �(CCU·청정수소 핵심기술 투자 확대) 탄소포집·활용(CCU)과 청정수소 생산 분야 중심 국가 

연구개발 투자 강화

      - �전기화학 기반 CO₂ 환원 및 수전해 기술을 탄소중립 핵심기술로 육성

⊙ �(차세대 촉매·소재 연구 확대) 고효율·저비용 탈탄소 공정 구현을 위한 촉매·소재 기술개발 확대

      - �비귀금속 기반 고활성 촉매, 장수명 전극 소재 및 계면 제어 기술 연구개발 지원 강화

정부는 데이터·AI·초고성능컴퓨팅(HPC)·양자시뮬레이터를 활용한 디지털 연구 

혁신 체계와 계산과학 기반 연구지원 체계 고도화

⊙ �(디지털 연구환경 및 계산과학 기반 조성) 국가 초고성능컴퓨팅 인프라와 전문 지원체계를 

기반으로 계산과학 활용 분야를 소재·에너지·바이오 등으로 확대

      - �국가초고성능컴퓨팅 육성 기본계획, KISTI 슈퍼컴퓨팅 활용 지원, HPC 전문센터 운영 등을 

통해 대규모 계산·시뮬레이션 기반 연구환경 구축 지원

전기화학 이산화탄소 전환 및 수소 전환용 촉매의 계산과학 기반 설계
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⊙ �(연구데이터 구축 및 개방 확대) 소재·촉매 연구데이터의 생산·축적·공유 기반을 

강화하여 데이터·AI 기반 연구 생태계 조성 

| 표 Ⅲ-2 |  국내 계산과학의 발전 변천 과정

정책·전략 주요 내용

80~90년대
 정부 및 민간 주도의 국산 서버 개발을 위한 대규모 프로젝트 시도되었으나 지속적 투자 실패

 90년대 이후 국가 차원의 일원화된 정책 및 개발 주체 없이 산발적·소규모 연구 진행

2000년대

 �1999년 한국고등과학원 계산과학 비학위 전문 과정, 2004년 서울대 계산과학 학위과정 개설 

등으로 학문으로서 관심이 확대

 �제 18대 국회 발의문은 의학연구, 재난 방지 등 초고성능컴퓨팅의 활용 가능성을 제기하고, 자원 배분, 

인력 양성 등 초고성능컴퓨팅 육성에 있어 국가의 역할 제기

2011~2016년 

(제도화)

 �국가 초고성능컴퓨터 활용 및 육성에 관한 법률 (2011) 제정

 �국가초고성능컴퓨팅 육성 기본계획 (2013 ~ 2017) 수립

 �연구개발 부문에서 과학기술분야 일부 출연연에 한정되었던 연구수행을 국가센터사업으로 확대

 �KISTI는 한국원자력연구원, 한국화학연구원 등 정부출연(연)을 중심으로 특화 연구 분야에 대한 

업무협약을 통해 계산자원 활용사업 추진

2017~2022년 

(활용확산)

 �슈퍼컴퓨터 5호기(누리온, 25.7PF급)를 중심으로 계산과학 활용이 기초과학을 넘어 소재, 에너지, 

제조, 바이오 등으로 확산.

 �2019년 데이터관리계획(DMP) 시행과 함께 국가연구개발사업의 연구데이터 개방·공유 요구가 강화

2023~2026년 

(AI 기반 고도화)

 �10대 전략분야별 전문센터 운영, 맞춤형 활용 지원, HPC 전문인력 양성, 산업계 활용 활성화가 정책 

목표로 명문화

 �국가 슈퍼컴퓨터 6호기 구축 본격화 및 양자시뮬레이터 개발

 �과기정통부는 2026년 ‘AI 기반 대학 과학기술 혁신사업’과 AI+S&T 계열 사업을 통해 과학기술 연구 

자체를 AI 기반으로 전환하는 정책을 본격화

| 그림 Ⅲ-1 |  

K-MDS 데이터 통계 자료 



Ⅰ서 론 Ⅱ 해외 동향 Ⅲ 국내 동향 Ⅳ. 결론 참고문헌

 

27

⊙ �(AI·HPC·양자시뮬레이터 기반 연구지원 강화) AI 모델, 고성능 계산자원, 양자 

시뮬레이터를 연계하여 촉매·소재 설계와 실험 분석의 연구 효율성 제고

| 표 Ⅲ-3 |  양자 시뮬레이터 개발 사업

정책·전략 주요 내용

중점 추진방향

 �(분자 열역학 양자시뮬레이터) 분자의 열역학 특성을 계산하기 위한 양자알고리즘 개발 및 분자의 

열역학 특성 계산을 위한 양자시뮬레이터 하드웨어 개발

 �(분자 동역학 양자시뮬레이터) 분자동역학을 모사하는 양자알고리즘개발 및 분자동역학을 

모사하는 양자시뮬레이터 하드웨어 개발

 �(양자시뮬레이터 수소 적용 등) 수소생산 촉매 후보물질 발굴 및 액상 유기 수소 운반체(LOHC) 

개발, 사업 관리 등

투자계획

구분 ’23년 예산 ’24년 예산

사업: (혁신도전형) 소재 혁신 

양자시뮬레이터 개발
7,600 9,300
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2. 시장·산업 동향

국내 전기화학 촉매 시장은 청정수소 생산 중심 대규모 투자 확대, CO2 전환 초기 

시장 형성, AI·계산과학 기반 촉매 설계 산업화가 동시 진행

⊙ �(청정수소 시장 본격 확대) 300여 개 기업 참여, 50조 원 규모 투자 기반 생산·저장· 

운송·활용 전주기 밸류체인 중심 청정수소 시장 본격 성장

⊙ �(CO2 전환 시장 초기 진입) 대기업 실증·파일럿과 출연연·대학 기술 실증 중심 

전기화학 기반 CO2 전환 초기 시장 형성 진행

⊙ �(계산과학 기반 촉매 산업화 확대) AI·DFT 기반 촉매 설계·탐색 기술의 산학 협력 기반 

산업 적용과 촉매 개발 주기 단축 가속화

국내 수소 시장은 청정수소 전환과 대기업 중심 투자 확대를 기반으로 생산·저장· 

운송·활용 전주기 산업 생태계 중심으로 성장

⊙ �(수소 산업 생태계 성장) 국내 수소 산업은 생산·저장·운송·활용 중심 전주기 

밸류체인 형성과 함께 기업 참여 확대

      - �약 300여 개 기업 참여, 약 50조 원 규모 투자, 2030년 390만 톤·2050년 

2,790만 톤 수소 수요 전망

⊙ �(수소 활용 시장 성장) 국내 수소 시장은 연료전지 발전과 액화수소 인프라 중심 

활용 시장 성장세 지속

      - �글로벌 수소 생산 시장은 2020~2025년 연평균 9.7% 성장과 약 1,500억 달러 

규모 전망

⊙ �(청정수소 중심 시장 구조 전환) 국내 수소 시장은 회색수소 중심 구조에서 청정수소 

중심 구조로 전환 진행

      - �현재 회색수소 95%·청색수소 4%·녹색수소 1% 수준이며 2050년 청정수소 

비중 78% 전망

청정수소·CO2

전환·계산과학 중심 
시장 확대

청정수소 중심
시장 확대

| 표 Ⅲ-4 |  국내 전기화학 촉매 시장 현황

구분 시장현황 주요 기업·주체 전망

수소 50조 원 투자 현대차·SK·포스코
2030년 390만 톤

2050년 2,790만 톤

CO2 전환 초기 단계 SK·LG·서울대·UNIST 초기 시장 진입

계산과학 촉매 설계 산업 적용 확대 KIST·KAIST+기업 산업 적용 확대
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국내 이산화탄소 전환 산업은 출연연·대학 중심 원천기술과 AI·계산과학 기반 촉매 

설계 기술을 중심으로 초기 시장 형성 단계 진입

⊙ �(이산화탄소 전환 산업 확대) 국내 기업은 전기화학 기반 이산화탄소 전환 기술 

실증과 파일럿 사업 확대

      - �SK이노베이션·LG화학 중심 전기화학 기반 이산화탄소 전환 기술 실증 진행

⊙ �(대학·출연연 기반 기술 실증 확대) 대학·출연연은 전기화학 촉매 및 저전력 

이산화탄소 전환 기술 실증과 상용화 연계 연구 확대

      - �서울대는 이산화탄소→에틸렌 전환 촉매 연구를 수행하고 UNIST는 초저전압 

기반 이산화탄소→포름산 전환 시스템 개발 진행

이산화탄소 전환 및
계산과학 기반
촉매 산업 확대

| 그림 Ⅲ-2 |  

수소 생산·저장·운송·활용 

전주기 밸류체인 구조

| 그림 Ⅲ-3 |  

전기화학 기반 이산화탄소 전환 

반응기 시스템 구조도

자료: �Endrődi, B. et al., "Continuous-flow electroreduction of carbon dioxide in a gas 
diffusion electrode flow cell," Progress in Energy, 2(2), 022003, 2020. https://doi.
org/10.1088/2516-1083/ab51fb

⊙ �(AI·계산과학 기반 촉매 산업 확대) KIST·KAIST는 AI·계산과학 기반 촉매 설계와 소재 

탐색 기술의 산업 적용 확대

      - AI 기반 소재 역설계와 계산 가속화 기술을 활용한 촉매 개발 연구 진행

⊙ �(산학 협력 기반 촉매 개발 확대) KIST·KAIST·기업은 DFT 계산·AI 예측·실험 검증 

연계형 촉매 개발 협력체계 구축 확대

      - 촉매 개발·기술 이전·상용화 주기 단축 중심 산업 생태계 형성 진행
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3. 기술개발 동향

국내 전기화학 촉매 기술개발은 수소 전환 촉매 고도화, CO2 전환 촉매 상용화, 

AI·기계학습 기반 촉매 설계 자동화 중심으로 발전

⊙ �(수소 전환 촉매 기술 고도화) 계산과학 기반 비귀금속 HER·OER 촉매와 AEM 수전해 

시스템 개발 중심 기업·학계 연구 확대

⊙ �(CO2 전환 촉매 기술 상용화) 계산과학 기반 이원금속 촉매 설계와 선택도·안정성 향상 

중심 원천기술 및 실증 연구 확대

⊙ �(AI·기계학습 기반 설계 자동화) 고처리량 스크리닝 및 범용 MLIP 개발 중심 촉매 개발 

주기 단축과 연구 효율화

국내 수소 전환 촉매 기술은 계산과학 기반 비귀금속 촉매 설계와 AEM 수전해 

시스템 개발 중심으로 기업 자체 R&D 및 학계 연구 확대

⊙ �(기업 중심 수소 촉매 R&D 확대) 국내 기업은 계산과학 기반 비귀금속 HER·OER 촉매 

및 AEM 수전해 시스템 자체 연구개발 확대

⊙ �(학계 중심 수소 촉매 연구 확대) 국내 대학은 초고성능컴퓨팅 기반 단원자·이원자 

촉매 설계 중심 수소 전환 촉매 연구 수행

      - �연세대·KAIST·고려대·서울대·성균관대 중심 계산과학 기반 촉매 설계 연구 확대

      - �NTIS 기준 계산과학 관련 과제 약 4.6만 건과 논문 약 5.3만 건이 수행되었으며 

2017년 이후 연구과제 수 증가

⊙ �(글로벌 연구 경쟁력 확보) 국내 수소 전환 촉매 연구는 계산과학 기반 단원자·이원자 

촉매 설계 중심으로 글로벌 상위 연구 경쟁력 확보

      - �세계 4위 연구 경쟁력(2021~2025) 보유하며 Advanced Materials·JACS 등 국제 

저명 학술지 게재

계산과학 기반 
수소·CO2 전환
촉매 기술 확대

수소 전환 촉매 기술
고도화

| 표 Ⅲ-5 |  국내 기업 전기화학 촉매·수전해 기술개발 현황

구분 주요 연구내용 주요 성과·특징

HD한국조선해양

 �학계 공동연구 기반 계산과학 

활용 해수 환경용 OER·HER 촉매 

연구 수행

 Pt 대체 수준 비귀금속 HER 촉매 성능·내구성 확보

 국내 특허 6건·해외 특허 1건 출원 및 국제학술지 게재

한화솔루션

 �수소기술연구센터 기반 

음이온교환막(AEM) 수전해 

시스템 및 AI 기반 데이터 중심 

촉매·부품 개발 추진

 �비백금계 촉매·MEA·BoP·셀 제작·평가 및 AI·기계학습 기반 

촉매·막 설계 연구 수행
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국내 CO2 전환 촉매 기술은 계산과학 기반 이원금속 촉매 설계와 선택도·안정성 

향상 중심으로 기업 실증 및 학계 원천기술 연구 확대

⊙ �(기업 중심 CO2 전환 기술 실증) 국내 기업은 계산과학 조직 신설과 전기화학 기반 CO2 

전환 기술 실증 확대

      - �롯데케미칼은 2024년 기초·첨단 소재 산업을 위한 개별 AI 조직을 신설하고, 

계산과학 기반의 물성 개선·촉매 특성 예측·반응기 설계 업무를 본격 추진

      - �SK이노베이션·LG화학 중심 전기화학 기반 이산화탄소 전환 기술 실증 진행

⊙ �(학계 중심 CO2 촉매 원천기술 연구) 국내 대학과 연구기관은 계산과학 기반 이원금속 

촉매 설계와 선택도·안정성 향상 중심 CO2 전환 촉매 연구 수행

      - �서울대는 이산화탄소→에틸렌 전환 촉매 연구를 수행하고 UNIST는 초저전압 기반 

이산화탄소→포름산 전환 시스템 개발 진행

⊙ �(연구 성과 확대) 국내 CO2 전환 촉매 연구는 국제 학술지 중심 연구성과 발표 확대

      - �NTIS 기준 관련 과제 271건·논문 65건 수행되었으며 연세대·KAIST 등을 중심으로 

Advanced Materials·JACS 등 국제 학술지 연구성과 발표

CO2 전환
촉매 기술 상용화

| 그림 Ⅲ-4 |  

AEM(음이온교환막) 

수전해 셀 구조 모식도

자료: �Zhu, J., Hu, L., Zhao, P., Lee, L. Y. S., & Wong, K.-Y., "Recent Advances in 
Electrocatalytic Hydrogen Evolution Using Nanoparticles," Chemical Reviews, 
122(9), 10, 2022.
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국내 AI·기계학습 기반 계산과학 기술은 고처리량 스크리닝 및 대규모 분자동역학 

시뮬레이션 중심으로 기업·학계 연구 확대

⊙ �(기업 중심 AI 기반 촉매 설계 확대) 국내 기업은 AI·기계학습 조직 신설과 데이터 기반 

촉매·소재 설계 연구 확대

      - �롯데케미칼과 한화솔루션은 AI·기계학습 기반 촉매 특성 예측, 반응기·막 설계 등 

전기화학 소재·공정 최적화 연구 확대 추진

⊙ �(학계 중심 고처리량 스크리닝 연구 확대) 국내 대학은 AI 기반 수소·CO2 전환 촉매 

설계 및 고처리량 스크리닝 연구 확대

      - �KAIST·고려대·성균관대·서울대·연세대 등을 중심으로 AI 기반 수소·CO₂ 전환 촉매 

설계 연구 확대

      - �국내 연구진은 2021~2025년 약 79건 연구 수행 및 Energy & Environmental Science, 

Advanced Functional Materials, Nature Communications 등 국제학술지 게재

⊙ �(범용 MLIP 개발 확대) 국내 대학은 범용 기계학습 원자간 포텐셜(MLIP) 개발 기반 

대규모 분자동역학 시뮬레이션 기술 개발

      - �서울대는 범용 기계학습 원자간 포텐셜 SevenNet 기반 대규模 분자동역학 

시뮬레이션 기술개발

      - �기존 그래프 신경망 포텐셜의 대규모 병렬화 한계를 극복하며 수만~수십만 원자 

규모 시뮬레이션 가능성 제시

AI·기계학습 기반
촉매 설계 기술 확대

| 그림 Ⅲ-5 |  

HTE-AI 통합 촉매 설계 

프레임워크

자료: �Lohn, S., Holena, M., & Kruse, N., "From Characterization to Discovery: Artificial 
Intelligence, Machine Learning and High-Throughput Experimentation for 
Heterogeneous Catalysis Research," ACS Catalysis, 14(15), 11372–11403, 2024.
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| 표 Ⅲ-6 |  NTIS 연도별 성과 추이

구분 논문

계산과학 과제
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4. 국제협력 동향

정부는 주요국·국제기구 기반 공동연구 및 정책협력을 확대하고 있으며 민간은 

청정수소 공급망·실증 중심 글로벌 협력체계를 강화하며 국제협력 다변화 추진

⊙ �(정부 주도 양자·다자 협력) 한-EU 녹색동반자, 한-체코 에너지기술포럼 등 양자협력과 

Mission Innovation·IEA Hydrogen TCP 등 다자 플랫폼 기반 청정에너지 기술 

공동연구 확대

⊙ �(민간주도 실증·사업화 협력) 호주·미국·일본·중동 중심 청정수소 공급망·실증 

프로젝트 및 국제 포럼 참여 기반 글로벌 협력 확대

정부는 EU·체코 등 주요국 및 국제기구와의 협력체계 구축과 다자 연구플랫폼 

참여를 기반으로 청정수소·탄소무배출 에너지기술 분야 국제공동연구 확대

⊙ �(한-EU 연구협력 확대) 한국과 EU는 「한-EU 녹색동반자(Green Partnership)」를 

기반으로 청정에너지·기후변화 대응·에너지 전환 분야 공동연구 협력 강화

      - �2025년부터 Horizon Europe Pillar II 연계를 통해 유럽 연구기관과의 컨소시엄형 

공동연구 및 탄소중립 기술 협력 확대

⊙ ��(한-체코 에너지기술 협력 확대) 한국과 체코는 에너지기술포럼과 정부 간 협력채널을 

기반으로 청정수소·탄소무배출 기술 분야 공동연구 추진

      - �MOTIE–체코 산업통상부, KETEP–TACR 협력체계를 통해 신규 공동연구 과제 발굴 

및 기술협력 확대

⊙ �(다자 연구플랫폼 기반 협력 확대) 정부는 Mission Innovation 및 IEA Hydrogen TCP 

등 글로벌 연구플랫폼 중심 국제협력 확대

      - �Clean Hydrogen Mission, IEA Hydrogen TCP Task 45 등을 통해 재생수소 

생산기술 데이터 분석, 수전해 촉매·전해조 연구 및 국제 공동기술평가 추진

정부·민간 주도
국제협력

정부 주도
국제협력 확대

| 표 Ⅲ-7 |  국내 국제협력 현황

구분 주요 협력 내용

정부 주도
 �한·EU, 한-체코 Mission Innovation IEA 

Hydrogen TCP

 �양자 공동연구 다자 플랫폼 협력

 �수전해 촉매·전해조 연구·기술평가

민간 주도  �호주·미국·일본·중등 국제 포럼
 �청정수소 공급망·실증 프로젝트

 �WHE 2025 글로벌 협력 확대 
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국내 기업과 연구기관은 청정수소 공급망, 글로벌 수소 프로젝트, 국제 포럼 참여를 

기반으로 실증·사업화 중심 국제협력 확대

⊙ �(청정수소 공급망 및 실증협력 확대) 국내 기업은 호주·미국·일본·중동 등 주요국과 

청정수소 생산·운송·실증 프로젝트 중심 협력 확대

      - �고려아연은 호주 퀸즐랜드 썬HQ 및 Arc Energy 기반 그린수소 사업을 추진하고, 

삼성물산은 브리즈번 포트 기반 그린수소 프로젝트 참여 확대

⊙ �(한-미·한-일 수소시장 협력 확대) 미국 IRA 기반 청정수소 허브와 동북아 액화수소 

무역 중심 협력 확대

      - �미국은 IRA 45V 세액공제와 7대 청정수소 허브 프로그램을 운영 중이며, 일본은 

KHI 중심 액화수소 해상운송 실증과 동북아 청정수소 거래시장 구축 추진

⊙ �(중동 기반 청정수소·디지털 협력 확대) 중동 재생에너지 기반 청정수소 프로젝트와 

AI·디지털 기반 수소산업 협력 확대

      - �UAE·사우디 중심 청정수소 프로젝트에 국내 기업 참여가 확대되고 있으며, 사우디 

      - �아람코와 국내 기업 간 AI·디지털 기반 수소산업 협력 추진

⊙ �(국제 포럼 및 글로벌 네트워크 확대) 국내 기업과 연구기관은 글로벌 수소 포럼과 

국제 네트워크 참여를 기반으로 협력 기반 확대

      - �WHE9) 2025 등 글로벌 수소 포럼에 다수 국가·기업이 참여하고 있으며, 국내 

기업은 국제 포럼 연계를 통해 글로벌 수소 가치사슬 협력 강화

민간 주도
국제협력 확대

| 그림 Ⅲ-6 |  

KHNP–HYTEP 

원자력 기반 청정수소 기술개발 및 

사업협력 MOU 체결

| 그림 Ⅲ-7 |  

국제 수소 무역(IHTF) - 

World Hydrogen Summit 2025

자료: �한국수력원자력(KHNP), "KHNP, 체코 HYTEP과 청정수소 사업협력 MOU 체결," 
보도자료, 2024년 9월 23일

자료: �World Hydrogen, World Hydrogen 2025 Summit & Exhibition, Rotterdam, 
Netherlands, May 2025.

9) World Hydrogen Economy
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결론

1.  시사점

글로벌 빅테크 및 주요국은 MLIP·생성형 AI·자율실험 기반 차세대 촉매 탐색 

체계로 전환 중인 반면 국내는 AIMD·MLIP·멀티스케일 계산 기반 통합 설계 체계는 

상대적으로 미흡한 수준

⊙ ��(차세대 촉매 탐색 체계 전환 대응) 글로벌 빅테크는 대규모 공개 데이터셋·범용 

MLIP·생성모델·자율실험실 기반 촉매 탐색 가속화 체계 구축 확대

⊙ ��(국내 차세대 계산설계 역량 고도화) 국내는 DFT 기반 메커니즘 분석 역량은 확보하였으나 

AIMD·MLIP·생성형 AI 기반 차세대 계산설계 역량은 상대적으로 미흡

      - �CO₂RR·HER·연료전지 전반에서 계산–합성–평가 연계 기반 반복적 설계 체계 구축 필요

⊙ ��(멀티스케일 기반 전기화학 반응 해석) 실제 전기화학 환경의 동적 계면 거동을 반영할 수 

있는 AIMD·MLIP 기반 계산 체계 확대 필요

      - �전기이중층(EDL), 양이온 효과, 계면 물의 수소결합 네트워크 등 동적 구조 변화 반영 요구

⊙ ��(고처리량 탐색 및 실증 연계 강화 필요) 대규모 고처리량 탐색과 산업 규모 장시간 검증을 

연계할 수 있는 차세대 촉매 검증 체계 구축 필요

      - �스케일링 관계를 넘어 피복률·전해질·계면 전기장 등 복합 인자를 반영한 설계 방법론 확대 

전기화학 촉매 특화 계산과학 인프라·오픈 데이터 생태계·범부처 연계체계 구축 

기반 차세대 계산설계 연구환경 고도화 필요 

⊙ ��(전기화학 촉매 특화 계산과학 인프라 확대 필요) 국가 슈퍼컴퓨터 및 AI+HPC 기반 

전기화학 촉매 특화 계산 플랫폼 구축 필요

      - �초고성능컴퓨팅 인프라와 전기화학 반응계 특화 워크플로우 연계 기반 계산설계 환경 

고도화 필요 

⊙ ��(오픈 데이터 생태계 구축 필요) 글로벌 개방형 데이터·모델 플랫폼과 연계 가능한 국내 

전기화학 촉매 데이터 생태계 구축 필요

      - �촉매 조성·활성도·반응속도 등 성능 데이터를 포함한 국내 데이터베이스 확장 및 

상호운용 체계 구축 필요

⊙ ��(양자컴퓨팅 설계 대응) 글로벌 양자컴퓨팅 융합 흐름 대응 기반 차세대 촉매 계산설계 

체계 확대 

      - �수소 촉매 특화 양자시뮬레이터 및 차세대 계산 플랫폼 연계 연구 확대 필요 

⊙ ��(융합형 전문인력 및 범부처 연계) AI 기반 설계·데이터 기반 고처리량 탐색이 가능한 융합형 

전문인력 및 범부처 협력 체계 구축 

      - �AI·CCU·소재 데이터·계산과학 관련 분산 사업 간 연계·조정 체계 마련 

기술적 시사점

정책적 시사점

Ⅳ
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산업적 시사점 (산업적 시사점) 계산과학 기반 촉매 설계 성과를 파일럿 실증·상용화·소부장 

국산화와 연계하는 산업 전주기 체계 구축 필요

⊙ ��(계산설계 기반 실증·상용화 연계체계) 우리나라 이산화탄소 전환 산업은 출연연·학계 

중심 연구 및 기업 기술이전 단계에 머물러 있어 계산설계 성과의 산업 적용 연계체계 

고도화 필요 

      - �수전해·CO₂ 전환·연료전지 분야 전반에서 계산설계–소재 합성–전극 제조–시스템 실증 

연계 기반 전주기 연구개발 체계 구축 

      - �파일럿 실증 테스트베드, 산·학·연 협력 기반 상용화 체계 확보

⊙ ��(소부장 국산화 연계 산업 경쟁력 강화 필요) 귀금속 촉매 의존도 절감 및 비귀금속· 

단원자·합금 촉매 개발 중심 공급망 대응 필요

      - �계산설계 기반 핵심 촉매 소재 개발을 통해 공급망 리스크 완화 및 국산 소재·부품  경쟁력 확보 

⊙ ��(기업 주도 계산–실증 연계모델 확대 필요) 국내 산업계의 계산과학 기반 R&D 확대 흐름을 

활용한 기업 주도형 계산–실증 연계체계 추진 필요 

      - �HD한국조선해양·롯데케미칼 등 산업계 참여 확대 기반 계산설계 성과 산업화 연계 속도 

제고 중요

⊙ ��(국제협력 기반 실증 역량 확보 필요) 다자 연구플랫폼 및 국제 공동연구 기반 실증 경험 및 

조기 기술 확보 확대 

      - �Horizon Europe·Mission Innovation·IEA Hydrogen TCP 등 국제협력 플랫폼 활용 기반 

기술협력 확대 
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